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1. A kutatas hattere és célkituizés

A XX. szazad 20-as éveiben kidolgozott kvantummechanika megmutatta, hogy a
fizika egyes klasszikus mennyiségei, mint példaul a két objektum tomegkozéppontja
kozti tavolsagtdl fiiggd hatders, vagy potencidl, csak atlagos (valdsziniiségi)
értelemben léteznek.

Ugyanakkor a kvantummechanika effektiv-tér elméletei, mint példaul az optikai
potencial elméletek, vagy az inverz szoras elméletek, megmutattak, miként lehet
leszarmaztatni ezen atlagos fizikai mennyiségeket, ha pontos értékiiket nem is
hatarozhatjuk meg egzaktul sohasem valos fizikai rendszer esetén.

Kutatési feladatnak ezért azt tliztem ki célul, hogy az Gsszetett kvantumrend-
szerek kozti effektiv kolcsonhatdasok meghatarozasara szolgald egyes modszereket,
elméleteket tovabbfejlesszem annak érdekében, hogy édltaluk az atom- és magfizikai
kolesonhatasok mind pontosabb felderitésére nyiljon lehetéség.

A kolesonhatasok meghatarozasdnak két lehetséges alapveto megkozelitése, a
kotott allapotok és a szorasi allapotok vizsgalata koziil az utobbival foglalkozom
behatobban, s ezen beliil is a nemrelativisztikus, tehat viszonylag alacsony energidju
iitkozésekkel. Olyan titkozéseket vizsgédlok, amelyekben mindig csak két fragmentum
vesz részt. Alacsony energian indokolt ez a kozelités, mert ionizacié (break-up) csak
magasabb energian, az un. felbomldsi kiiszob felett valésulhat meg. A lehetséges
rugalmatlan, illetve atrendezddéses folyamatokat a potencidl abszorpcids részével
veszem figyelembe, de végzek vizsgalatot a reakcidfolyamatokat kormanyozéd valos
potencialok inverz médszerrel torténé meghatarozasara is.

A széraselméleti mddszerek és kolesonhatasok mind pontosabb ismerete igen
fontos mind kisérleti, mind elméleti szempontbdl, amint azt az alabbi példak is
mutatjak.

A felso 1égkorben lejatszddo gerjesztési, ionizacids és rekombinacids folyamatok,
amelyeket az elektron-atom, elektron-molekula kolcsonhatas szabdalyoz, nagy
befolyassal vannak mind a Fold héhaztartdsira (globalis felmelegedés, 6zon
probléma, negativ ion formdlédéds), mind az id6jardsra (ciklonok keletkezése).
Elektron-atom, elektron-molekula szérassal tanulmanyozhatdk olyan atomi, illetve
molekula allapotok, amelyekbdl vibracids populdcds inverzio révén 1j tipusu lézerek
fejlesztheték ki. Ezen atomi/molekula allapotok megismerését teszik lehet&vé



a fotoionizacids kisérletek is, amelyek elméleti szamolasara hatdsos elméleti
modszerek allnak rendelkezésre; olyan modszerek, amelyek a kvantumkémiai
szerkezetszamolas teljes arzenaljat felhasznaljak, ugyanakkor a kontinuumba
ionizalédott részecskét széraselméleti varidciés modszerekkel (pl.  Schwinger
varidciés médszer) kezelik. Itt igen fontos tényezé a mddszer pontossaga, ha olyan
allapotot tanulmanyozunk, amelyre vonatkozdan nincs, vagy nem végezheto kisérlet.
Bemutatom, hogy sikeriilt egy olyan direkt szords modszert kifejleszteni, amely
minden eddigi médszernél pontosabb értéket szolgaltat az elektron-hidrogénatom
iitkozés fazistolasaira és ugyanakkor mentes a szamitasi eredményeket néha félrevivo
hamis szingularitasoktol.

Magashomérsékletii szupravezetok elméleti vizsgalataban fontos szerepe van
a sdvszerkezet szamoldsra kifejlesztett széraselméleti moédszereknek (lmto, kkr-
cpa), és ezen szamoldsok eredményei érzékenyen fliggnek az anyagot (ez esetben
speciélis keramiét) alkoté atomok torzse és a vezetési savot létrehozéd elektronok
kolcsonhatasat jellemzo fazistolasoktdl. Ezen kolcsonhatasokat altaldban un.
muffin-tin kozelitésben veszik figyelembe, azonban az elektromos dipol polarizacio
esetleg fontos hosszihatétavolsagu effektusokat eredményezhet. A polarizacios
potencial fazistolast mdédositd szerepével kapcsolatos vizsgdlatokat az inverz széras
keretein beliil eddig tudomésom szerint rajtam kiviil még nem végzett senki.

Az atommagok szerkezetét, nivésémajat feltaré nehéz-ion kisérleteket tovabbra
is végeznek, els6sorban az egzotikus magok megismerése céljabol (pl. neutrondis
magok, szupernehéz elemek), de egy erés lézerforras (rontgenlézer) lehetdsége is
benne rejlik a kutatdsokban. Jollehet a klasszikus magfizika manapsag veszitett
az iranta érdeklédok taborabdl, szamtalan megoldatlan kérdés tisztazasa varat
magara. fgy példéaul az az egyszerti alapkérdés is, hogy milyen a kolcsonhatas
térbeli alakja két titkozé atommag kozott. A dolgozatban bemutatom, hogy a
kvantum inverz széraselmélet ennek a kérdésnek egy szeletére valaszt adhat.!
Az atommagok kolcsonhatasainak részletesebb feltarasa tovabbra is fontos a
radioaktivitas, a maghasaddas, és az energiatermelés egyes kérdéseinek pontosabb
megismerése szempontjabol.

1Erdemes megjegyezni, hogy a kvantum inverz széras egyik lényeges elemét képezi
az inverz szords transzformdciénak, amely lehet6vé tette a szolitonoknak (nemlinedris
evoluciés parcidlis differencial egyenletek stabil, részecskeszertd, haladéhullamu
megolddsainak) a felfedezését. A szolitonoknak a miiszaki és elméleti fizika sok
teriiletén jelentds szerep jut (optikai szdlak, szokdarak, ciklonok, elemi részecskék lefrdsa,
szuperfolyékonysag, stb.)



Ugyanakkor az atomi/molekuldris rendszerek kozti kolesonhatdsok megismerése
egyre kozelebb visz benniinket a kémiai reakciok tervezhetéségéhez, amely jelen-
tésége egészségiigyi (gydgyszervegyészet), taplalkozastudoményi (enzimek szerepe),
genetikai, stb. szempontbdl belathatatlan tavlatokkal kecsegtet. Ugyanigy, az 1j
anyagok gyartasa, az anyagtudomdny, a nanotechnologia, a félvezeté ipar, a
szerves vezetok fejlesztése stb, mind igénylik ezen atomi/molekuldris kolesonhatasok
ismeretét, modellezését.

Mindezek alapjan az alabbi harom konkrét teriiletet valasztottam ki kutatdsom
céljaul:

Magreakcidk lefrdsa klaszter modellel [T1/1-3];2

Szordselméleti varidcios maodszerek tovdbbfejlesztése és alkalmazdsa direkt szords-
problémak megolddsdra [T2/1-4];

Az inverz szordselmélet modszereinek tovabbfejlesztése €s alkalmazdsa atom- és mag-
fizikai kélesonhatdsok meghatdrozdsdra [T3/1-10].

2A tézisekben Osszefoglalt eredményeket tartalmazé cikkekre [T1/..], [T2/..], ...
megjeldléssel, az 4altaldnos irodalomra pedig ', 2, ... felill indexelt szdmozissal
hivatkozom. (Ez utébbi nem tévesztendd Gssze a néhdny helyen eléforduls ldbjegyzet

szdmozassal.)



2. Magreakcidk leirasa klaszter modellel

Mivel kordbbi munkassagom folytatasaként a transzfer reakcidkkal még behatobban
szerettem volna foglalkozni, meg kellett vizsgalni a magreakcié leirasok elméleteit.
Céljaimnak leginkabb a rezondlé csoport médszer (rgm) felelt meg, mert ebben a lefrdsban
a transzlaciot végzo tomegkozéppont eleve nem szerepel, igy a tomegkoézéppont mozgasabol
adodé un. szellemallapotokat nem kell kitranszformalni. A moddszer alapfeltevése az, hogy a
két fragmentumbodl all6 rendszer teljes hullamfiiggvényét a fragmentumok szerkezetét leird
és ismertnek feltételezett belsd hullamfliiggvény, valamint a két fragmentum egymashoz
viszonyitott mozgasat jellemzo relativ hullamfiiggvény szorzatdnak sorozatdbdl lehet
felépiteni. A belsé (vagy csatorna) hullamfiiggvényben a klaszterek kiillonboz6 particickban
fordulhatnak el6 s ezek az elosztas csoportok azonos energidhoz tartoznak, energetikailag
egymadssal rezonalnak — innen az elnevezés. A mddszert még csatolt reakcié csatorndk (cre)
moédszerének, vagy a atomfizikdban szoros-csatolds médszernek (close-coupling) is szoktdk
hivni.

Ezen kétfragmentumos magreakcié elméletnek egy 1jszerinek mondhatd, de
mindenképpen kompaktnak tekintheté formulazasat vazolom a kovetkezé pontban az
emlitett csatolt csatornas klaszter modell kozelitésben.

2.1 Csatolt reakcié csatornak modszere

A teljes hullamfiiggvényt kifejtjitk az Osszes lehetséges o két-fragmentumos &llapotok
szuperpozicidjaként [T1/1]:

ahol A° antiszimmetrizdl az azonos nukleonokra az Aj és A3 nukleont tartalmazé
fragmentumok kozott, és ez a mivelet a P(f permutaciés operatorral a kovetkezoképpen
fejezhetd ki:

Ry (rs)uy! (t5,65), (1)

A =1+43eP &=+l (2)

q=1



Az N% normélési faktor

N = Al/(A7)(A3)! (3)
az (1)-es kifejtésben fellépd tagok szdamaval egyenlé, ahol A a teljes nukleonszamot jel6li.

Az R radialis hulldimfiiggvény a fragmentumok szérasi és kotott dllapotat jellemzi, és a
fragmentumok tomegkozéppontjat 0sszekoto rs relativ tavolsagtol fligg.

A Y°T csatorna hullamfiiggvényt felirhatjuk a palyamozgast leiré gombfiiggvény és a
fragmentumok bels6 allapotait jellemz6 struktira fliggvény direkt szorzataként:

vl =Y (E) 0 o) n=(0kJ), (4)
amely felirasbdl lathat6, hogy I a rendszer teljes impulzusmomentumét (csatorna spin)
jeloli.

A struktura figgvények a 0 fragmentaciéhoz tartozé Hgs bels6 Hamilton operator
sajatfliggvényei:
Hs®," = E;,9), (5)

Hs = H s + H ys (6)

Lokalis effektiv kétrészecske potencidlokat feltételezve a nukleonok kozott, a teljes
Hamilton operator tetszoleges o fragmentacié esetén harom részbdl all: a Hs bels6 Hamilton
operatorbdl és a relativ mozgés Ty kinetikus, illetve Vj potencialis energia operatorabdl:

H = Hs+T5 + V5, (7)

ahol tehat

Vi= > vy (8)

(A8 e AS
i€Ag,jEA]

Fenti definicidkat beirva a
(H— E)¥ =0 9)

Schrodinger egyenletbe, az aldbbi csatolt integro-differencial egyenletrendszert kapjuk az
R (r) radidlis hulldimfiiggvények meghatérozasara:

R1d I+ )R
(‘TM;WT + (2:7522 +Vin(r) + By — E) RY(r)



:_ZVM VR (r Z/ ’2drK5“rr)R5/( Y, (10)

n'#n
ahol a lokalis potencidlokat a kovetkezd, sok dimenzids integrél kiszamitasaval kapjuk:
VL = (8 (e, €6) Vol (e, €5)) (11)
a nemlokalis kerneleket pedig a kovetkezo kompakt formaban irhatjuk:

5\ 1/2 o ,
KT — (iﬂ) <P¢‘”\H E\(Aé’—é(sa/)%wif>. (12)

Az utébbi kifejezésben eléforduld 6 fliggvényeknek az a hatdsuk, hogy az rs ésrg, = P(f'r(;,
relativ koordinatdkra vald integralast eliminalja és e koordindtakat r, illetve r’ valtozokkal
helyettesiti.

A kernel a kovetkez6 hermitikus tulajdonsiggal rendelkezik:

K&é I( ) K6 6[*(7, 7,) (13)

nn'

A kernelben a potencidlokbdl eredé nemlokalitds mellett jelen van a csatorna
hullamfiiggvények nemortogonalitasabol eredé nemlokélis hatés is, ami a kovetkezo felirashél
jol latszik:

KT () = N2 (v ) g () + VI (1), (14)
ahol 12
./\/’66//1 Na 5(7’5—7’) SI s 1 5(7’5/ — )
{ Vool } = (W — U (A7 = 55&){%,} — ! (15)
R: 1 d?

L Ul 4+ 1)R?

= El, —E. 16
2pg 1! a2’ 2psr'? T B (16)

gsn! (T,> = -

10



2.2 Lokalis és nemlokalis potencialok szamitasa

Az €l6z6 pontban szereplé lokdlis és nemlokélis potencidlok kiszamitasa sokdimenzids
integralasok elvégzését teszik sziikségessé. Altaldban egy n+ 1 klaszterbdl allé modell esetén
3n — 1 dimenzios integralt kell kiszamitani a lokalis potencidlokra, és 3n — 2-szeres integralas
elvégzése sziikséges a nemlokdlis potencidlok meghatarozasahoz. Ez a feladat még a mai
szamitogép kapacitds mellett is megterheli a gépet, adott (pl. gépi) pontossig betartdsa
esetén.

16,
ek (6) DN + 2¢

1. dbra. Relativ és klaszteren beliili koordinatdk definicigja: (a) 19O +1¢ O,
(b) 2°Ne +12C

Tekintsiink egy konkrét modellt, a két 2C- és a-klaszterbdl all6 modellt, amellyel a
160(160,2 C)*Ne alfa-transzfer reakciét kivdnjuk lefrni. A bemend és kijové csatornabeli
konfiguraciét az 1. abran vazoltam. A megfelelo csatorna hullamfiiggvények, a sziikséges
szimmetrizaciok figyelembe vétele nélkiil, a kovetkezdk:

¢1[60+160 - q)Ca(Sl)(I)Ca(S2>YJ\£[(R)/47T7 (17)

Yhoneqrzc = Poals1) 90, (53) Vg (R)) /4, (18)

ahol a csatorna spint a relativ mozgéds palya impulzusmomentuma adja meg, mivel az
egyszerliség kedvéért alapallapoti klaszter konfiguracidkat tekintiink (ezt a tényt a kimeneti
csatorna esetén kiilon is jeloltem).
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A kovetkezokben egy lokalis és egy nemlokalis potencial szamithatosagat vizsgaljuk meg
az adott klaszter modell keretén beliil. A bemend csatorndban a direkt (nem szimmetrizalt)
lokalis effektiv potencidl a (11) alatti definicé és az 1. dbra alapjan a koévetkezdképpen
irhaté:

V9:0%r) = / B RA 5,d% 8391 100 V Ul s 1000(R — )/ B2, (19)

ahol a csatorna hullamfiiggvényt (17) adja, a V potencidlt pedig, lokalis klaszter
potencialokat feltételezve a klaszterek kozott, a kovetkezdképpen kell felvenni :

1 1 1 3
V= VC201(‘R - ZSI + ZS2D + Va2Cl(‘R - ZSI - ZS2|)
3 1 3 3
+V02a1(|R+ Zsl + ZS2|) + VQQQI(‘R + Zsl — ZSQD. (20)

A csatorna hullamfiiggvények nemortogonalitasabol ad6dé direkt (kicserélodés nélkiili)
nemlokalis potencial pedig a kovetkezoképpen irhato:

O(R—r)o(R —1'
N (r,r") :/d3 Rd’s;d*s; ( 7 r) 4l e ) 1604100 WVioNet 120 (21)

A fenti példak jél mutatjak, hogy az integralok kiszamitasara érdemes valamilyen
egyszerisito eljarast bevezetni.

A fellép6 bonyolult, sokdimenzids integralok elvégzésére altalanositott multipol sorfejtési
eljarast javasolok. Ez az eljards alkalmas olyan hullamfiiggvények vagy potencidlok
impulzusmomentum sajatfliiggvények szerint haladé multipol sorba valé fejtésére, amelyek
tetszoleges szamu vektor linedrkombinaciéjatdl fiiggenek. A multipol sorfejtés egytitthatéi
altalaban kétdimenzios integralok, amelyek az eredeti fiiggvény Fourier-transzformaltjat és
szférikus Bessel-fiiggvények szorzatat tartalmazzak az integrandusban. Ezt a kétdimenzids
integralt sikertil analitikusan is kiértékelnem az eredeti hullamfiiggvényre vonatkozé Fourier-
Bessel, illetve Dini kifejtési technika alkalmazéaséval. Az igy rendkiviil hatdsossé (egyszeriivé)
valé multipol sorfejtési eljarast alkalmazom a fenti szén-alfa klaszterbol 6sszetettnek gondolt
oxigén atommag titkozések lefrasanal jelentkezé matrixelemek kiértékelésére. A mddszer
teljesitoképességére jellemzo, hogy az itt fellépo, tipikusan 8-dimenzids integrélokat gyorsan
konvergdlé egydimenziés integralok sorozatdnak kiszamitdsara vezeti vissza.
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2.3 Multipol sorfejtéses eljaras

Egy r = Y0, vr; vektor oOsszegtSl fiiggd, az Y. (7) gombfiiggvény transzformdacios
tulajdonsagaival rendelkez6 ¢y, hullamfliggvény a kdvetkezoképpen fejtheté multipol sorba
az ; irdnyokat tartalmazé Y% (7;) gombfiiggvények szerint [T1/2]:

Prlm <1“ = Z%rz‘> = (47T)(n_1)/2 Z gzll...zn (717’17 . ﬁn?”n)

i=1 l1..0n

X > DYDY DY LY (R) @ YRR @ YRR L, (22)

l1l2 n—1ln
A2 An_1
ahol
Prim(T) = Py (r) Y1, (7) (23)
~a Ly A
Dpy, = (1) 20, (0 0 0) (24)
Y, (7) = (=)' Yo (7). (25)

Itt az Y, flggvények a szokdsos gombfiiggvényeket! jelolik . A gf , fliggvények a
kovetkezo integralbol szamithatok:

2 [ , , o .
Ghsect, (N7 - Tn) = = / kK2 kji, (ki) - i, (k) /0 r2ju(kr) P (r),
(26)
ahol a j; a szférikus Bessel-fiiggvényt jeloli.

A gzll...zn (171, - -, YuTn) Altaldnositott multipol sorfejtési egyiitthatékban megjelend kettds
integrdl miatt dgy gondolhatnank, hogy eredeti probléménkat, a sokdimenziés potencial
integralok kiszamitdsat még tovabb bonyolitottuk. Azonban, mar a multipol sorfejtés (22)
képletében is észrevehettiik, hogy ez a sorfejtés 2n szogvatozora vald integralast analitikusan
elvégezhetové tett annak aran, hogy a jelenleg még két integralast igénylé g egyiitthatékat
meghatdrozzuk elére. (Természetesen annyi ¢ egyiitthatéra van szitkség, amennyi @,
fliggvény el6fordul a kiszamitandé lokalis ill. nemlokélis potencidl integrandusaiban.)

A kovetkezé pontban azonban latni fogjuk, hogy maguk a ¢ egyiitthatok is
‘integralmentesithetok’ a Fourier-Bessel kifejtés megfelel6 altalanositdsaval.
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2.4 Hullamfiiggvények, vagy potencialok Fourier-Bessel és Dini
sorfejtése

Jol ismeretes,? hogy egy tetsz6leges f(z) fliggvény egyenletesen konvergens Fourier-Bessel
(FB) sorba fejtheté a [0, 1] intervallumon a kévetkezképpen:

fl@)= Y aPL(he), vt 0<z<l, (27)

m=1
ahol a FB egyititthatékat az

2 1
ay, = m/o tf(t)J,(jt)dt (28)

képlet hatérozza meg, ahol a {j% } szdmsorozat a .J, Bessel-fiiggvény névekvo sorrendben

elrendezett pozitiv zérushelyeit jeloli.

Az FB sorfejtésre vonatkozo egyenletes konvergencia egyik feltétele az, hogy f(1) = 0
legyen. Ez a feltétel altalanossagban nem teljesithetd, ezért célszerii olyan mddositashoz
fordulni, amely ezt a megszoritast mar nem tartalmazza a fliggvényre nézve.

Ilyen moédositast végzett el Dini? Egy f(z) tetszdleges fiiggvény Dini sorfejtése a
kovetkezo formuldkkal kaphaté meg:

f(x) = Bo(z) + Z a?mJy(k;’nx) v>—=, 0<z<l1, (29)
m=1
ahol a Dini-egyiitthatékat az

o 2k L
" [(kv)2 — v2|J2(kY,) + (kv)2J2(kY,) /0 tf(t)J,(kpt)dt (30)

Qa

formuldbdl szamolhatjuk, ahol az m—szerint névekvo sorrendbe rendezett k), allanddokat
viszont a
/(1)

f()

o <zJ;(z) -

kifejezés pozitiv zérus helyei adjak meg.

J,,(z)) =0 (31)
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A (29) kifejtésben megjelend B, ’indulé’ taggal ritkan kell foglalkozni, mert csak
—f(1)/f(1) + v > 0 esetén ad jarulékot, ezért a konkrét alakjat® most nem idézziik.

Az egzakt (29) kifejtést N ~ 10 — 15 taggal elegendd figyelembe venni ahhoz, hogy
a szamitogépi pontossagot elérjiikk. Kozelitsik az el6zé pontbeli ®,; figgvényt N tagot
tartalmazo Dini sorfejtéssel:

N
W) = Y WlAr). 0<r<R, 32
v=1

ahol b2 a (30)-as egyiitthatékkal, 3, a (31)-es kifejezéssel kapcsolatos, novekvé sorrendben
elhelyezett zérushelyeket jelol, R pedig egy olyan maximalis radidlis koordinatat jelol,
amelyen kiviil ®,; (és igy %" is) mér elhanyagolhatéan kicsiny. E kifejezést behelyettesitve
a multipol sorfejtés g egyiitthatdjat meghatarozo (26) Osszefliggés masodik integraljaba, és
kihasznélva a Bessel fliggvényekre vonatkozo

Tk — k)

2 kK (33)

/ rdrji(rk)j(rk’) =
ortogonalitasi feltételt, analitikus kifejezést nyeriink a multipol sorfejtési g egytitthatdkra:

glll...ln (717’17 s 7’Yn7nn)
2 [ 9 N b oo )
= ; / k<d k?jll (/{:717‘1) . 'jln (k’%ﬂ”n) Z bV A r jl(kr)jl(ﬂyr)
° v=1

N
= Z bzljjjll (ﬁV'erl)jlz (6V72T2) e 'jln (6u7nrn)a (34)

v=1

ahol minden informdciét az aktudlis (kotott allapoti) hullimfiiggvényrdl a b2 egyiitthatdk
hordoznak.

Mindezen eszkozok felhasznalasaval, az el6z6 pontban vizsgalt hét dimenzids integralas
mindossze egydimenzids integralast tartalmazo formara egyszertisodik le:

N
AT Z (b2(CCYi(BST)I3(5 ﬂ%

+2b?<0a>jo<ﬁ§%>13§ﬁfa> Pl RCEY). 39
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i

V(r)(MeV)

-10
10 15

r{fm)

2. dbra. Klaszter potencidlok, Voo, Vaa, Voo és a (35), (36) egyenletekkel
definidlt Ve%?o(r) effektiv potencidl (legfelsé folytonos gérbe). Szaggatott
vonal jeloli az egyszerti 0sszeadéssal kapott Voo + 2V, + Ve potencidlt.

ahol az [ integralt a

Io(w) = [ sdsooles) (36)
0

kifejezés definidlja, az bD és (3, konstansok pedig a megfelels, adott CC, Ca, aa

potenciadlokra vonatkozo Dini-kifejtési egytitthatdkat, illetve zérushelyeket jelolik.

A csatorna hullamfiiggvények nemortogonalitasabdl eredé (direkt) nemlokalis potenciél

5\ 5, . 515
Ny = (5) [ ardie, (|- 20+ S)ed( - 2+ 2

az

Y37 (7)Y () Am
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_ (§>3Z(_1)11b(2l1+1)(2z2+1)(ll l> I>2
2) & 0 0 0
. 5 .5 15
91(1)110(_273 §T/’ 0)911\21120(_573 g’l“/, O) (37)

egyszeril formaba frhaté at, ami mar nem tartalmaz integrélast és ahol az O, ill. Ne fels6
index azt jelenti, hogy a megfeleld g multipol egyiitthaté a ¢c,, illetve a ¢550 klaszter
fliggvényhez tartozik.

2.5 Nemlokalis potencialok lokalizalasa

Tekintettel arra, hogy az azonos részecskék/klaszterek kozotti kicserélodési szimmetria,
illetve a reakciécsatorndk figyelembevétele nemlokalis potencidlok felléptére vezet, e téma
keretén belil érdemes azt is vizsgdlni, hogy miként interpretalhaték a fellépé nemlokalis
potencialok. Mivel &altaldban csak lokalis potencidlok hatasat tudjuk elképzelni, ezért
tobbféle lokalizécios eljarast fejlesztettek ki a 80-as években. Ezek kozil az &altalam
bevezetett Taylor sorfejtésre alapozott eljarast egy 2000-ben megjelent 6sszefoglalé miiben®
kiilon fejezetben ismertetik.

Ebben az alfejezetben lokalizaciés eljardasom egy tovabbfejlesztett valtozataval [T1/3]
ismerkediink meg egy csatorna esetén, amikor a nemlokalitds kizardlag a kicserélodési
effektusbol szarmaszik.

Egy csatorna esetén a ¢ fragmentacios indexre és az n gerjesztési allapotokra vonatkozo
Osszegzés, valamint ezen jelek explicit feltlintetése elhagyhaté. Egyediili kvantumszamunk
az 1tkozés relativ palyamomentumét jellemz6 [ impulzusmomentum kvantumszam lesz.
Bevezetve tovdbbd az Ri(r) = fi(r)/r jelolést a radidlis szérasi fiiggvényre, (10) alatti
egyenletrendszeriink a kovetkezo, nemlokélis potencialt tartalmazé Schrodinger egyenletetre
redukalodik:

2udr? ' 2u

( B2 d2 h2l(l+1)+VD(’F)—E>ﬁ(’f’)

n /0 T Rl ) fi(r)d = 0, (38)
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ahol tehat Vp a lokalis direkt potencialt jelenti, K, pedig a kicserélodésbol eredé nemlokélis
potencial.

Ez a nemlokalis potencidl oOsszefiigg az el6z6 pontban bevezetett nemlokélis kernellel,
valamint szintén rendelkezik hermitikus tulajdonsaggal:

K(r,r") = rK(r,r")r' = f(lT(r',r). (39)

A nemlokélis potencidl lokalizacidjara kétféle szempontbol is sziikség lehet: egyrészt
a direkt potencidlt moddosité hatasat igy jobban tudjuk értelmezni, masrészt a csak
lokélis potenciadlokat tartalmazo Schrodinger egyenletet sokkal konnyebb megoldani, mint
a nemlokdis potencialt is tartalmazot.

Taylor sorfejtési technikat alkalmazva a raddlis fiiggvényre ' — r ~ 0 kornyezetében:

Z aAfl( ), (40)

formélisan elérhetjiik, hogy a (38) alatti Schrodinger egyenletben a nemlokalis potenciélt
tartalmazé masodik tag

/OOO (") filr dr—ZW (41)

alakuva valjon, ahol

W) = U8 ()22, (12)

ahol a nemlokélis potencial momentumait a
v = [T Kyr,r) 0 — ) dr’ 4
0= [T R ! P (13)
kifejezéssel definialtuk.
Marmost a (41)-ben definidlt operédtor dsszeg hermitikus, az egyes W)El) operatorok viszont

nem azok. Mivel a gyakorlatban csak véges sorfejtést tudunk végrehajtani, a (41)-beli 6sszeg
minden egyes tagjat kiilon-kiilon hermitikussa tessziik a kovetkez6 mddon:

W) = 5 (O3 + (100 (1) = W (). (44)
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Harmadrendig kiirva a lokalizalt potencidlokat, kapjuk:

W (r) = U (), (45)
1 /
Wil () = =50 (), (46)
0 Ly Loy Loy, \ a2
W2 (7“) - ZU2 (T) + §U2 (T)ar + §U2 (T)@T, (47)
0 Loy 3 3 W) a2
Wy (7’) = —EU:J. (7“) - EU:J. (r)@r BRETAE (T)ar’ (48)

ahol’ az r szerinti derivalast jeloli és az U, momentumokat valésnak tételeztiik fel. Egyszeri
szamolassal meggy6zodhetiink arrdl, hogy a fenti VVZ-(”, 1 = 0,1,2,3 potencialok, bar nem
latszik réluk kozvetleniil, valoban hermitikusak.

Egy érdekessége a harmadrendli tagnak az, hogy nem tartalmaz derivalast
harmadrendben, az a szamolas soran kiesett.

Ez a tény lehetéséget ad arra, hogy egy Schrodinger egyenlethez hasonlé egyenletet
szarmaztassunk le, harmadrendig elmenve a (41)-es Taylor sorfejtésben. A (45)-(48) alatti
operéatorokat (41)-be, majd ezt (38)-ba helyettesitve kapjuk:

d2fl(’f’) dfl(’f’)
A(r) =55+ Bilr) =+ (Ci(r) = B) filr) =0, (49)
ahol most fi(r) a (38) egyenletben felléps igazi hullamfliggvény kozelitését jelenti. A
bevezetett 4j A;(r), Bi(r), and Cj(r) fiiggvények a kovetkez6 képletekbél szamolhatok:

o1 o 3y h?
A:——+—U()—— ()E— _ , 50
1 l/ 3 lll
Bl:§ 2() _EU?E) :A;7 (51)
U0+ 1) o_ oo loor 1 oo
C)=— 1% vl — <ol + - — v 52
YA + Vp(r) + Uy FU1 T Y2 193 (52)

A kovetkezékben a (49) alatti egyenletet ’'igazi’ Schrodinger egyenletté transzforméljuk,
amiben konstans p tomeg jelenik meg, és nincs elsérendii derivalt [lévén f(r) a radiélis
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hulldmfiiggvény]. Ezt a célt egy T)(r) transzformacié bevezetésével valésitjuk meg, aminek a
definicidja a kovetkezo:

Ty(r)fi(r) = filr),  Ti(r — o0) = 1. (53a)

Annak feltétele, hogy az f/ elsé derivalt eltiinjon a (49) egyenletbél, egy elsérendii
differencidlegyenletet eredményez a T;(r) transzformacios fliggvényre vonatkozdan:

T,/T: = Bi/(2A). (53b)

Ezen manipulacioval a Schrodinger egyenletet a kivant formaban kaptuk meg:

., (RPI1+1) - <
_ — —E|fi= 4
2 + <2u S+ Vi fi=0, (54)

ahol a ’lokalizalt’ potencial:

- RPII+1) R*[C;—E 1 /B)\? 1B]A — BA,
-1(@) (%9)

A 2 A2 ’
a Taylor sorfejtés harmad rendjéig korrekt.

Konnyt belatni, hogy effektiv lokélis potencidlunk energia és impulzusmomentum fiiggése
kizérélag a nemlokalitasbol ered. Ha ugyanis, amint az nagy r tavolsagokra igaz, az A;, By, C;
fiiggvényekben szereplé U il) fiiggvények zérushoz tartanak, V; kozeliti az eredeti Vp direkt
lokalis potencidlt [ami most C(r)-ben van ’elrejtve’]. Hasonlé megjegyzést lehet tenni
az (50) alatt bevezetett tdvolsig és impulzusmomentum fiiggd M,(r) ’effektiv tomeggel
kapcsolatban is.

A fenti lokalizaciés eljards altaldnosithaté tobb-csatornds esetre. Ekkor az A;, B, C)
mennyiségek matrixokka valnak és fliggni fognak a 6 és n csatorna kvantumszamoktol.
Megjegyzendé még, hogy léteznek egzakt lokalizdciés eljarasok,* azonban ezek csak akkor
hajthatok végre, ha mér rendelkezésre all (38) két fliggetlen megoldasa. Ezért ezen egzakt
eljarasok legfeljebb tesztel6 szerepet tolthetnek be, hiszen, ha megvan a megoldéas, nincs
sziikség a megoldast, vagy interpretaciét konnyito lokalizacios kozelitésre.
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2.6 Alkalmazas n—*°Ca szdérasra

Alkalmazasi példaként tekintsik a n—2°Ca szérdsra vonatkozé tin. Frahn-Lemmer
nemlokalis kernelt®

/
Ku(r, 1) = drr'V(R)Hy(r, "), (R _ *2‘ r ) , (56)
ahol -
V(R) = 1 + e(R—4.17)/0.65 MeV, (56b)
az alakfaktor és ]
(P2 2) /A2
Hiry ) = e T @), (= 0850®) - (360)

a nemlokalitdsb6l eredé faktor, amelyben i, a modositott Bessel-fiiggvény. (A fenti
képletekben az Gsszes hossz tipusi mennyiség fm-ben mérendo).

Ez a potencidl realisztikusnak tekinthetd, amennyiben a belole szamolt hataskereszt-
metszet jol fitteli az alacsony energias n+*°Ca szdrédsi adatokat.

A kernelt a 3. dbra szemlélteti [ = 0,2,4,6, kvantumszamokra. Jél lathato, hogy a
nemlokalitas az r ~ r’ {64tlé mellett koncentralédik, és a nagysaga csokken [ novekedésével.
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3. dbra. Az (56) alatti Frahn-Lemmer nemlokalis potencidl MeV /fm egységekben
n-1Ca szérasra; (a) [ =0, (b) 1 =2, (c) [ =4, (d) [ =6.

A 4. dbra mutatja a Frahn-Lemmer nemlokélis potencidlra kapott eredményt, amit az
(55) alatti képlet alapjan szamoltam az [ = 0,2, 4,6 impulzusmomentum kvantumszdmokra
E = 30 MeV szérasi energia mellett. Minden egyes kis abra legalabb négy gorbét
tartalmaz, amelyek rendre a (41) alatti Tayor sorfejtés A, = 0,1,2, ill. 3-ad rendi
kozelitésének felelnek meg. A 4a)-c) abrdkon a pont-vonallal jelolt gorbe az egzakt
nemlokalis potencialt jeloli, amelyhez valé konvergencia felfedezheté az egyes abrakon. A
konvergenciat természetesen az egyes potencidlokbdl szamolt fazistoldsok is mutatjak, amint
azt az 1. tablazatban bemutatom. Végso kovetkeztetés az, hogy a mésod, ill. harmad rendii
Taylor kozelités lényegesen jobb eredményt ad, mint a nullad illetve elsé rend.
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4. dbra. Vj(r) lokalizalt potencidlok, amelyeket az (56) alatti Frahn-Lemmer
nemlokélis potencidlra kaptam Taylor sorfejtés alkalmazasaval az (55) képlet szerint
E =30 MeV energéan; pontozott vonal: A = 0, rovid szaggatott vonal: A =1,
hosszi szaggatott vonal: A = 2, folytonos vonal: A = 3, pontozott-szaggatott vonal:
egzakt (Wronskian) eredmények [5]-b6l. (a) [ =0, (b) [ =2, (c) [ =4, (d) [ =6.

Erdekes, hogy lokalizaciés eljarasom els6 hasznalata a visszafelé torténd alkalmazés
volt, amit inverz lokalizacionak, vagy delokalizacids eljarasnak is nevezhetiink. Az algebrai
szoraselmélet kiilonleges, az addigi modelleknek nem megfelel6 (nem Woods-Saxon alaki),
erosen oszcillald, energia fiiggd lokalis potencidlokat produkalt, amelyek jol leirtak a
szilicium-oxigén atommagok rugalmas iitkozéseiben mért szogeloszlasokat (differencialis
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1. tablazat. Néhdny tand, érték, amelyeket az (56) alatti nemlokédlis
potencidl (55) szerinti Taylor sorfejtéses kozelitésébdl szamolva kaptam
kilonbozo Ae. €és E esetén. A = oo jelenti a kozelités nélkiili fazistolas
értékeket.

E (MeV) A tan oy tan 6 tan 0o

0 4.666 —0.208 0.166
1 7.433 —0.191 0.141
1 2 —0.776 —0.463 0.037
3 —0.774 —0.490 0.035
00 —0.624 —0.436 0.040

E (MeV) A tan dg tan 0y tan 03 tan 0s

—1.188 —8.352 0.068 0.075
—0.978 —5.720 0.067 0.063
1.236 1.184 —0.196 0.067
1.274 1.082 —0.205 0.067
1.790 1.373 —0.182 0.068

10

R ww o

E (MeV) A tan dy tan do tan dy tan dg tan dg

1.206 0.142 —1.098 0.766 0.048
1.424 0.201 —-1.017 0.690 0.040
—0.700 —0.760 —2.077 0.644 0.042
—0.656 —0.819 —2.117 0.655 0.043
—0.374 —0.619 —1.951 0.655 0.043

30

B wor—o

hataskeresztmetszeteket). A delokalizacids eljards eredménye az volt, hogy a potencidlok
oszcillald jellege a nemlokalitasbol ered®.
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Nemlokalis potencidlok egy mésik mddszerrel torténo lokalizalasara még visszatérek a
késébbiekben (1d. 4.2.2 pont).

3. Szoéraselméleti variacidés mdédszerek fejlesztése és alkal-
mazasa direkt szorasproblémak megoldasara

Direkt szérasproblémanak nevezziik azon szoraselméleti feladatokat, amelyekben a
potencialok ismertek és a szérasamplitudo, illetve a fazistolasok meghatarozasara
toreksziink. Ezen szérasi mennyiségeket tehat a kiilonféle reakcidelméletekbol szamithatjuk
ki, amik a Schrodinger egyenlet kiilonféle kozelitésekkel, feltevésekkel torténé megoldasat
jelentik.

A magfizikai vizsgdlatokra megfogalmazott (10) alatti csatolt egyenletrendszeriinket
ebben a fejezetben egy egyszeriibb problémara, az elektron-atom ttkozés probléméjara
fogjuk specializalni és megoldani. Csak olyan iitkozésekkel foglalkozunk, amelyeknél a
szorodé elektron kinetikus energidja az atom ionizacios kiiszobe alatt van.

Egy elektronnak egy n-elektront tartalmazé atomon vald szérédasat a U@ (qp, ..., gy1)
(n + 1)-elektron hullamfiiggvény irja le, ahol d a Schrodinger egyenlet egy specidlis
(degeneralt) megoldasat jelenti és a ¢; szimb6lumok az r; egyelektron koordinatéakon kiviil az
ni/12/2 spin szabadsagi fokot is magukban foglaljdk. Ezt az (n + 1)-elektron hullamfiiggvényt
(1)-hez hasonlé médon kifejtjiik az n-elektron hullamfiiggvények @, teljes rendszere szerint
és rogton csonkitjuk is P tagra:

P
\D(d) (CI1> s 7QH+1) = AZ ¢(C)R(Cd)7 (57)
c=1
ahol .
PO E,€) = [0 (q, ..., ) ® [Y(F) @ n'/?Je) " (58a)
és
RCD(r) = =1 fled) (), (58b)

A (57) alatti kifejtést az atomfizikdban szoros csatolds kifejtésnek nevezik. Ennek a
Schrodinger egyenletbe helyettesitésével nyert, (10)-nek megfelelé egyenletek a csatolt
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csatornds, vagy szoros csatolas egyenletek, amelyeket kompakt formaban, a csatorna
kvantumszamokat b, ¢, d betiikkel jelolve, a kovetkezoképpen irhatunk:

P
ZD(bC)f(Cd) =0, b=1,...,N. (59)
c=1

Itt D®o) jelenti a ¢ csatornabdl a b-be vald szérast okozé operatort, ami a
D) — fbe) _ ¢ sbe) (60)
formaban irhaté, ahol a relativ mozgast jellemzo
€= F—E, (61)
csatorna energia az F teljes energia és az E,. target energia kiillonbsége.
A H®) csatorna Hamilton operatornak a kinetikus energia része diagonalis szerkezetii, a

potencidlis energia része pedig nemdiagonadlis lokélis és nemlokdlis tagokbdl all (A = 1, m =
l,e=1):

1d*  L(l.+1) A
o) _ |2 @  lelle ™ L) cbe) | #rive)

H l 52 T o o+ UM, (62)

ahol tehat R R
Ut = v () + W, (63)
VI (r) = (O (8, &) |V] (2, €)) (64a)

és -
17 (be) fbe) :/ W) (! FO (Y d 7 (64D)
0

W (r, 1) = (WO (£, &)|H — E|(A— )9 (#,€)). (64c)

Itt H= Hr+T.+ V a target+elektron rendszer teljes Hamilton operatora, és V' a target
atom és a szorédé elektron kozti Coulomb kolesonhatast jelenti.

Mivel az (59) alatti egyenletet most meg akarjuk oldani, specifikdlni kell a
hatarfeltételeket is. Az f(¢) megoldas révidhatotavolsdgii viselkedését az I.(l, + 1)/r%-es
centrifugélis tag szabja meg:

FO(r) o rlett, r — 0. (65)
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Az (59) és (60) alatti egyenletekben csupan nyitott csatornakra szoritkozunk a tovabbiakban
(€. > 0,c = 1,...,P), igy a radiélis csatorna hulldmfiiggvények szokdsos aszimptotikus
alakja a kovetkezoképpen irhato:

FCD () o k72 [0egsin(ker — 1w /2) + Keog cos(ker — Lo /2)], r— oo, (66)

ahol
k2/2 = e.. (67)

A K. mennyiség jelenti a K szimmetrikus reaktancia matrix egy elemét, amely a T
atmeneti széras matrixszal a kovetkezd kapcsolatban all:

T=K(I-iK)™" (68)

A ¢ csatornabdl a d-be vezetd reakcid parcidlis (reakcié) hatdskeresztmetszetet pedig a

4
Ocd = ﬁ ‘Tdc‘ (69)

C

Osszefliggés adja meg.

3.1 Legkisebb négyzetek variacios modszer csatolt csatornas reak-
cidegyenletek megoldasara

Mind a magreakcié elméletek, mind az atomfizikai reakcié elméletek csatolt csatornés
kozelitése nagyszamu csatolt integro-differencidl egyenlet szimultan megoldasat igényli. Ilyen
egyenletek direkt numerikus integralasi technikaval torténé megoldasa még a legnagyobb
szamitégépek hasznalatdaval is nehézségbe iitkozik, mivel a nemlokalis potencidlok fellépte
miatt memoria helyfoglaldsi problémak és 6sszegzésbol eredd pontatlansagi hibak 1éphetnek
fel. Azonban a kotott dllapotok szamolasara kifejlesztett, bazisfiiggvények szerinti kifejtési
technika alkalmazasédval e nehézségek megsziinnek. Ezért kezdtem el vizsgalni a kifejtési
technikara épiils legkisebb négyzetek varidciés médszert (LVM), amit Ladanyi és Szondy”
még a 60-as évek végén fejlesztett ki intézetiinkben, potencidlszérdsra. (Varidcis direkt
modszereknek az egyszerit direkt mddszerekhez képest a pontossdgban van elényiik, mint
latni fogjuk a késébbiekben.)
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Ebben a fejezetben az LVM modszert alkalmassd teszem reakcidk szamolasara, azaz
csatolt csatornds integro-differencidl egyenletek megoldasara [T2/1].

Minden kifejtési technikdnak az a lényege, hogy a meghatarozni kivant fiiggvényt egy
végtelen elemi bazis teljes rendszere szerinti véges Osszegl kifejtéssel kozeliti. Az (59)-es
egyenletben £ a meghatdrozandé fiiggvény, ennek aszimptotikus alakjabdl leolvashatok
a szoérast jellemz6 fontos mennyiségek. A reakciéban (iitk6zésben) allé partnerek relativ
szorasi hullamfliggvényét ezek szerint a kovetkezo kifejtéssel kozelitjik:

N
f(cd)' — Z az('Cd)SOZ(C)(T)a (70)

i=—1

ahol a kozelitett radidlis fliggvénytol is természetesen megkoveteljiik a (65), valamint (66)
alatti hatarfeltételek kielégitését. Ezért kifejtési (bézis) fliggvényeinket a kévetkezdképpen
vessziik fel:

P (r) = K2y (kr) (1)
o (r) = k7121 — e Py cos(kr — 1 /2) (72)
Sy = Agrttieer i=1,.. N (73)

ahol az r relativ koordinata, a k,[ fizikai, a [,« nemfizikai (regularizdciés, ill. skéla-)
paraméterek, valamint az A; normaélasi allandok mind a ¢ csatornara vonatkoznak. A d
csatornahoz vald csatolast az al(-Cd) linearis kifejtési egyiitthatok adjak, amelyeket az LVM

variaciés modszerrel hatarozunk meg.

A (71) és (72) alatti (in. kontinuum) fiiggvények a hatdrfeltételek kielégitését segitik,

ezért az elofordulasi sulyukat megszabd a(_ali) és a((fd) egyitthatokat a szoraselméletben

(aszimptotikus) normalizacids faktoroknak nevezzikk. A (66) aszimptotikus alakbdl
nyilvanvalé, hogy ezeknek csak relativ ardnya fontos, ezért a_;-et egyrészt diagondlisnak,
masrészt azonosnak vehetjiikk minden csatornéra:

al? = gledq_,. (74)
Az a_1 normélasi egytitthatd szerepére még visszatérek.

A (70)-(74) alatti egyenleteket az (59) csatolt Schrodinger egyenletbe helyettesitve a jobb
oldal nem lesz zérus:

P
ST D0 el — Ay al 6l aYT), b=1,..., P, (75)
c=1
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ahol a A® devidciék nemcsak a relativ tavolsagtél, de az Osszes linedris kifejtési
paramétertol is figgnek még. Az is nyilvanvald, hogy ezek a deviacids fiiggvények
'rovidhatotavolsaguak’, azaz r — oo esetén zérushoz tartanak.

(cd)

%

egyiitthatokat meghatarozzuk a legkisebb négyzetek variacios
modszerrel, bevezetjik a ng) (r) négyzetesen integralhato fliggvényekbdl 4ll6 teljes rendszert,
amelynek elemeit tesztfiiggvényeknek nevezziik. Atomfizikai probléma esetén tesztfiiggvény

rendszeriinket a jol ismert Slater-fiiggvények alkothatjak:

Ahhoz, hogy az a

XW(r) = BOpthe=nwr - p=12 .. (76)

ahol figyelemmel voltunk a (65) alatti origébeli hatérfeltételre és bevezettiink egy djabb
nemlinedris skalaparamétert (;), valamint normélési allandét (B}(Lb)).

Deviaciés vektorunk egyes komponenseit az imént bevezetett tesztfliggvény térben a
kovetkezo skalarszorzat adja meg:

(07180 = [P A (77)

Ezen komponensek négyzetosszege nyilvanvaléan egyfajta mértékét adja a radidlis
hullamfiiggvények fenti kifejtés altal teljesiilé pontossaganak, ezért bevezetjiitk az alabbi
hibafunkcionalt:

SR T f? [ A
= ‘a—l‘z )

amely az Osszes fU9' . fPD" meghatdrozandé radidlis hullimfiiggvénynek az egzakttdl
valé eltérését, hibajat méri. A fenti hiba funkcionalban M jelenti a tesztfiiggvények
szamat, w\” egy kényelmesen vélaszthaté pozitiv stlyfaktor és a nevezébeli, hatérfeltétellel
kapcsolatos a_; egyiitthat6 [Id. (74) egyenlet] biztositja a fontos szinuszos tag jelenlétét az

elkovetkezendo variacios szamolas folyaman.

AD[pady @) (78)

A tesztfiiggvények szamara kirojuk az
M>N+2 (79)

feltételt. M elvben végtelen kell legyen ahhoz, hogy a tesztfiiggvények teljes rendszerérol
beszélhessiink. Gyakorlati okokbdl azonban csak M véges elemii tesztfiiggvény térben
dolgozhatunk nyilvanvaléan. Mindez elmondhaté a bazisfiiggvények terérol is, amit N
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elemiire sziikitiink le. A (79) alatti feltételt akkor érthetjilk meg legegyszeriibben, ha
meggondoljuk, hogy csupan M = N + 2 szam tesztfiiggvényt hasznélva, a (78) alatti hiba
funkciondl értelmét veszti, hiszen M szamu (77) definidlta skaldrszorzatot mindig zérussa
tehetliink az N + 2 szamu aZ(Cd), t = —1,..., N linedris paraméterek megfelel6 valasztasaval.
Ahhoz tehat, hogy hibardl beszélhessiink, minimalisan eggyel tobb tesztfliggvény elemiink
kell legyen, mint béaziselem (a baziselem szdmhoz most hozzdszdmolva az aszimptotikus

normalast biztosit6 (71)-(72) fiiggvényeket is).

Célunk a (78) alatti hiba funkcional minimalizdldsa az a_; és a (i =0,...,N,c=
1,..., P) egyiitthatdk optimalis megvélasztasa altal. Ehhez képezziik (78) ezen egyﬁtthaték

//////

szermtl variaciéjat. Az eredmény egy olyan sajatérték probléma lesz, ahol a A@ sajatérték
csak az a_; egyltthatéval kapcsolatos (balfelsd) diagonalisban fordul eld. Homogén
egyenletrendszerrol 1évén szé, az egytlitthatd sajatvektort normalhatjuk gy, hogy

a1 =1 (80)

legyen. Ekkor viszont sajatérték problémank szétesik egy linearis inhomogén egyenlet-
rendszer feladatra:

ZZL“’C “ =, b=1,...,P, h=0,...,N, (81)
c=11:=1
valamint egy explicit egyenletre a (hiba) sajatérték meghatarozéaséra:

A ) (dd) | Z Z L', (82)

c=11i=1

A fenti egyenletekben az L matrix elemeit a kovetkezé formulak definialjak:
b/ / b /e
L =3 ) O 1D (DY) (83)
b=1h'=1

és
I COIRC < W ‘e) (¢
(1D = [T (DY (). (84)

A széraselmélet szamara érdekes mennyiséget, a K. reaktancia matrix elemet, a (81)
alatti egyenletrendszer megoldasaként a
Ko = af™ (85)
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Osszefiiggésbdl kapjuk meg, ami a (66) alatti aszimptotikus hatarfeltételbdl, a (70)-(73)
alatti kifejtésbél, valamint a (74) alatti normélasbdl nyilvanvanvalé.

Azonban szamolasunk sziikségszertien kozelité jellegli. Ez abban is megnyilvanul, hogy
a kapott reaktancia matrix nemszimmetrikus, szemben az egzakttal. Ezen a probléman a
Taylor sorfejtés esetén mar megismert (vo. (44) egyenlet) egyszerii és legitim szimmetrizalasi
eljarassal segitiink, és (85) helyett a reaktancia matrixelemeket a

1 cd dc
Kea = 5(af™ + af") (86)
definiciébdl fogjuk a tovabbiakban szamolni. Az, hogy mennyire nem szimmetrikus a
reaktancia matrix elem, éppen a rugalmatlan (nemdiagonédlis) csatorndkra vonatkozo

szamolas pontossagara ad egyfajta mértéket. Ezért definialjuk a
1 C C
AKu = (a” —ag") (87)

kiilonbséget is, mint a szamolas pontossagara jellemz6 mennyiséget.

A diagondlis (rugalmas) csatorndkban a hibat a (82) alatti &ltaldnos hibaval
jellemezhetjiik. Ez alulrél korldtos mennyiség, legkisebb értéke zérus. (Egzakt szdmolds,
N, M — oo esete.) Rogzitett N bazisfliggvény szam esetén, M novelésével a tesztfiiggvény
tér egyre teljesebbé valik. Ezért, a devidcidk rovidhatotdvolsagu volta, valamint a (78) alatti
kifejezés pozitiv definitsége miatt nyilvanvald, hogy A monoton csokken a tesztfiiggvények
M szaménak a novekedésével.

Megéllapithatjuk tehat, hogy (78) alatti LVM funkciondl és a bel6le (a linedris
paraméterek varidldsdval, majd a (80) alatti normaldssal) kapott (82) alatti egyenletrendszer
nemcsak a kivant (86) alatti megoldést adja meg, de az elvégzett szdmolds jésdgara nézve is
rogton felvilagositdst ad (82) réven.

3.2 Eredmények

Fenti csatolt csatornés egyenleteket elektron-hidrogénatom szoras esetére fogjuk megoldani
az LVM mddszerrel. Az elektron-hidrogénatom titkozés eme szoros csatolas modellje még ma
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is minden 1j metodikai fejlesztés probakovének szamit, amely kivaléan alkalmas a valasztott
modszer teljesitoképességének felmérésére is. Egy mésik szokasos példa a szérasproblémak
szamolasara szolgdlé modszerek tesztelésére az un. Huck modell, amely elektron-atom
szérast modellez csatolt derékszogii potencidlokkal.

Az (57) alatti kifejtés egycsatornds valtozatat (P = 1) sztatikus kicserélodési kozelitésnek
nevezik, mivel egyetlen, az alapallapoti target atom hullamfiiggvény szerepel benne. Az (57)
szoros-csatolds kifejtés tehat nem engedi meg az atom gerjesztodését, a target atomot csak
‘sztatikusan’ veszi figyelembe. Ugyanakkor az A antiszimmetrizalé operator kifejti kicserélési
hatasat, ami a nemlokalis potencialt eredményezi.

Amikor két tagot vesziink figyelembe (57)-ben (N = 2), akkor kapjuk az tn. kétallapoti
szoros csatolas kozelitést, ami természetesen magéaba foglalja a sztatikus kozelitést is.

3.2.1 Elektron-hidrogénatom szdéras

A hidrogénatom 1s és 2s hullamfiiggvényeit

q)l(r) = ﬁe_T, (883)
1 T
o = ——(1—=)e/? b
1) =—=(1-7) e (38b)
hasznalva, a
1 1
be 3
Ve r) = [ @) <|r_r,‘ - ;> P, (r)d’r (89)
lokélis potencidlokat konnyen kiszamithatjuk (b, c =1, 2)
1
V() = — (- + 1) exp(—2r), (90a)
(12) (21) 4 (3r
V() =V (7‘)2\/52—7 5 +1) exp(=3r/2), (90D)
1 3 r r?
(22) — |y 2 _
V=9 (r) <7’ + 1 + 1 + 3 ) exp(—r). (90c)



A nemlokalis potencidlokra a kovetkezé altalanos képlet addédik (b, ¢ = 1,2):

1
W) (r y') = (=1)%47,(r) (E ~E,— F— —> Dy (1), (91)

r>

ahol S = 0 jelenti a szinglett, S = 1 a triplett szérast, r~ = max(r,r’) és
1 1
E, = —5au, E, = — gt (92)
A (81) alatti egyenleteket

M=N+10 (93)

esetén fogjuk megoldani, tehat a minimalisan sziikségesnél héttel tobb tesztfiiggvényt
vesziink figyelembe. Ezenkiviil, az egyszertiség kedvéért, az Osszes sulyozo paramétert egynek
valasztjuk:

w =1, (94)
valamint az 0sszes nemlinearis skala paramétert azonosnak vessziik:
a, = f. =" = a. (95)

Az LVM moédszer miikodésére jellemzé konvergencia adatokat a 2. tablazatban soroltam
fel az I. = 0 (s-hullam) szérds szinglett fazistoldsaira nézve kiilonb6z6 o = 1.1,2.0,3.0
nemlinedris paraméter értékek mellett, a bazis fliggvény szam (N = 2,4,...,20)
fliggvényében. Mindegyik esetre a kozelités josagara jellemz és a (82) alatti egyenletbél
szamolhat6 hiba sajatérték is fel van tiintetve.

A 2. téblazatot tanulmanyozva megérthetjik az LVM moddszer lényegét. Az elso
oszlopban, az o = 1.1 nemlinedris paraméter érték esetén végzett szdmolds esetén azt
gondolhatnank, hogy az N = 18,20 bazisfliggvény elegendéen bekonvergalt fazistolas
értéket (1.87015782) szolgdltatott, megfeleléen kicsi hiba sajatértékkel (2 x 10724). Azonban
lathatjuk a kozépso oszlopban, hogy ezen fazistolas érték Osszes jegyére még nem pontos,
azaz a konvergencia csak latszélagos, mivel o = 2 nemlinedris paraméter melletti szamolés
az 1.87015778 értéket adja. Kzt az értéket azért tudjuk elfogadni az el6z6 helyett, mert a
hozzatartozé hiba sajatérték szignifikdnsan, négy nagysdgreddel kisebb (8 x 10728).

Az LVM vonzé tulajdonsaga tehat abban nyilvanul meg, hogy bizonyos kétes esetekben
donthetiink a szdmoléds josdga (pontossiga) fel6l a mindenkori hiba sajitérték vizsgalata
révén, amely létezése a mddszer lényegébol fakad.
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2. tablazat. Szamolt 5 (N, a) szinglett s-hulldm fézistolas értékek és A(V(N, ) hiba
értékek kiillonboz6 N bazisfliggvény szam és o nemlinedris skala paraméter esetén. A
hullamszam rogzitett értéke: ki = 0.2 au.

N SN 1) AN, 1.1) SN, 2.0)  AD(N,2.0) 6N, 3.0) AD(N,3.0)
2 1.86066805 1.6 x 107® 1.99938103 5.5 x 107!  2.67453477 2.7 x 10°

4 1.86988303 3.4 x 1077 1.88708792 4.8 x 107* 1.90236088 2.0 x 10~*
6 1.87016446 1.6 x 1079 1.87360882 1.5 x 107> 1.88983351 2.5 x 1073
8 1.87015808 8.5 x 107'2 1.87072980 2.4 x 10~% 1.88087862 2.0 x 10~°
10 1.87015610 2.0 x 107'* 1.87023616 2.4 x 107! 1.87464306 1.1 x 1077
12 1.87015612 2.8 x 107! 1.87016668 1.8 x 10~* 1.87176175 4.3 x 10~1°
14 1.87015705 2.3 x 1077 1.87015858 1.1 x 107'7 1.87067069 1.4 x 10~'2
16 1.87015765 1.3 x 1071 1.87015782 5.7 x 10721 1.87030753 3.7 x 1071
18 1.87015782 5.5 x 10722 1.87015778 2.4 x 1072* 1.87019800 8.9 x 1078
20 1.87015782 2.0 x 107* 1.87015778 8.1 x 1072 1.87016768 1.9 x 10720

A 3. tablazat ugyancsak az egy-csatornas elektron-hidrogénatom iitkozés LVM altal
szolgédltatott fazistolas értékeit mutatja be sztatikus kicserélodési kozelitésben triplett és
szinglett szérasra, az irodalomban taldlt més szamolassal 0sszehasonlitva. Lathatjuk, hogy
a kiilénboz6 hullamszamokra (energidkra) kapott eredmények kivétel nélkiil azt jelzik, hogy
az LVM pontossaga a legnagyobb. Kiilonosen figyelmet érdemel a k; = 0.2 au esetén kapott
triplett széras fazistoldsa, amelyet szinte 'spektroszkoépiai’ (12 jegyes) pontossaggal lehetett
megkapni az LVM alkalmazasaval.

Szoros csatolas kozelitésben végzett két-csatorndas LVM szamolds konvergencia
viselkedését mutatja a 4. tablazat, ahol a reaktancia matrixokat soroltam fel a megfeleld
hiba sajatértékekkel, illetve nemdiagondlis reaktancia matrix kiilonbségekkel (ld. (87)
egyenlet), kiilonboz6 bézis figgvény szamok esetére, k; = 1 au bemend hulldmszam és
a = 2 nemlinedris paraméter esetén. A tablazatot tanulmanyozva megallapithatjuk, hogy 20
béazisfiiggvény esetén mind a hdrom (négy) mennyiség esetén hét tizedesjegyli bekonvergélt
értéket kaptunk a reaktancia matrix elemekre.
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3. tabldzat. LVM mdédszerrel N = 20 bazisfiiggvénnyel széamolt &
szinglett és MU triplett fazistoldsok k; = 0.2,0.5 és 1.0 au hulldmszdm
esetén, elekton-hidrogénatom titkozésre sztatikus kicserélodési kozelitésben.
Osszehasonlitasul mas moédszerrel (J%, M?, HS'9) elért legpontosabb
eredmények is fel vannak tiintetve.

sl0] S

kl = 0.2au

J

M

HS 1.870158 2.67915

LVM 1.87015878 2.67914873382
kl = (.5au

J 1.031 2.070

M 1.031 2.070

HS

LVM 1.03149828 2.070066636
kl = 1.0au

J 0.543 1.391

M 0.541 1.389

HS 0.5428946 1.39052

LVM 0.54289464 1.390519779

Végul az 5. tablazat tartalmazza a mas moddszerekkel torténd osszehasonlitast a két-
csatornés elektron-hidrogénatom szoras ag parcialis hataskeresztmetszet értékeire, szinglett
titkozésre és ky = 1,1.2,1.5,2 au bemend hullamszam eseteire vonatkozéan. Itt is az LVM

mas mabdszerekhez viszonyitott pontosabb volta figyelheté meg.
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4.

tablazat. Szamolt Ki1(N;a), \V(N;a), Kis(N;a), AKjy(N;a),
Ko (N;a) és AP (N;a) reaktancia matrix értékek elektron-hidrogénatom
iitkozésre kétallapotu szoros csatolas kozelitésben, valamint a szamolas
pontossagat jellemzo hiba sajatértékek, illetve nemdiagonalis reaktancia
matrixelem kiilonbségek néhdny N béaziselem szam esetére a k; = 1.0 au
bemeneti hullamszam mellett. A nemlinearis paraméter o« = 2 au értéken
lett rogzitve.

N K11(N;2.0) \M(N;2.0) K15(N;2.0) |[AK12(N;2.0)| Ka(N;2.0) A@(N;2.0)

2 1.1058419 2.0 x 1073 0.4491678 5.5 x 1072  —0.4008107 4.9 x 1072
4 1.1490601 4.5 x 1075 0.3820256 3.1 x 1073 —0.3432615 4.1 x 107>
6 1.1525031 1.6 x 1078 0.3888019 2.7 x 107° —0.3279702 4.0 x 1076
8 1.1527882 7.5 x 10710 0.3873718 7.4 x 107° —0.3192054 2.9 x 107°
10 1.1530019 4.5 x 107! 0.3871720 3.0 x 107> —0.3189450 1.0 x 10~
12 1.1530122 9.6 x 1071% 0.3872067 7.9 x 107%® —0.31881052.8 x 10~
14 1.1530138 2.2 x 107 0.3871972 1.7 x 1075 —0.31876852.5 x 1017
16 1.1530148 1.1 x 1072 0.3871968 3.1 x 1077  —0.3187697 3.3 x 10~2°
18 1.1530147 1.8 x 10724 0.3871970 5.3 x 107% —0.31876928.7 x 10~*
20 1.1530147 4.3 x 1072% 0.3871970 8.3 x 1072 —0.3187691 7.9 x 10~%7

3.2.2 Huck modell

Az LVM-t teszteltem [T2/2] egy egzaktul megoldhaté harom csatornds modellre is, az tn.
médositott Huck modellre,'? amely lényegében harom csatolt derékszogti potencidl volgybdl
all. Eredete az elektron-hidrogénatom szoras modellezésére vezetheto vissza, amennyiben
egy részecske szérodik egy masik, végtelen potencidlgdodorbe zart részecskén. A target
végtelen tomegll, a szérdédo és kotott részecske megkiuilonboztethetd, ezért csak lokalis
kolesonhatas van a két részecske kozott. Definicidja:

H = Hp(r1) + Hg(r2) + Hrg(ri,72) (96)
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5. tablazat. LVM mddszerrel N = 20 bazisfiiggvénnyel szamolt ag

szinglett nemdiagonélis parcidlis hatdskeresztmetszet wa3 egységben (ag
a Bohr sugdr) k; = 1.0,1.2,1.5 és 2.0 au bemend hulldmszdm esetén,
elektron-hidrogénatom rugalmatlan iitkozésre két-csatornas szoros csatolas
kozelitésben. Osszehasonlitdsul mds médszerrel (SMM!M, M19, M29) elért

legpontosabb eredmények is fel vannak tiintetve.

0
oh

kl =1.0au k?l = 1.2au kl = 1.5au kl = 2.0au

SMM 0.200 0.102 0.0450 0.0154
M1 0.1997 0.1018 0.0445 0.0147
M2 0.20001 0.1020 0.0449 0.0152
LVM 0.1999839 0.1020873 0.045032 0.01545

ahol a target Hamilton operatora:

1d? 0 r<2m,
Hy= 5o+ Val), Ve={ o TTOT (97)
a szordédo részecske Hamilton operdtora pedig:
1d?
Hp=———.
R 2dr? (98)

A sz6r6do és a target részecske kozti csatolt csatornds kolesonhatdst a potencial szeparabilis
kifejtési (PSE) alakban vessziik fel:

Ver(ri,re) = ) |®i(r1)) Vij(r2) (@5 ()], (99)
ij=1
ahol V;(r2) a csatolé potencidl, amelyrdl feltessziik, hogy rovidhatotavi és konstans:
3 _JG; r< 1
el ={Y TS (100)
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®,(r) pedig a target hullamfliggvény, azaz

®;(r) = A;sin(\/2E;r), Ai=7""? E =i%/8. (101)

Ez a modell elvben tehét végtelen sok csatorna (target allapot) hatdsat figyelembe tudja
venni. Amennyiben a ¢;; allanddkat a kovetkezOképpen valasztjuk (au egységben):

C1g2 = Co1 — \/5/2, C13 — C31 — 1/10, Co3 — C32 — 2/10, C33 — —2, (102)

és minden mds ¢;; = 0, akkor kapjuk a moédositott Huck modellt,'? amely azzal a
tulajdonsaggal rendelkezik, hogy szétcsatolt esetben (c¢;z; = 0 au) a harmadik csatorna
E = 0.214493 au teljes energia esetén rezonancia fazistolassal (003 = 7/2, K33 = 00)
rendelkezik, és ez a tulajdonsag hasonlit az elektron-hidrogénatom szoras esetére.

A Huck modell szamitastechnikailag nehezebb feladatot jelent a potencial hirtelen ugrasa
miatt, mint az elektron-hidrogénatom széras tobbcsatornds targyalasa szoros csatolas
kozelitésben. Ezért kifinomult mddszerek seregét vetették be annak érdekében, hogy
hatasosan tudjék reprodukalni a Huck modell egzaktul ismert szorasi adatait. E sok modszer
koziil itt csak egyet nevezek meg, Nesbet tin. RIAF (restricted-interpolated anomaly-free)
moédszerét, és a tobbit illetéen is Nesbet monografidjaral® utalok. Ezen médszerek egyikével
sem lehetett kielégité (gyorsan konvergdlé pontos) eredményt kapni.

Amennyiben a numerikus nehézségek forrasa a potencidl diszkontinuitdsaban keresendo,
akkor prébalkozhatunk!? a (78) alatti bézisfiiggvények kiegészitésével oly moédon, hogy
minden Slater-fiiggvény mellé még egy ’eltolt’

@i = Ai(r —1)Hee=U  p > & $;=0, 0<r<l1 (103)

bazisfiiggvényt is alkalmazunk. Osszességében fgy tehat 2N bazisfiiggvényt hasznalunk plusz
a két, aszimptotikat biztosité kontinuum fiiggvényt, a (70) alatti kifejtéshez. Tesztfiiggvény
rendszeriink ennek megfeleléen 2N + 10 elembdl fog &llni, tovdbbra is a (76) alatti Slater
fliggvényeket hasznalva elemekként.

A 6. tabldzatban az LVM-mel szamolt 4., (N; ) sajatfazis osszeg értékeket lathatjuk
kiilonboz6 N bazisfiiggvény szam és a nemlinedris paraméter esetén E = 1.625 és 0.625 au
teljes energidk mellett. (Megjegyzendd, hogy a kisebb energia esetén a harmadik csatorna
zart, a bemend hulldmszam pedig rendre k; = /3 és 1 au.) Lathatjuk, hogy erre az egyszerti
modellre méar 2x nyolc-tiz bazisfiiggvény esetén hétjegyli konvergencidt sikertilt elérni, annak
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6. tadblazat. LVM mddszerrel a hdrom-csatornds Huck modellre szamolt 0y, (IV; o)
sajatfazis Osszegek, novekvd N bazisfliggvény szam esetén, kiillonb6z6 a nemlineéris
paraméter értékek és két energia érték mellett.

ki =3 k=1

N Ssum(N;3.25)  Seum(N;4.25) N Ssum(N;2.25)  Sgum(N;2.75)
2 —1.243387 +1.477655 2 1.232993 1.231250

4 —1.221531 —1.218107 4 1.254515 1.253446

6 —1.217267 —1.217633 6 1.257261 1.257215

8 —1.217115 —1.217126 7 1.257265 1.257263

10 —1.217114 —1.217114 8 1.257265 1.257265

ellenére, hogy itt mindhdrom csatornat jellemz6 adatrdl (hét reaktancia matrix elemrél) van
sz6.

Erdekességképpen megjegyezhetd, hogy ha csak két-csatornds szamolast végziink
ki = 1 au esetén, akkor a sajitfazis Osszeg 1.239534 (rad). Ez is mutatja, hogy a
pontos rezonanciahelyek felderitéséhez igen fontos a zart csatornak moédosité hatasanak
figyelembevétele is.

3.3 Standard variaciés modszerek

Szoraselméleti  varidcios moédszerek célja  az, hogy olyan stacionarius kifejezést
szarmaztassanak le a szérdsmennyiségekre (9; fazistolas, K reaktancia matrix, 7' dtmeneti
matrix, stb.), amelyek mdasodrendben korrektek, azaz tdlmennek az elsérendit Born
kozelitésen.

Minden varidcios médszer természetes alapja a szorasi hatarfeltételekkel vett Schrodinger
egyenlet, vagy a hatarfeltételeket is magaban foglalé Lippmann-Schwinger egyenlet. Ezeket
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az egyszerli egy-csatornds, s-hulldmu {itkozés esetére szimbdlikus jelolésekkel (operator
alakban) a kovetkezOképpen irhatunk fel:

(H=B)f)=0. Jm|f)=1S)+K[C) (104)

és

1f) = 15) + GUIf), (105)
ahol |S) illetve |C) a reguldris illetve irreguldris szabad megolddst jeloli, |f) az egzakt
megoldas allapotvektora, H az energia operator, U a potencidl, E a teljes szérési energia, G
pedig a szabad megoldashoz tartozé Green-operator. Koordindta reprezentaciét hasznalva,

gombszimmetrikus potencial esetén a szorasi allapotok, illetve az operatorok a kovetkezo
alakot oltik:

(r|S)y=9S(r) = k=12 sin(kr), (r|C)=C(r) = k=12 cos(kr), (r|f) = f(r),

(106)
2
H(r) = —% +U(r), E=k, U(r)=2V(r) (107)
AN _l o / < = max(ﬁ Tl)?
N L (W e(} {B  minge ) (108)
a reaktancia matrixelemet pedig a
K = tand = —(S|U|f) = —% [ sin(kr)U(r) £ (109)
0

képlet adja meg.

Az irodalomban leginkabb elterjedt harom varidciés mddszerrel foglalkozunk a
tovabbiakban, nevezetesen a Kohn, a Schwinger, és az &altalanositott Newton varidcids
moédszerrel (KVM, SVM, GNVM). Ezen mdédszereknek a K matrixra vonatkozé stacionarius
kifejezései a kovetkezok (| f) a tovabbiakban varidlandé prébafiiggvényt is jelenthet):

K§"M = —(S|UIS) — (f|E - HI|f), (110)
K§YM = (S|U1f) + (F1U1S) = (fIU = UGU] ), (111)
w_ UIUIS)SIU1)
K= - vty (112
KEWM = ~(SIU1S) + (SIUGIC) + (CIGUIS) = (IG = GUGIG), — (113)
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{CIGUIS)(SIUGIS)
{ClG = GUGI()

Amint lathaté, az SVM és GNVM esetén megadtam a normalastdl fiiggetlen frakciondlis
alakot is.

Ky = —(8|U1S) - (114)

A fenti variaciés kifejezések extremadlisak abban az értelemben, hogy a jobb, vagy bal
oldali f proba figgvényt varialva az egzakt megoldds koril, mikozben a mésik oldali f-et
egzakt megoldasnak tekintjiik, zérust kapunk. Ugyanakkor a variaciés elvek masik feltétele
is teljesiil: amennyiben f-et az egzakt megoldassal azonositjuk, a fenti kifejezések az egzakt
K matrix értéket szolgaltatjak.

A Schwinger és Newton moddszer elénye, hogy az f, illetve { = U f proba fliggvények Lo
béazison kifejthetok, nem igénylik az aszimptotikat biztosité kontinuum fiiggvényeket, mivel
az U rovidhatétavolsagi potencial a matrixelemekben el6fordul.

Az f, illetve ¢ probahullamfliggvényeket a megfelel6 bazison kifejtve az alabbi explicit
formulakat nyerjiik a reaktancia matrix szamoldsara:

KEVM — _(51U|S) — " H 'a, (115)

a; = (S|E— Hlpi), Hy = (gl E— Hlp;); (116)
K5YM — "D 4, (117)

di = (S|Ulgi), Dy = (@ilU — UGU|gp5); (118)
KENVM — _(S|U|S) — o' X 10, (119)

bi = (S|UGlp:),  Xij = (@] G — GUG|g;). (120)

A Kohn varidciés modszer hasznédlata kozben kellemetlen jelenségre bukkantak.
Nevezetesen, amikor a (115) alatti képlet szerint szdmoltdk a reaktancia matrix elemet,
az olyan energia értékek mellett is rezonanciat jelzett (K = +o0), amikor a potencidl nem
indokolta jelenlétét. E kellemetlenség oka nyilvanvaléan a bazis kifejtésben, illetve annak
csonkoldsaban keresendé, hiszen (116) alatti H matrix véges bazison nem definit. Bérmely
nemlinedris o paraméter esetén taldlhaté olyan E energia érték, ahol a H determindnsa
elttinik, hamis rezonanciat produkalva ezaltal. Mivel sokcsatornas elektron-atom titkozés
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szamolasok esetén nagyon fontos a rezonancidk feltérképezése, a Kohn varidciés modszert
bonyolult eljarasokkal probaltak alkalmassa tenni a hamis rezonancidk elkeriilésére. Ezek
egyike volt a mér emlitett RIAF (restricted-interpolation anomaly-free), Nesbet &ltal
targyalt'® és alkalmazott médszer.

A KVM-mel kapcsolatos problémak vizsgdlata a hatvanas, hetvenes évekre nyulik
vissza, amikor fokozatosan elotérbe kertilt a magfizikdban mar sikeresen alkalmazott, a LS
integréalegyenletre alapozott Schwinger varidciés mddszer [1d. (117)-(118) alatt], majd kés6bb
az altalanositott Newton varidciés eljaras [GNVM, (119)-(120) alatt]. Ennek oka az volt,
hogy ugy vélték: a SVM, ill. az GNVM mentes a hamis rezonancidktol, tekintve, hogy UGU,
illetve GUG nemszepardbilis operatorok matrix kozelitését (D-t, ill. X-et) kell invertdlni, s
ezek csak a fizikai rezonancidk esetén produkalhatnak szingularitast, ellentétben az egyszeri
H matrixszal® Explicit szdmoldssal azonban konny(i volt bebizonyitani [T2/3,4], hogy
vannak olyan fizikailag fontos szérdsproblémék (ilyen pl. az elektron-hidrogénatom iitkozés),
amikor talalkozhatunk a SVM esetén is nemfizikai rezonanciakkal, és ezen hamis értékek
olyan k(a) hulldmszédm-nemlinedris paraméter gérbe mentén jelentkeznek, ami a szepardbilis
kozelités esetén eléfordulé U, illetve G matrix determinansainak elt{inését jellemzik.
Megjegyzendd, hogy a SVM esetén nem minden esetben jelentkeznek az anomalidk: pl. az
elektron-hidrogénatom egy-csatornds sztatikus kicserélodési kozelités példaja esetén triplett
szorasra nem, mig szinglett iitkozés esetén tapasztalunk hamis rezonancia megjelenést. Ez
nyilvdn a potencidl definitasaval (lokélis + nemlokalis, 1d. (91) egyenlet) kapcsolatos, ui.
nemdefinit (el6jelvaltd) potencidl esetén mindig taldlkozunk hamis rezonancidval. A GNVM
esetén a hamis rezonancidk megjelenése a G = (E — Hy)™' matrix zérus sajétértékeivel
korrelal, amelyek el6fordulasa legalabb olyan stirti lehet, mint a KVM moddszer H matrixa
esetében. Raadasul megjelenésiik univerzalis, azaz potencialtdl fiiggetlen, igy hasznalata
még veszélyesebb, mint az egyszertit KVM alkalmazasa.

Mindezek miatt a standard varidciés modszerek nem tekintheték az elméleti szamolas
‘csodafegyvereinek’ és az emlitett hamis szingularitasok allandé monitorozasara van
sziikség.1* Idékozben a KVM eljardsra nézve tortént egy jelentds fejlesztés,'> amennyiben a
Schrodinger egyenletet nem a (104) alatti valds (4116 hullimnak megfeleld) hatarfeltételekkel
oldottak meg és épitették ra a (110) alatti varidcids elvet, hanem a komplex (haladé hulldm)
hatérfeltételekkel. E mddszer, az un. komplex Kohn varidciés médszer (cKVM), megtartja
a KVM eljards el6nyét annyiban, hogy konnyl (s igy olcsé) a sziikséges matrixelemeket

3Megjegyzendd, hogy ezen vélemény még egy cikk cimében is testet Sltott, 1d. Meyer
H -D, Horacek J, and Cederbaum L S: Schwinger and anomaly-free Kohn variational
principles and a generalized Lanczos algorithm for nonsymmetric operators, Phys. Rev.
A 43 (1991) 3587.
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szamitani, ugyanakor e matrix sajatértékei is komplexek, igy nem nagyon varhatd, hogy a
KVM-re jellemz6 hamis rezonancidk megjelennek valés energiaértékek esetén. Nem sokdig
tartott azonban, amig kimutattak'®, hogy a cKVM mddszer esetén is megjelenhetnek a
hamis rezonancidk (igaz azonban, hogy ehhez nagyon specidlis értékeket kellett vélasztani a
bazisfiiggvények skdla- és regularizaciés paramétereire).

A fentiek miatt érdemes egy olyan moddszert kidolgozni, ami biztosan elkeriili a hamis
rezonanciakat. Ilyen moddszert lehetséges konstrualni, mégpedig éppen az el6z6 pontban
ismertetett LVM-re alapozva. A javaslat lényege azon felismerésen alapszik, hogy barmely
standard varidciés modszer visszavezetheto egy specialis médszerre, az in. momentumok
mdédszerére (MM).

A MM lényegéhez tartozik, hogy az eldallitani kivant f vagy ¢ = Uf megoldas
fliggvényt egy n elemi, a probléméanak megfelel6 bazison valo sorfejtéssel kozelitjiik. Példaul
kotott, rezonancia, vagy szorési probléma tanulmanyozésa esetén a bazis vagy csupan L2-
es fluggvényeket tartalmaz, vagy kontinuum fliggvényeket is. A sorfejtésnek a megfeleld
dinamikai egyenletbe valé behelyettesitése utan természetesen nem zérust kapunk a jobb
oldalon, hanem egy rovidhatotavolsagu devidciot, ami a koordinatan kiviil n szamu kifejtési
egylitthatotol is fiige. E devidcié nagysagat 'megmérhetjiik’ egy alkalmasan valasztott,
un. tesztfliggvény térben (vo., LVM varidciés funkcional konstrudldsa, 3.1 fejezet). A
MM esetén a bazisfliggvény tér és tesztfiiggvény tér elemeinek szadma megegyezik, ezért
megkdovetelhetjiik, hogy a devidcidonak minden tesztfiiggvény térbeli komponense eltiinjon.

Marmost, ligyesen megvalasztva a tesztfliggvény tér elemeit, a fenti variacios mddszerek
mindegyike visszavezethetdé a MM-re, a kovetkezo hozzarendelés révén.

KVM esetén a dinamikai egyenlet a (104) alatti Schrodinger egyenlet, a bazisfliggvény
teret kifeszitik a (71)-(73) alatti fliggvények (a; = 1 normadlast valasztunk), a tesztfiiggvény
tér megegyezik a bazisfiiggvény térrel. Ekkor a MM moddszer alkalmazasa a (115) alatti
KVM egyenletre vezet.

SVM esetén a dinamikai egyenlet a (105) alatti LS egyenlet, a bazist a (73) alatti Ly
elemek alkotjak, tesztfiiggvény teriink pedig:

xi) = Ulpi) = |G) (121)

elemekbdl &ll. Ekkor a MM médszer alkalmazasa a (117) alatti SVM egyenletre vezet.

43



Végiill, GNVM esetén a dinamikai egyenlet az (105) alatti egyszer iterdlt LS egyenlet
(azaz |¢) = U|S) + UG|()), a bazist Ly elemek alkotjék, a tesztfiggvényeket pedig a

Ix:) = Glei) (122)

mennyiségek. Ekkor a MM mddszer alkalmazésa a (119) alatti GNVM egyenletre vezet.

3.4 Standard variaciés médszerek legkisebb négyzetes kiterjesztése

A MM eljarasra visszavezetett standard varidciés modszereket ezek utan mar konnyen
kiterjeszthetjiilk a legkisebb négyzetek korabban ismertetett varidciés modszere, az
LVM iranydban, csupan tobb teszt fiiggvényt kell venni, mint bazis figgvényt. A
devidciés komponensekre gy kapott tilhatdarozott problémat egy (78)-hoz hasonlé kifejezés

------

Az eljarast a GNVM esetén illusztralom. Tekintsiik tehat ujbél a GNVM varidciés
kifejezést a K-matrixra:

KOVVM — (S|U1S) — 3" {SIUGIp,) (X )41 GUIS), (123)

ij=1
ahol X! jelenti a (120) alatt felirt
Xij = (@il G — GUG|g;)

matrix inverzét. Mivel az X = G — GUG matrix még akkor is nagyon sok zérus sajatértékkel
rendelkezhet, ha nem potencidl szeparabilis kifejtést (PSE) haszndlunk U-ra, a fenti,
varidciésan masodrendben korrekt kifejezés nem mentes a hamis rezonancidktdl (amelyek,
mint kimutattam [T2/4], er6sen korreldlnak a G;; = (pi|Gly;), 4,7 = 1,...,n csonkitott
matrix zérus sajatértékeivel). Ezért a GNVM mdédszer a kovetkezoképpen mddosithato.

Tekintsiik az
(1-UG)—aUS=0 (124)

integralegyenletet, ahol az a_; egyltthatdo fiiggetlen r-t6l, egyébként tetszoleges.
Amennyiben a_; = 1, akkor (124) egyenlet megolddsa, a ¢ = ¢; tn. amplitudé stiriiség,
kielégiti a LS egyenlet egyszer iterélt (U-val "beszorzott’) valtozatét.
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A radidlis amplitidé stirtiséget kifejthetjiik a (73) Slater-fliggvény bazison. E kifejtés
csonkitott véltozata (124) megoldasanak egy kozelitését adja:

¢ = apy(r), (125)
j=1
amit behelyettesitve (124)-be, defnidljuk a
(1-UG) —a_1US = A(r), (126)
deviaciés vektort, amely a radialis valtozon kivil figg még az a_q,aq,as,...,a, linearis

paraméterektol is.

Definialjuk a (125) alatti kozelité amplitudé stirtiség hibajanak mértékét egy n + p
dimenzids, |xn) = G|pn) elemekbél all6 tesztfiiggvény térben a kovetkezé médon:

_ S A Xy wh (i |A)

a*ia_q

Al : (127)

ahol
p> 2. (128)

A fenti hiba funkcionalban a wyy, sily-matrix valds, szimmetrikus, és Osszes sajatértéke
nagyobb zérusnal. Az egyszeriiség kedvéért éljlink a

Why = 5hh’ (129)
valasztassal.

A (127) alatt definidlt A[¢'] funkciondl pozitiv szemidefinit, zérus értéket az egzakt

megoldas esetén vesz fel:
AlG] = 0. (130)

Varidlva A\[('] funkciondlt az a_y és a;,7 = 1,...,n linedris paraméterek szerint, a kovetkezo
egyszeru sajatérték egyenletet kapjuk:

—L_y1—A L—1,1 L—l,n a_q
—Li L1,1 Ll,n a1 —0, (131)
—Ly 1 Ly Ly, a,



ahol

n—+p
Lij=> XuXpn;, t,j=1,...,n (132)
h=1
és
n+p
Lz’,—l = Z Xm<g0h‘U‘S> (133&)
h=1
n+p
Loy-1=) (S|Ulen){enlU]S). (133b)
h=1

Normaljuk a sajatvektort gy, ahogy (80) alatt tettiik:
a_1 = 1.

Ekkor a fenti sajatérték probléma szétesik egy homogén linedris egyenletrendszerre:

Y Liyaj =1Ly, i=12,...n, (134)

J=1

és a sajatértéket (a hibat) megadd képletre:

= > Loy (L)l — Loy (135)

7,k=1

A kozelito reaktancia matrixot a (125) kifejtésnek a
—(SIULf) = =(SU|S) = (S|UGIC) (136)

reaktancia matrix definiciés képletébe helyettesitve kapjuk:
KEVM=GNVM — _(G|U|S) — Z S|UG|¢;)a;, (137)
ami (134) megoldését figyelembe véve, a kdvetkez6képpen is irhaté:

KIWVM-GNVM _ g7 8) — S (S|UG| @) (L) jiLi 1. (138)

1,j=1

46



A (128) alatti p > 2 feltétel adja meg a tesztfiiggvény tér bazisfiiggvény térhez
viszonyitott elemszam t6bbségét. Konnyen belathatjuk a (123), (132), (133) és (138)
egyenletek felhasznalasaval, hogy azonos elemszam esetén

KGNVM _ jrLVM-GNVM (p=0). (139)

Ezért jogosan tekinthetjiikk a (138)-as Osszefiiggést az altalanositott Newton varidciés
modszer LVM-es kiterjesztésének.

E kiterjesztés hatasossagat jol illusztraja a 7. tablazat, ahol az egyszerii vonzé Yukawa
potencidlon (U = —2exp(—r)/r) valé s-hullami szords reaktancia matrix elemét tiintettem
fel kiilonb6z6 k hulldmszéamok esetén, egyrészt a GNVM-mel szamolva (Kgy ), mésrészt az
LVM-GNVM Kkiterjesztéssel szamolva (Kpy). Csillaggal jeloltem meg azokat az értékeket,
amelyek hamis rezonancia kozelére utalnak, s igy a pontos értékektol eléggé eltéré hamis
értékeket szolgédltatnak a reaktancia matrix elemre. Lathatjuk, hogy a GNVM-mel szamolt
oszlop tele van csillaggal, mig az LVM-GNVM-mel szamolt oszlop a fizikailag varhato sima
valtozast mutatja, azaz csokkeno reaktancia matrix értéket £ hullaimszam novekedtével.

Az LVM Kkiterjesztésnek — a hamis szingularitasok eltiintetésén kiviil — megvan az az
elénye is, hogy plusz informéciot szolgaltat a szamolas josagara nézve. Ez kiilondsen fontos
lehet abban az esetben, amikor a skdlaparaméterek terében tobb stabilitasi tartomany van
s ezekben a tartomanyokban egyforman ’j6’ (azaz gyors) a konvergencia a bazisfiiggvények
szamat novelve. Ilyen esetre példat a Newton variacios médszer is szolgéltat.

Tekintsiik ugyanis a 8. tablazatot, ahol az elektron-hidrogénatom szinglett (S = 0) szdras
reaktancia matrixelem értékeket tiintettem fel a Newton varidciés moédszerrel (Kgy) és
ennek LVM-es kiterjesztésével (Kpny,p = 5) szamolva egy fix £ = 0.5 a.u. hulldmszam
esetén mint az « skalaparaméter és az n bazisfiiggvény szam fiiggvénye. Jol lathato,
hogy két olyan stabilitdsi (a-tdl fiiggetlen) tartomény is van, ahol gyors a bazisfiiggvény
szam novelése szerinti konvergencia. A két tartomany jol elkiiloniilo reaktancia matrix
értéket szolgaltat, ~ 1.7 és 2.6 korill. Melyik a fizikai érték? Ezt lehet eldonteni a (135)
alatt megadott hibamérték vizsgalataval. Ezek a megfelel6 LV M — GNV M szamolasbol
azonnal adodnak. Lathatjuk a 8. tablazatban, hogy a Ky =~ 1.67 értékhez tartozd Apy
hibamérték 10 — 13 nagysagrenddel kisebb, mint a Kpy ~ 2.64 esetén kapott. fgy a
koltséges stabilitdsi vizsgalat (t6bb a-ra val6 szémolas) elvégzése nélkiil is rogton kiadddik
az LVM-GNVM szamolésbdl, hogy e mésodik érték nem fizikai, az az in. masodlagos
stabilitdsi tartomanyhoz tartozik (amely tartoméany megjelenése Osszefiiggésben lehet az
eredeti médszer hamis szingularitdsaival).
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7. tablazat. GNVM és LVM-GNVM mddszerrel a tisztan vonzé Yukawa
potencialra szamolt KGN és K LN reaktancia matrix értékek n = 5 bazis-
fliggvény szam és n+p=8 tesztfiiggvény szam esetén, kiilonb6z6 a nem-
linearis paraméter értékek és k hullamszam mellett. Csillag jelzi a hamis
rezonancia eredményt befolyasolé hatasat.

a=08 a=08 a=16 a=16 a=24 oa=24
k Kan Kin Kan Kin Kan Kin Kezact

0.50 5.19 4.73 7.69 7.32 8.17 7.99 8.45

0.60 3.89 2.72 4.32 4.03 4.44 4.39 4.51
0.63 —2.90*  2.62 3.89 3.62 3.97 3.91 4.01
0.68 2.52 2.42 2.617 3.17 3.37 3.35 3.42
0.70 248 2.35 3.04* 3.02 3.20 3.17 3.23
1.05 1.89 1.38 1.79 1.79 1.81 1.80 1.82

1.09 —-25.02* 1.36 1.72 1.70 1.74 1.73 1.75
1.10 0.37* 1.35 1.70 1.66 1.72 1.71 1.73

1.15 1.26 1.32 1.63 1.57 1.64 1.64 1.65
1.25 1.28 1.26 1.57 1.46 1.51 1.50 1.52
1.27  1.27 1.25 1.23% 1.44 1.49 1.48 1.50
1.30 1.25 1.23 1.40 1.41 1.45 1.45 1.46
1.89 1.07 0.62 1.04 1.01 1.13% 1.04 1.05
1.90 1.07 0.60 1.03 1.01 0.74* 1.03 1.05
1.91 1.08 0.59 1.03 1.00 0.98* 1.03 1.04

2.15 2.76* 0.58 0.96 0.92 0.94 0.94 0.95
218 —=74.62 0.58 1.01* 0.91 0.93 0.93 0.94
219 —4.61* 0.58 1.19* 0.91 0.93 0.93 0.94

3.5 (")sszefoglalés

Az elektron-hidrogénatom titkozés egy- és két-csatornds kozelitésére elvégzett szamoldsok
azt mutattak, hogy az LVM az addigi médszereknél nagyobb pontossaggal képes a reaktancia
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8. tédblazat. GNVM és LVM-GNVM mddszerrel szémolt Kgy(a) és
Kpn(a) reaktancia matrix elem értékek elektron-hidrogénatom szinglett
szoras esetén k = 0.5 a.u. hullamszamra az « skalaparaméter és az n
bazisfliggvény szam fiiggvényeként. A tesztfliggvény tér p = 5-tel tobb elem-
mel rendelkezik mint az n elemii bazisfiiggvény tér.

n KGN(5) KLN(5) >\LN(5) KGN(7) KLN(7) >\LN(7)

1 2.62 2.68 9.4 x 1074 2.54 2.75 1.1 x 1072
2 2.63 2.65 2.0 x 1073 2.61 2.61 5.5 x 1074
3 2.64 2.56 3.4 x 1073 2.64 2.64 2.0 x 107°
4 2.66 2.91 3.5 x 1073 2.64 2.66 5.9 x 107°
5) 2.75 3.44 6.0 x 1073 2.64 2.64 4.6 x 107°
14  1.67 1.67 3.20 x 107" 1.62 1.65 7.5 x 10712
15  1.67 1.67 1.70 x 107 1.65 1.66 5.6 x 10714
16 1.67 1.67 8.50 x 10717 1.66 1.66 4.3 x 1071

matrix elemek meghatarozasara. Ezen belill a triplett szoéras sztatikus-kicserélédési
esetére vonatkozé fézistolds kiszamitdsdban szinte spektroszképiai (12 jegyes) pontossagot
sikeriilt elérni [T2/1] hisz Slater-bazisfiggvény alkalmazasaval (3. tédblazat). Ezt a
pontossagot azéta sem sikeriilt tulszarnyalni semmilyen mddszernek. Jollehet folyodiratban
nem publikéltuk [T2/2], de a hdromcsatornds Huck modellre elvégzett szdmoldsaim szintén
azt mutattak, hogy az LVM még erre a numerikus szempontbdl nehéz esetre is igen pontos
és stabil eredményeket szolgédltat (6. tédblazat).

A Schwinger és Newton modszer egyik olyan kellemetlen sajatossagara hivtuk fel
a figyelmet, amely addig elkeriilte a tudoméanyos kozvélemény figyelmét. Egyuttal
eljarast is javasoltunk a mind jobban terjedében levé Newton moddszer eme
fogyatékossaganak lekiizdésére. Az 1j eljaras jelentosen megnovelte az eredeti Newton
moédszer teljesitéképességét (7. tablazat). Helyén valé megemliteni, hogy téliink fiiggetleniil,
veliink szinte egy idoben S. K. Adhikari is feltarta a NVM hamis rezonancidkra vezetd
tulajdonsdgét,'” de 6 egy masik mdédszert javasolt az anomalidk kikiiszobolésére.
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Osszefoglaldsul még egyszer érdemes kiemelni, hogy az LVM sikeres alkalmazasa akkor
varhaté, ha a kovetkezé harom kritérium egyiittesen teljesiil:

i) stabilitast észleliink a szdmolt mennyiségre a nemlinedris skala paraméterek egy vagy tobb
tartomanyaban;

ii) konvergencidt tapasztalunk a szamolt mennyiséget illetéen a bézisfliggvény szdm
novelésekor;

iii) amennyiben az el6z6 két kritérium tobb nemlinedris paraméter tartomanyban is fenndll,
azt az eredményt fogadhatjuk el, amelyikben a hiba sajatérték a legkisebb.

Az LVM-et éppen a iii) kritérium szerinti dontési lehet6ség teszi vonzéva (8. tablazat).

Ugyanakkor azt is meg kell emliteni, hogy az LVM {6 alkalmazasi tertilete a bonyolult
reakciok szamolasaban lehet, mivel az egyszerii lokalis potencidlproblémék megoldéasa direkt
integralasi technikaval gyorsabb és egyszertibb. Elsosorban a harom- és négyrészecskés
uitkozések, illetve a kémiai reakciok szamolasara valo alkalmazas kertilhet elotérbe.

4. Az inverz szoraselmélet mdédszereinek tovabbfejlesz-
tése és alkalmazasa atom- és magfizikai kolcsonhatasok
meghatarozasara

A kvantummechanikai optikai potencidl elmélet'® lehetSséget nyujt arra, hogy egymdson
szor6dé  Osszetett kvantummechanikai objektumok (fragmentumok) kozott ébredd erdt
(potenciélt) kiszamitsuk az Osszetevd részecske-kolesonhatdsok és a fragmentum-éllapotok
ismeretében.®! Tudjuk azonban, hogy e program megvaldsitdsa csak elvben lehetséges,
mivel a fragmentumokra vonatkozé soktest probléma egzakt megoldasa kivitelezhetetlen.
Még inkdbb megvaldsithatatlan az optikai potencidl kiszamitasa az atommagok esetében,
ahol az dsszetevl részecskék (nukleonok) kozotti primér kolesonhatdst sem ismerjiik egészen
pontosan. Fokozottabban igaz ez a megallapitas az olyan elemi részecskék kozott, mint
példdul a pionok, ahol az Osszetevé részek (kvarkok) szabadon nem tanulményozhatdk.
Ezért igen fontosak a kvantummechanikai inverz széraselméletek,?’ amelyek szérdsadatokbdl
képesek a potencialt szarmaztatni — innen az inverz elnevezés.
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4.1 Kvantum inverz szoraselmélet fix energia esetén

Az inverz széraselmélet fix energia mellett jelenleg még nem teljes, ellentétben
a fix impulzusmomentum esetén érvényes elmélettel. Ezért tag lehetéség nyilik a
tovabbfejlesztésre. Az inverz széraselméletek jelenleg csak gombszimmetrikus potencialokat
képesek meghatdrozni a hozzajuk tartozd szordsadatokbdl, amelyeket a §;(k) fazistolas
sorozatok képviselnek.

Kiindulva a

dr? 72

radialis Schrodinger egyenletbol, és bevezetve az x = kr dimenziétlan valtozot, atrendezéssel
kapjuk az egyenlet kovetkezo forméjat,

( d? +l(l+1) +U(r)—k2> Y(r) =0, 1=0,1,..00 (140)

Dy(w)a(x) = 1+ 1)a(x), 1=0,1,...00, (141)
ahol a ¢ = U/k? potencialt tartalmazé D, operdtor definicidja:
q

D,(x) = 2* <d—2 +1- q(g;)> : (142)

d a?
Zérus potencal esetén (141) helyett a Riccati-Bessel egyenletet kapjuk:
Do(x)ji(z) =11+ 1)j(z), 1=0,1,..00. (143)

Konnyen bizonyithatd, hogy a (141) alatti, nem zérus potencialt tartalmazé (sajatérték
alaki) egyenlet megoldasa és a zérus potencidlhoz tartozé (143) egyenlet megolddsai
egymasba attranszformalhatok a

dile) = i) = [ttt K i) (144)

integral transzformacios képlettel, amit szokas a 1, megoldas fiiggvény Povzner-Levitan
(PL) reprezentaciéjanak is nevezni. A (144)-ben szerepl6 transzformacios kernel kielégiti a

Do(t)K (z,t) = Dy(2)K (, ) (145)

parcialis differencial egyenletet a
K(x,0) = K(0,t) =0 (146)
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hatarfeltételekkel, a potencial pedig a

(147)

képlethdl szamolhato.

Ez utébbi Osszefiiggés teremt lehetdséget a potencial szorasadatokbdl torténé meghataro-
zasara. Ehhez 'csak’ a K magfiiggvényre kell egy tovabbi, az eddigiektol fiiggetlen egyenletet
felirni. Ezt az egyenletet a fix-I inverz probléma esetén a vy(x; k) megoldés fliggvények k-
térbeli teljességének kihasznalasdval torténik. Nincs ilyen teljességi tétel kidolgozva a fix-k
inverz modszer esetén az [-térben, azonban analdgia alapjan felirhatunk egy ilyen egyenletet
a K magfiiggvényre:

K(z,t) = g(z,t) — /Oxdss_QK(x, s)g(s,t), x>t (148)

ahol a g(z,t) = g(t, ) input kernel szimmetrikus és eleget tesz a

Do(t)g(,t) = Do(w)g(x,1) (149)

parcialis differencidl egyenletnek a
g(x,0) =g(0,t) =0 (150)

hatérfeltételek mellett. A Gel'fand-Levitan-Marchenko egyenlethez?’ valé hasonlésaga
alapjdn a (148) alatti egyenletet GLM egyenletnek fogjuk a tovabbiakban nevezni.

A 16 kiilonbség a fix-1 és a fix-k inverz médszer kozott az, hogy az elobbi esetén g explicit
meghatarozott a kotott és szérdsi spektrum adatok altal. A fix-k melletti inverz modszer
még jelenleg is kutatas targyat képezi és csak részeredmények allnak rendelkezésre. Ezek
altalaban abban kiilonboznek egymastdl, hogy milyen feltételezéssel élnek a g magfiiggvényre
nézve.

A tovéabbiakban két inverz kvantum széras modszert fogok ismertetni, és hasznélni abbdl
a célbol, hogy kisérleti adatokbdl hatarozzak meg kélesonhatasokat. E két elmélet Newton és
Sabatier?® (NS) illetve Cox és Thompson?! (CT) nevéhez flizédik. A NS médszert Miinchow
és Scheid,* a CT mdédszert magam tettem alkalmassé [T3/10] fazistoldsok invertéldséra.
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4.1.1 Newton-Sabatier modszer

A NS médszer esetén az input g fiiggvényre a feltételezés a kovetkezo:
1=0

Ez a prébalkozés kielégiti az Osszes, g-re kirdtt feltételt. A {¢;} konstansokat spektral
egyluitthatoknak is szoktak nevezni.

Behelyettesitve a (151) alatti kifejtést a (148) alatti GLM integrélegyenletbe, és
kihasznava a (144) alatti PL reprezentdciét, a K transzformdciés magfiiggvényre is

sorfejtéses alakot kapunk:

K(Qf,t) = chwl(fﬂ)jl(t). (152)

=0

Ezt a (144) alatti PL reprezentdcidba helyettesitve, csatolt egyenletet kapunk a kiilonbozé
[-ekhez tartoz6 megoldésok kozott:

() ch’Lll’ ) (), (153)

ahol
Lir(e) = [ att2iw)in(t) (154)

A fenti, (153) alatti egyenletet Regge-Newton (RN) egyenletnek is nevezik az irodalomban.
Kihasznalva a formulakban szereplo fliggvények aszimptotikus tulajdonsagait,
U(x — 00) = Arsin(z —In/2 +§;), ji(x — o0) =sin(z — In/2), (155)
a kovetkezd egyenletrendszert kapjuk (153)-bol:

sin (Sl Z bl’Mll’ COS((Sl/ 51), [l = 0, 1, ey, 00 (156)
U'#£1

bl = ClAl (157)
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mennyiség fazistolasokbdl torténé meghatarozasara. A fenti egyenletben szereplé M matrix
az L(x — 00) matrixbdl ered, definicidja a kovetkezo:

U +1)=i(l+1)], =1 =prtl,

My = { 0, =1 =prs.

(158)

A {¢} egyttthat6 sorozat ezekkel és az A;-ekre vonatkozé [szintén (153)-bdl kaphatd]

Al = COS (5[ — blﬂ'/(4l + 2) — Z Mll’bl’ sin(él/ - (5[) (159)
U'#l

egyenlet felhasznalasaval torténik. A ¢-ek ismeretében meghatarozhaté a g-fliggvény, ebbdl
(148) révén K, majd differencidldssal a keresett ¢(x) inverz potencial.

A NS mddszer hatranya az, hogy véges fazistolds sorozat esetén (a valésdgban mindig
ilyennel dolgozunk) az inverz potencidl els6 momentuma elt{inik:%

/ zq(r)dex =0, 1=0,1,... lhw < 0. (160)
0

Ez a gyakorlatban azt eredményezi, hogy a potencidl nagy tavolsagokra oszcillal, ahelyett,
hogy elttinne. Ezenkiviil bizonyithat6, hogy a (156) alatti egyenletrendszer megolddsa nem
egyértelmi, az ekvivalens megolddsok egy folytonos (az M matrix zérus sajatértékével
kapcsolatos) a paraméterrel jellemezheték.? Ezt a két hidnyossdgot kiiszoboli ki Miinchow
és Scheid eljérdsa,?® amit médositott NS eljarasnak (mNS) szoktak nevezni az irodalomban.

A mNS moddszer esetén a (153) alatti RN egyenletrendszert nem az x — oo aszimptotikus
tartomdnyban oldjuk meg, hanem feltételezziik, hogy az U(x/k) potencidl ismert egy
bizonyos, véges xy hatétavolsdgon tuli tartomanyban és ezért a megoldas fiiggvény a

(x) = A(Gi(x) — tan oy (), x> xg (161)

forméban frhaté (155) helyett. A ¢; egyiitthat6 sorozatot (és az A; normalasi egytitthatokat)
most a RN egyenleteknek két xq,xo > x9 radiusznal vett megoldasabol hatarozzuk

YErdemes megjegyezni, hogy a egyértelmi médon megvélaszthaté az adott
fazistolasokkal gy, hogy a NS inverz potencial egyértelmiivé és fizikai aszimptotikaval
rendelkezévé vélik [Id. P. Sabatier, J. Math.Phys. 7,1515(1966)]. Azonban még ekkor
is megmarad egy, az origéban ar~! szingularitdst mutaté kellemetlen, nemfizikai
tulajdonsag, ami végtelen fézistolds sorozatot hasznilva az x = 0 tartomdnyra
korlatozodik csupén.
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meg. Természetesen a kapott potencidlnak fliggetlennek kell lenni ezen xi,x9 > 9
paraméter valasztasara nézve, amit kiegészitd stabilitasi vizsgalatnak kell eldontenie minden
egyes konkrét szamolds esetén. A mNS moddszer vonzéd tulajdonsiga azonban az, hogy
konstrukeci6jdbdl fakaddan helyes aszimptotikat ’ad’ a potencidlra (nevezetesen azt, amit
fizikai meggondoldsbél ismertnek tételeziink fol), masrészt véges elemii {0;}/=h = fazistolds
sorozattal dolgozhatunk, amit fizikailag szintén a véges xg ~ [, hatétavolsag létezése
biztosit. A mddszert tovabb javithatjuk, ha ketténél tobb xz; > z( kiilsé radiusz paramétert
veszliink fel, és a keletkezett tulhatarozott RN egyenletrendszert legkisebb négyzetek
modszerrel oldjuk meg a ¢; egyiitthatd sorozatra nézve.

4.1.2 Cox-Thompson méddszer

A NS moédszer harom hidnyossaganak (origébeli szingularitds, aszimptotikus oszcillaciok,
zérus elsérendi momentum) kikiiszobolését érte el Cox és Thompson®' az aldbbi ansatz
bevezetésével:
g(ﬂ?,t) = Z’yljl(x<)nl(x>)> (162)
les
ahol S az [ impulzusmomentum kvantumszamok egy tetszdleges, N elemili véges halmaza és
T = min(x,t), z~ = max(z,t).

Kénnyen belathat6, hogy ez a vélasztés is eleget tesz g Osszes megkdvetelt (149)-(150)
alatti tulajdonsagainak.

Célunk most is a (148) alatti GLM egyenlet megolddsa K-ra, mivel ebbdl hatarozhatjuk
meg a ¢ potencialt (147) szerint. Kiséreljik meg K(z,t)-t egy N elemi, nemfizikai L € T
(SNT = @) 'impulzusmomentum’ térhez tartozd, j(t) Bessel-Riccati fliggvények szerint

kifejteni:
K(x,t) = > Br()jr(t), (163)

LeT

ahol a By, kifejtési egytitthatok még az x valtozotol is fiiggnek.

A (163) alatti kifejtéssel latszolag elbonyolitottuk a problémat, mert most mar nemcsak a
(162)-ben szerepld v, egyiitthatdkat, de a T" nemfizikai impulzusmomentum teret is meg kell
hataroznunk a fazistolasokbol, hiszen a K magfiiggvényt ezen ismeretlen téren értelmezett
Bessel-Riccati fliggvények szerint fejtettitk sorba. Azonban (163) behelyettesitése a (148)
alatti GLM egyenletbe, ennek megoldasat két, egyméstdl nem fiiggetlen, de szeparalt, tehat
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egyszerlibb probléméara vezeti vissza. Ugyanis, kihaszndlva a j,,m € S UT fiiggvények
linearis fiiggetlenségét, a behelyettesités eredményeképpen kapjuk:

Vi
=1, LeT (164)
lezsl(l+1)—L(L+1)

* )
L;BL(”“")Z(Z Y1) - L(L+1

] = ny(z), lesS (165)

ahol a Wronski determindns szokdsos definiciéja: Wa(z), b(z)] = a(z)b'(z) — o' (x)b(z).

Lathatd, hogy az ismeretlen By (z) kifejtési egyiitthatdk linedrisan jelennek meg, viszont
a szintén ismeretlen, ’eltolt’ (nemfizikai) L impulzusmomentumok nagyon is nemlinedrisan
fordulnak elg! Mésrészt a v, kifejtési egyiitthatok formélisan meghatarozhaték (164)-bél,

~ Mperll+1) = L(L +1)]
B Mrespull(l4+1) =0T +1)]

Y l €S, (166)

azonban az L-ek ismeretének hianyaban ez nem jelent hasznot a potencial meghatarozasa
szempontjabdl. E cél érdekében tovabbra is a (165) alatti egyenletet kell vizsgdlnunk.

Felhaszndlhatjuk (165)-6t arra példaul, hogy meghatdrozzuk a Bp(z) egyiitthatok
aszimptotikus alakjat. Tekintetbe véve a Bessel-Riccati fliggvények

Ji(x — o0) = sin(x — In/2), ny(z — 00) = — cos(z — Im/2) (167a)
aszimptotikus formait, kapjuk:

Br(x —o00) =Y Kppcos(x —1'n/2), LeT (167b)
l’'esS

ahol K = M~! az M matrix inverze, melynek elemeit

cos|(l — L) /2]

M,y — —
YT+ 1) = LD+ 1)

leS,LeT (168)

[v6. (158)!] definidlja.
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Az {L} elemek meghatdrozdsira szolgdlé egyenletet (163)-nak a (144) alatti PL
reprezentaciéba vald helyettesitéssel kaphatjuk meg, z — oo hataresetben. (155) és (167a)
figyelembevételével kapjuk:

Apsin(z — Im/2 4+ 6) = sin(z — In/2) + 3 Br(a — oo)L(sz“E 5o Zﬁ]l)’ =

(169)
Ez az egyenlet mar tartalmazza a kisérleti mérésekbol kinyerhet6 fazistolasokat és igy alapja
lehet az inverz potencial meghatarozasanak. (167b)-t behelyettesitve és a szerepld sin és cos
fiiggvényeket Euler alakba irva, homogén egyenletet kapunk az exp(+iz) linedrisan fiiggetlen
fliggvényekre. Ezek egyiitthatdinak eltiinésébol a kovetkezd két egyenletet nyerjik:

; Al —ilm/2 i 1 _i Sln o
R remim/2gih o z7r/2+ K, zl7r/2;
2i 2i L;T L+1 (l+1 l%

(170a)

—i Ay /2 _—is Ly /2 sin|m L)/2] i'm/2

it _teim/2—i .~ pilm/2 4 K P w/

2i 2i LXQ:T L+1—Z(l+1l%

(170b)

Valés potencidl esetén (azaz valds fazistoldsok és A; normalasi egyiitthaték esetén) a fenti
két egyenlet egymaés komplex konjugéltja, amit egyetlen egyenlet forméjaban is felirhatunk:

. y in[r(l — L)/2] o
At/ _ itz sinr( Kppet0m2 1e s (171)
LETZZ:,@ L(L+1)—-1(l+1)

amely valds része,

Ajcos( — Im/2) = cos(Im/2) + Y K sin(I'n/2) sin[r(l — L)/2]

, 172a
LeT,l'eS L(L + 1) - Z(l + 1) ( )

és imaginarius része,

: : cos(I'm/2) sin[r(l — L)/2]
Aysin(o; — Im/2) = —sin(Iw/2) + Ky ,  (172b)
LE%ES L(L+1) =1 +1)
két egyenletbol allo csatolt rendszert jelent az L és A;, L € T, 1 € S sorozat meghata-
rozasara. Amennyiben a normalasi alland6 irant nem érdeklédiink, a fenti két egyenletet
eloszthatjuk egymassal:
sin(I’7/2) sin[w(I—L)/2]

COS(ZTF/Q) + ELET Ires KLZ/ L+ D)—I0+D) (173a)

cos(l’m/2) sin[r(I—L)/2
—sin(Im/2) + Xrerres Kiv ( (2421) [l(§+1))/ 3

cot(d; — Im/2) =
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vagy

—sin(lm/2) + Yreryes Kror Cos(leﬁzls)hi%:?W]
/2 K sin(l!w/2) sin[r(I—L)/2] * (173b)
cos(Im/2) + Yreryes Krv L(L+1)—1(+1)

tan(0; — Im/2) =

A fenti két egyenlet lehetdséget teremt arra [T3/10], hogy fézistoldsokbdl hatarozzuk
meg az {L} € T nemfizikai impulzusmomentum teret, amelybél (165), (163) és (147) révén
megkapjuk az inverz potencialt.

A CT modszer egyik elonye a NS eljarashoz képest az, hogy az origéban nem szingularis
potencial csaladot general véges fazistolas sorozatokbdl. A Bessel-Riccati fiiggvények = — 0
esetén érvényes sorfejtését felhasznalva az alabbi értéket kapjuk a potencial origébeli
nagysagara [T3/10]:

W0)=(Q-20-Q) ¥ (G )u/0-2D), (174)

LET,IcS

ahol a G matrix elemeit G;;, = 1/(L — [) definidlja és

Q=) b/(L+3/2),

LeT

ahol
bL _ HleS(L B l)
[y srer(L — L)

Hasonlé médon kiszamolhatjuk a potencial els6 momentumat, ami végesnek adodik
[T3/10]:

/Ooodqu(a:) =Y b (175)

LeT

4.1.3 A NS és CT modszer osszehasonlitasa.

Mivel a CT mddszer sok elonyos tulajdonsdggal rendelkezik a NS mddszerhez képest,
érdemes Oket Osszehasonlitani egy par gyakorlati példan keresztiil azon célbdl, hogy
megallapitsuk: versenyképesebb-e ez a mddszer a mNS modszerrel szemben. Az
Osszehasonlitdst egy egységnyi erdsségii és hatdtdvolsdgi vonzé Woods-Saxon (WS) és
négyszog potencial esetére végezzik el, atomfizikai egységeket hasznalva. Az energia
rogzitett értéke £ = 18 au (k = 6 au).

o8



9. tablazat. WS potencialbdl szarmazo adatok, illetve a beléliik nyert inverz
potencidlokat jellemz6 mennyiségek. (Magyardzatot 1d. a szovegben.)

i L, L v oS o7 oy oprhve
1 -0.1297 0 0.0779 0.1654 0.1650 0.1365 0.1630
2 0.8904 1 0.2586 0.1602 0.1602 0.1304 0.1523
319041 2 0.4285 0.1490 0.1490 0.1202 0.1444
4 29182 3 0.5557 0.1322 0.1321 0.1014 0.1275
5 39343 4 0.6077 0.1094 0.1094 0.0800 0.0997
6 49513 5 0.5691 0.0830 0.0829 0.0502 0.0798
7 59670 6 0.4627 0.0575 0.0575 0.0269 0.0516
8 69794 7 0.3341 0.0369 0.0368 0.0011 0.0239
9 7.9880 8 0.2190 0.0223 0.0222 -0.0111 0.0081
10 89934 9 0.1325 0.0129 0.0129 -0.0268 0.0021
11 9.9967 10 0.0738 0.0073 0.0072 -0.0341 0.0004
12 10.9985 11 0.0364 0.0040 0.0040 -0.0409 0.0007
13 11.9995 12 0.0141 0.0022 0.0021 -0.0704 0.0000

4.1.83.1 WS potencidl esete

Tekinsiik a |
Vir) = — = Kq(z), x=kr 176
") = e =102 ~ ¥ @ (176)
potencialt, ahol megadtuk az el6z6 pontbeli dimenziétlan mennyiségekkel vald Osszefliggést
is, valamint minden hossz- illetve energia dimenzidju mennyiség (V,r, k) és konstans a

megfelel6 au egységben értendo.

A 9. tablazatban lathatjuk a szamolds eredményét. Az egyes oszlopokban szerepld
mennyiségek jelentése a kovetkezs: ¢ a futd index (sorrendje tetszéleges), L; a (173)-
bél szamitott eltolt (nemfizikai) impulzusmomentum ’kvantumszam’, amelyek Osszessége
a T teret hatarozza meg. [;-k az input fizikai impulzusmomentum kvantumszamok S
véges terét alkotjak. ~,-k a (162) alatti CT Xkifejtés egyiitthatéi, amelyeket T és S
ismeretében (166)-bol szémolhatunk. Végiil a fazistoldsok kovetkeznek: a 6 input adatok,
és rendre a CT, a NS, illetve a mNS moddszerrel kapott inverz potencidlokbdl visszaszamolt
fazistolasok, amelyeket mind 5}:" S_hez kell hasonlitani. (Ez utébbi eredményt ro = 1.5
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au, r; = 12.90,2, = 12.92,23 = 1294, 24 = 12.96, [0, = 9 technikai paraméterek
alkalmazéséaval értem el.)

Az 6sszehasonlitas a CT moddszernek kedvez, de a mNS mdédszer is elfogadhaténak tiinik.

A NS moédszerrel kapott eredmények viszonylagos gyengeségének okat jél megmutatja az
5. abra, amelyen az altala és a CT mddszer altal szolgaltatott inverz potencidlokat rajzoltam
fel. Jol lathaték a NS moddszer korabban emlitett hidnyossagai: az origébeli szingularitds
és az aszimptotikus oszcillaciok. Ez utébbiak felelések a fazistolasok viszonylagosan
gyenge reprodukéldsdért. Ugyanis, explicit szamoldssal megmutathat6 (pl. az origd koriili
levégdssal), hogy a hatédskeresztmetszetek (és igy a fazistolasok is) érzéketlenek a potenciél
origébeli viselkedésre. A CT modszerrel kapott inverz potencial azonban vonalvastagsagon
belill megegyezik az eredeti WS potenciéllal (kivéve az origé koriil, ahol azonban véges
értéket szolgdltat).

Abbédl a célbdl, hogy a CT moddszer és a NS ejaras minoségét jobban Gssze lehessen
hasonlitani, a 6. &bran az egyes inverz potencidloknak az input WS potencidltol valé eltérését
rajzoltam fel. Ezen &brazolas modban lathatjuk, hogy a két modszer csaknem hasonld
kvalitdassal rendelkezé potencialt szolgédltat: az legjobb beliil, érzékeny kis tavolsagokra az
origd koriil, valamint nagy tavolsagokra, ahol a potencidl mar igen kis értéket vesz fel.
A hasonlé kvalitds azonban csak latszolagos, mert nagysagrendi kiilonbséget takar: a CT
maddszer két nagysagrenddel, azaz szézszor pontosabb mint az eredeti NS eljéras!

4.1.3.2 Négyszog potencidl esete

Azon célbdl, hogy a CT inverz moddszer teljesitéképességét még jobban felderitsiik,
megvizsgajuk egy masik modell, a négyszog potencidl modell eredményeinek
reprodukalasaban nyujtott teljesitményét is. Ez a modell a potencial hirtelen ugrasa miatt
nehezebb feladatot jelent, mint a sima viselkedésti WS potencial (v6. Huck modell, 3.2.2
fejezet).

A hasznalt négyszog potencial definicidja:

-1, O0<r<1
V(r):{ 0 r>1 (177)

az alkalmazott energia pedig, mint az el6bb, F = 18 au (k = 6 au) lesz.

60



WS, k=6; CT vs. NS, Imax=12

0.6 T T T T T
WS ——
CT -~
04 NS - T
0.2 b

V(1) (au)

_1.2 1 1
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3

1 (au)

5. abra. CT inverz potencial (rovid-szaggatott vonal), NS inverz potencial
(pontozott vonal), hasonlitva a (176) alatti WS input potencidlhoz
(folyamatos vonal) az r radidlis tdvolsig fliggvényeként. A szamolds k = 6
(au) hulldmszam és l,,,,, = 12 (IV = 13) esetén lett végrehajtva.

A 10. téblazat tartalmazza az inputként haszndlt {6)°*} fézistolds értékeket I; =
0,1,...,7 € S fizikai impulzusmomentum értékek esetén, valamint a CT moddszerre jellemzo,
(173) megolddsaként el6alld, L; € T nemfizikai impulzusmomentum értékeket, amelyekb6l
(165), (163) és (147) hasznélatdval megkapjuk az inverz potencidlt. Ezt a potencialt
lathatjuk a 7. abréan, pontozott vonallal rajzolva. A 7. dbran a NS mddszerrel szamolt
potencidl is lathaté (nagyobb oszcillaciét mutaté szaggatott vonal), amelyet szintén a 10.
tablazat {6}°°} adataibdl szamoltam ki (156-159), (153) és (147) felhasznéldsaval. Végiil
a numerikus osszehasonlitas kedvéért megadom a 10. tabladzatban az inverz potencialokbdl
visszaszamolt {077}, {05} és {6V} fézistolasokat is.

Lathaté mind az abrabdl, mind a tablazatbdl, hogy a CT mddszer jobb potencialt ad.
Az is észrevehet6, hogy a CT potencidl most nagyobb amplitudéval oszcillal az egzakt
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WS, k=6, Imax=12; CT-WS, NS-WS

0.003 CT-WS 0.3

0.002
= =
5 =
|¥p) 0.001 B 7))
= =
3 0t Z

-0.001

-0.002

0

r (au)

6. dbra. A CT és WS potencidlok kozti kiilonbség (folytonos vonal)
valamint a NS és WS potencialok kozti eltérés (pontozott vonal). Vegyiik
észre a két nagysagrendbeli kiillonbséget a jobb és bal oldali ordindta kozott!

potencidl koriil, mint a WS példa esetén. Ezt a tényt a kevesebb (tizenhdrom helyett nyolc)
adattal magyarazhatjuk. Ugyanakkor azt is megéllapithatjuk a 10. tablazatbdl, hogy a
mNS médszer szintén elfogadhaté eredményt ad. Ez utdbbi szamolast az ro = 1.05 au,
r1 = 690,29 = 6.92,23 = 6.94, 24 = 6.96,25 = 6.98,[,,,. = 9 technikai paraméterek
alkalmazéasaval értem el. Az mNS potencidlt nem tintettem fel a 7. abran, az a NS
modszer altal adotthoz hasonld alaku beliil, kisebb oszcillacidval rendelkezik kiviil, és ro > r
tartomanyban definicié szerint zérus.

Az eddigi tapasztalatok a CT moddszer hasznalataval kapcsolatban megmutattak, hogy
ezen eljardsban nehézséget jelenthet a (173) alatti nemlinedris egyenletrendszer megoldasa
kisérleti input adatokkal. Mivel a CT médszer eme sziik keresztmetszetének tagitasa
kiilonb6z6 nemlinedris megoldasi technikdk (pl. simulating annealing, vagy controlled
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10. tablazat. Négyszog potencidlbdl szarmazd fazistolds adatok k = 6 au
esetén, illetve a beldliik nyert inverz potencialokat jellemz6 mennyiségek.
(Magyardzatot 1d. a szévegben.)

i L L o 0T o g
1 -0.1309 0 0.0807 0.1676 0.1681 0.1263 0.1694
2 08904 1 02667 0.1611 0.1601 0.1216 0.1554
3 1.9089 2 04155 0.1405 0.1413 0.0985 0.1441
4 29047 3 06744 0.1547 0.1537 0.1116 0.1554
5 39373 4 06243 0.1085 0.1092 0.0634 0.0997
6 49780 5 02723 0.0427 0.0420 -0.0093 0.0357
7 59963 6 00530 0.0107 0.0111 -0.0411 0.0082
8 7.0010 7 -0.0167 0.0019 0.0016 -0.0892 0.0013

random search globalis minimum keresé algoritmusok) hasznalataval még feljesztés alatt
all, valamint komplex és Coulomb kolecsonhatdsok esetére is altalanositani kell a modszert,
a tovabbiakban a mNS eljarast fogom hasznalni a fizika kiilonb6z6 teriiletein eléforduld
kolesonhatasok meghatarozasara.

4.2 A mNS modszerrel elért eredmények

Ebben a fejezetben rogzitett E energia mellett mért differencialis hataskeresztmetszetekbdl
nyert fazistoldas adatokbdl kiindulva, a mNS inverz széras elmélet segitségével fogok
meghatarozni szorast okozo potencidlokat. Ehhez kellett épiteni egy gyors és pontos
inverz szérds kédot? (BIC, illetve BICPOL), amely a mNS elmélet alapjdn miikodik
a kovetkezOképpen. A potencial feltételezett ry hatésugaran kivili tartomény két vagy
tobb r; pontjaban megoldja a (153) alatti Regge-Newton (RN) egyenleteket a {¢;} kifejtési
egyiitthaté sorozatra, a bemen6 {9;} fazistolas adatok felhaszndldsdval. Ezen egyiitthatok
azutan, ugyancsak a RN egyenleten keresztiil, meghatarozzék a bels6 tartomany tetszoleges
r < ro pontjaban a Schrodinger egyenletet kielégito ¢, (r) regularis fliggvényeket, amelyekbol
végiil r-szerinti derivalassal és [, —ig terjedo [-re valo Osszegzéssel nyerjiik az [-t6l fliggetlen
(de E-t6l még fiiggd) (147) alatti inverz potencialt. Jollehet az eljards sordn mindvégig
egyszerl linearis algebrai egyenleteket kell megoldani, az inverz potencial szamolas mégsem
tartozik a jol kondiciondlt feladatok kézé. Ennek oka az, hogy a kulesfontosségu 1épés, a {¢;}
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BOX, k=6; CT & NS inversion: lmax=7
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7. dbra. CT és NS inverz potenciél (pontozott, ill. szaggatott vonal) mint
az r tavolsag fliggvénye. Ezt az eredményt a négyszog potencidl (folytonos
vonal) altal £ = 18 au energian generdlt fazistolds adatokbdl nyertem.

egyiitthaté sorozat meghatarozasa érdekében (az eredeti NS eljards esetén) olyan hermitikus
végtelen matrixot kell kezelni, amely szingularis de van inverze. Ez tgy lehetséges, hogy
a matrix zérus sajatértékéhez tartozo vektor nem tartozik a matrix teljes rendszeréhez,
azaz a zérus sajatérték nem a spektrum része. Mégis, ennek a speciadlis allapotnak a
figyelembevétele (egy « paraméterrel, 1d. 4.2 pont) elengedhetetlen a fizikailag helyes
aszimptotikat szolgdltaté inverz megoldas kivalasztasdhoz. A nemegyértelmiiség megsziinik
a mNS modszer bevezetésével, viszont az inverz feladat rosszul kondicionaltta valik, ami
esetenként nem stabil, irreguldris megoldasok keletkezésében jelentkezik. A tapasztalat az,
hogy ilyen irregularis, nem stabil megoldasok jelentkezése esetén a technikai paramétereket
(Imaz, o, T1, T2, ...) nem helyesen, az energia és a megsejthetd hatétavolsag altal sugallt
fizikdnak megfelelden valasztottuk. Altaldban szitkséges az, hogy létezzen a technikai
paramétereknek egy tartoméanya, amelyben gyakorlatilag azonos inverz potencidlt general
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a program. Az alabb bemutatott eredmények mindegyike stabil megoldashoz tartozik, ami
azt jelenti, hogy az el6z6 mondatban megfogalmazott kritérium teljestil az inverz potencialra.

Miel6tt az eredmények bemutasara ratérnék, roviden meg kell emlitenem a mNS modszer
7! jellegli Coulomb, illetve z=* aszimptotikaji (dipol) polarizdciés inverz potencidlok
meghatarozasara szolgdlé kiterjesztését. (Az elébbi szerint szdmol a BIC, az utdébbi
szerint pedig a BICPOL?® kéd.) Coulomb aszimptotika tipikusan magfizikai nehézion
itkozések esetén fordul elo, mig elektron-atom iitkozés esetén talalkozhatunk polarizécios
kolesonhatéassal.

Mindkét potencialt hosszi hatotavolsdg jellemzi, ami az altaluk okozott fazistolasok
[—beli lassu lecsengésében olt testet. Ezért a mért fazistolasokat korrigalni kell, és a korrekcid
a jol ismert

U(x) =Un(z) + Uc(xg), <o (178a)
U(x) =Uc(z), = > xg (178b)

potencial felbontashoz tartozo
(SfOt = (Sl + 0y (179)

fazistolas felbontas szerint megy végbe. A fenti képletekben Uy jelenti a meghatarozandé
rovidhatétavolsdgu (nukledris, vagy atomi) kélesonhatast, Ue pedig a hosszihatétavolsagu
(Coulomb, vagy polarizacids) ismert potencidlt, amelyhez tartozé o; (Coulomb, vagy
polarizacios) fazistoldsok szintén ismertek analitikusan, vagy szamolhaték adott képletekbdl.

Marmost az is jol ismeretes, hogy hidba adnank meg a fazistolas analizis eredményeképpen
a {0;} sorozatot, annak invertdldsa nem az Uy potencidlt adnd meg. Ahhoz, hogy Uy-
et korrektiil kapjuk meg, figyelembe kell venniink az Ugs hosszihatotavolsagi potencial
jelenlétét az inverz eljardsban is, és ezt legegyszeriibben ugy tehetjiik meg, hogy a (161)
alatti aszimptotikus megoldast (amely Us = 0 esetére érvényes) helyettesitjilk a mNS
moédszer formulaiban a megfelelo

¢l(1’ > xo) = Al[COS (5[ E(l’) + sin 51 Gl(x)], (180)

illetve
(x> 30) = Afcos, @ (i k, f) — siné, @ (a1 k, f)] (181)

aszimptotikus megoldassal, ahol F; és G, jelenti a regularis és irregularis Coulomb
fiiggvényt, f2 az atom dipol polarizéhatésagat, @\ és @' pedig a regularis és irreguldris
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polarizdciés fiiggvényeket, amelyek a P} masodfaju Matthieu fiiggvényekkel® fejezheték ki

a kovetkez6 moédon: ,
o) = /zP?, i=1,2. (182)

Tovabbi részletek [T3/5-6]-ban talalhatok.

A hossziuhatétavolsagun Coulomb és  polarizdciés potencidlokhoz tartozé reguldris
és irregularis fliggvények (180)-(181) alatti haszndlata azt eredményezi, hogy sokkal
kevesebb adattal (nevezetesen a kevés szamu ¢; Coulomb-, illetve polarizaciés-korrigélt
fazistoldsokkal) kell dolgozni a (153) alatti RN egyenletekben, ami az aktudlis probléma
megoldésat megkonnyiti.

Tovabbi egyszeriisodés érheto el egy fazistranszformacio alkalmazasaval, ami azt jelenti,
hogy aszimptotikusan zérus potencidlra transzforméljuk a meghatarozandé potencialt,
azaz (178b)-ben U = Ugx(xy) helyettesitést alkalmazunk, a teljes energidt pedig eltoljuk

megfelelen:
EP = FE — K*U(x). (183)

Az 1j 0P fazistolasokat a két megoldas, a P = P /r transzformdlt és ¢ = ¢;/r nem
transzformalt megoldas logaritmikus derivaltjainak egyenlévé tételébdl kapjuk

d d U
o In ; ( ) . = In o) () . , (184)

ahol a
wlB(x > x9) = AlB[cos 6lle(kBr) — sin 6anl(kBr)] (185)

transzformalt fliggvények az eltolt probléma megoldas fliggvényének felel meg a kiils6
tartomanyban és kg = (2uE?)1/2/h.

Ekkor az mNS mddszer RN alapegyenletei a kovetkezék lesznek (p = kpr):

2 ( lmaz
UB(p — 186
5 ;0 (p)/p; (186)
lmaz
¢z( = ch' Lll’ ¢z' ) (187)
és
Li / W (P (p)dp/ o (188)
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ahol ¥?(p) = 71(p) jelenti az UP = 0 eltolt referencia potencidlhoz tartozé reguléris (Riccati-
Bessel) megoldast.

Ezzel a fazistranszformacioval tehat azt értiik el, hogy csak egy mNS programot kell
épiteni (nevezetesen a zérus referencia potencialhoz tartozét, amely a kénnyen és pontosan
szamolhaté Bessel és Neumann fiiggvényeket haszndlja), s a bonyolult Coulomb - | illetve
Matthieu-fliggvényeket csak egy alkalommal, a transzformalt fazisok kiszamitasanal kell
hasznalni.

4.2.1 2C-'2C inverz potencialok

4.2.1.1 Konvenciondlis inverz eljards [T3/1]

A 8. 4bran lathaté két szogeloszlds analizisének eredménye?® a kovetkezd néhany szdm:

So = —0.94903 — 0.20980, Sy = —0.16455 — 10.03319, S, = 0.40499 — ¢0.32474,
Se = 0.46180 + 0.20388, Sg = 0.86983 + 0.33833, S1p = 0.80017 — 20.00647,
S12 = 0.92504 — 0.00986. (E = 9.5MeV) (189)

So = 0.06274 — 40.09459, Sy = 0.00900 + 0.52218, S, = 0.61422 — 20.28877,
Se = —0.37978 + 0.15713, Sg = 0.15269 — 70.19823, S1p = 0.47564 — 20.15576,
S1o = 0.74022 — i0.12912, S14 = 0.89550 — ¢0.04710. (E = 11.38MeV)  (190)

Csak paros S-matrix elemeket latunk a fenti gylijteményben, ugyanis azonos részecskék
titkozése esetén (ha ezek bozonok) a differencidlis hataskeresztmetszetet szimmetrizani kell:

da(é’) _ 2
1 = [fO)+ f(m=0)F, (191)
ahol a szorasi amplitudo
f(0) = fo(0) + fn(0), (192)
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az
P _L 3 j— 3 1 Q
fo(8) = Sksin?0)2 exp {2@00 2inIn (sm 2)} ; (193)

Coulomb-szérasi, valamint az

_ ikz 20 + 1) (S, — 1) Py(cos ) (194)
l

nuklearis szérasi amplitudébdl all, és az Osszegben elofordulé paratlan impulzusmomen-
tumokhoz tartozo tagok a Legendre polinom tulajdonsiga miatt kiejtik egymast.

C+°C elastic
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= ;
o g A : s
o 02' I. b
|I ;{.'
0.14 \
2.0+— : }
' 7l o . 11.4
1.0 R L 4 MeV /
i g )4" -~
i 'x_\.. T
0.24 Ao /
e/ 1 7
0.1+ \ /
¥
v
; e ]
0 20° 40° 60° 80¢°
ch

8. dbra. Rugalmas '2C-12C iitkozés differencidlis hatdskeresztmetszet mért
értékei 9.50 és 11.38 MeV cm energidn a Mott (tiszta Coulomb)
hatédskeresztmetszethez viszonyitva (korok). Mérési hiba a koron beliil van.
Fézistolds analizisbdl kapott hataskeresztmetszet gorbe (folytonos vonal).

68



A fenti egyenletekben a szokasos jeloléseket alkalmaztam: n = ZpZpe? /hw a Sommerfeld
paraméter, ahol v = hk a Zp és Zp toltésii projektil és target relativ sebessége;
w=mpmrg/(mp+ mr) aredukdlt tomeg és o; = arg I'(l + 1 + in) a Coulomb fazis.

A fazistolas analizis eredményeként el6allé néhdny fenti szam a Coulomb-korrigalt
(nukledris) S—matrix elem, S;, amiket szokds kifejezni a ¢, fazistolassal is a jol ismert
modon:

Sy = e, (195)
Mivel az S-matrix elemek komplex szamok, a fazistolasok is azok:
& =0 +id}, (196a)
és ezért az S) elemeket szokds az -
Sy = me? (196b)
alakban is irni, ahol .

az Un. abszorpcios tényezo.

A 8. abréan a kis korok a mért differencidlis hataskeresztmetszet értékeket jelentik,
amelyek hibaja kisebb mint a korok atmércje. A folytonos vonal az analizis
eredményeképpen kapott (189), ill. (190) alatti értékekbél a (191) szerinti képlettel kiszamolt
elméleti értéket illusztralja.

A 11. tabldzatban a 9.50 MeV-hez tartozé (189) alatti S; kisérleti adatoknak a valés
fazistolas és abszorpcids tényezos atirasat lathatjuk, ahol kihasznaltam a fazistolasokban
meglévé mod 7 szabadsagot. A péaratlan fazistolasokat interpoldcioval kaptam, kivéve az
Il = 7 parcidlis hullamban, amelyre nézve mNS eljarassal kapott inverz potencial igen
nagyfoku érzékenységet mutatott.

A paratlan parcialis hullimhoz tartozo adatok hidany&at azon tapasztalat érvényesitésével
potoltam, hogy a nehéz ion titk6zésben a potencial sima fliggvénye a relativ tavolsagnak. Az
ilyen potencidlok altalaban olyan fazistolasokat eredményeznek, amelyek siméan fiiggnek az
impulzusmomentumtél, kivéve rezonancidk kozelében. A tablazatban fix, mérésbol szarmazd
értékeknek szamitanak a paros l-ekhez tartozé fazistoldsok. Feltételezve, hogy a paratlan
hullamban tavol vagyunk a rezonanciaktol, linearis interpoléciéval eléallithatjuk a paratlan
l-ekhez tartozo fazistolasokat (és abszorpcids egyiitthatékat), a parosakhoz tartozokbél. Ha
sima potencialt kapunk az igy kiegésziilt adatokbdl, akkor mar csak ellendrizni kell, hogy az

69



inverz potencial tényleg nem nagyon érzékeny-e az interpolalt adatokra. Abban az esetben,
ha nem kapunk sima potencidlt, a paratlan parcialis hulliamokban megkeressiik az ’érzékeny’
l-et, amelyhez tartozé o; ill. 7, valtoztatasara érzékenyen reagdl az inverzids eljards. A
fenti esetben ez az [ = 7 parcidlis hullim volt (a tébbi érzéketlennek bizonyult), az ehhez
tartozo fazistolas, illetve abszorpcidos egyiitthatd értéket kellett az interpoldlt értékektol
eltéré6 médon valasztani (1d. 11. tablazat).

11. tablazat. 2C - '2C rendszer E.,, = 9.50 MeV energidju rugalmas
szérddasanak megfelel6 Re 0; valos fazistoldsok és n; abszorpcids egyiitthatok
(mésodik és harmadik oszlop). Az inverz potencialbdl visszaszdmolt
megfelel értékek (negyedik és 6todik oszlop). A bemend és visszaszamolt
értékek kozti kiilonbség (hatodik és hetedik oszlop). A paratlan [-ekhez
tartozo értékekkel kapcsolatos leiras a szovegben taldlhato.

l Re 51 m Re (51 m ARe (51 A’f]l

0 7.9628 0.9719 8.0025 0.9871 -0.040 -0.015
1 6.3874 0.5699 6.3626 0.5733 -0.025 -0.003
2 4.8119 0.1679 4.9019 0.1550 -0.090 0.013
3 3.8078 0.3435 3.7653 0.3537 -0.043 -0.010
4 2.8037 0.5191 2.8390 0.5211 -0.035 -0.002
) 1.5058 0.5120 1.4808 0.5327 0.025 -0.021
6 0.2079 0.5048 0.2351 0.4715 -0.027 0.033
7 -1.5000 0.2000 -1.4157 0.2274 -0.084 -0.027
8 0.1855 0.9333 0.1686 1.0002 0.017 -0.067

9 0.0907 0.8668 0.0567 0.9858 0.034 -0.119
10 -0.0040 0.8002 0.0214 0.9925 -0.026 -0.192
11 -0.0047 0.8627 0.0079 0.9970 -0.013 -0.134
12 -0.0053 0.9251 0.0027 0.9990 -0.008 -0.074

Hasonlo eljaréssal kaptam a 12. tédblazatban felsorolt adatokat, amelyek a 11.38 MeV
energian mért titkozéshez tartoznak. Itt az | = 9-es parcialis hullamban tapasztaltam
rezonancidra utalé jeleket. Megjegyzendd, hogy ezen az energidn a C-C rendszer ismert?’
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[" = 8T-as rezonanciaval is rendelkezik. Ez jél tikkrozédik az ng = 0.25 abszorpcids
egyutthato viszonylagos kis értékében.

12. tablazat. 2C - '2C rendszer E., = 11.38 MeV energidji rugalmas
szérddasanak megfelel6 Re 0; valos fazistoldsok és n; abszorpcids egyiitthatok
valamint a visszaszdmolt értékek és ezek inputtdl vald eltérése (1d. 11.
tabldzat feliratat).

l Re (Sl m Re 51 m ARe 51 A?]l
0 8.9322 0.1135 8.9313 0.1146 0.001 -0.001
1 7.9961 0.3179 7.9709 0.3175 0.025 0.000
2 7.0600 0.5223 7.0442 0.5190 0.016 0.003
3 5.9961 0.6005 2.9732 0.6004 0.023 0.000
4 4.9321 0.6787 4.9155 0.6724 0.017 0.006
5 3.1534 0.5449 3.1273 0.5471 0.026 -0.002
6 1.3747 0.4110 1.3430 0.4087 0.032 -0.038
7 0.4587 0.3306 0.4485 0.3289 0.010 0.002
8 -0.4572 0.2502 -0.5096 0.2447 0.052 0.006
9 -0.7500 0.1600 -0.7793 0.1803 0.029 -0.020
10 -0.1583 0.5003 -0.1985 0.5400 0.040 -0.040
11 -0.1223 0.6259 -0.1417 0.7053 0.019 -0.079
12 -0.0864 0.7514 -0.0754 0.8270 -0.011 -0.076
13 -0.0563 0.8241 -0.0331 0.9128 -0.023 -0.089
14 -0.0263 0.8967 -0.0124 0.9630 -0.014 -0.066

Az inverz szémolds eredményét a 9. és 10. dbran ldthatjuk. [A hasznalt technikai
paraméterek a kovetkezdk: rg = 10 fm, z; = 19.3, 29 = 20.8, 23 = 22.3, [0 = 12(EF = 9.5
MeV) és g = 10 fm, =7 = 21,29 = 22.35,23 = 23.7,lpee = 14(E = 11.38 MeV) ]
Amint varhaté, mindkét potencial tiszta Coulomb potencialként viselkedik az ry = 10
fm oOnkényesen valasztott aszimptotikus tavolsig kornyékén. Ez ry felett természetesen
a mNS mobdszer lényegébol fakad, de az, hogy ro = 10 fm alatt is ez a viselkedés,
az mar a fazistolasokban megbuvé fizika miatt van. Kisebb, r < 8 fm tavolsagokra
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a magerok kezdenek domindlni és a Coulomb taszitds intenziv vonzasba megy at. A
potencial imagindrius része az abszorpcidért felelés, ami fluxusnak a rugalmas csatorndabdl
a rugalmatlanba valé kiaramlésaként értelmezheto. Pozitiv imaginarius potencial viszont

fluxus visszadramldst jelent (feed-back), ami szintén észlelheté az abrdkon egyes relativ
tavolsag tartomanyban.

10

'potc948.dat’ —
'potc948.dat’ <

(MeV)

V(r)

-10 F

15 ! !
0 2 4

6 8 10 12

9. abra Az E. ., = 9.50 MeV energidn kapott V inverz potencial valés része
(folytonos vonal) és imagindarius része (pontozott vonal). 7o = 10 fm a kiils6
és bels6 tartomanyt elvalasztd tavolsagot jelenti. A szamolas egyéb
technikai paraméterei: 7 = 19.3, 19 = 20.8, v3 = 22.3, [0 = 12. A
potencial szamoldsahoz szitkséges bemen6 fazistolas adatokat a 11. tablazat
tartalmazza.

4.2.1.2 Fazistolds analizissel egyesitett inverz eljards [T3/2]

Az elébbi szamolas olyan adatokon nyugodott, amelyek a

= %Z <da(0i)/d§2\exp - da(&i)/dﬁ\ml> |

197
2 Ado(0;)/d) (1972)
hiba négyzet kifejezés a (191) alatti do(6;)/d? . elméleti hataskeresztmetszet képletben
eléfordulé {S;} vagy {0;} (I = 0,2,4,...,lna) elemek szerint torténé minimalizdldsabdl
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10. abra Az E.,, = 11.38 MeV energian kapott V inverz potencial valds
része (folytonos vonal) és imagindrius része (pontozott vonal). 7o = 10 fm a
kiilso és belso tartomanyt elvalasztd tavolsdgot jelenti. A szamolds egyéb
technikai paraméterei: x, = 21, 1o = 22.35, 3 = 23.7, e = 14. A
potencial szamolasahoz sziikséges bemeno fazistolds adatokat a 12. tablazat
tartalmazza.

szarmaztak. A fenti hiba négyzet kifejezésben a do(0;)/dS2|csp és Ado(6;)/dSY kifejezések az
N adat pontbdl allo kisérleti hatéskeresztmetszetet és ezek abszolut hibajat jelolik. Ezeket
az adatokat jeloltem kis korokkel a 8. abran.

A (197a) Kkifejezésnek az a tulajdonsiga, hogy a nagy hibaval mért adatoknak
kis sulyt tulajdonit az Osszegzésben. Ilyen adatok a kis szamértékkel rendelkezd
hatédskeresztmetszetek, amelyekre a rossz statisztika (kevés becsapddds szdm) miatt kapnak
nagy hibahatart. Fizikailag azonban, pl. a kvéazi-molekularis rezonancidk szempontjabdl
éppen a kis hataskeresztmetszet értékek lehetnek érdekesek, ezért érdemes egy modositott
hiba négyzet fiiggvényen alapuld fazistolds analizist is alapul venni az inverz potencial
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szamolasahoz sziikséges adatok kinyerése céljabol, nevezetesen azt, amely definicidja:

, N (Ao (6,)/d eap — do(6:) /A car\
&=y 3 () o

A tovabbiakban e két fazistolas analizisbdl szarmazo adatokkal végzett inverzids eljarast
konvencionalis mddszernek nevezziik és C1 illetve C’1 szimbdélumokkal jeloljiik.

A konvencionalis fazistolds analizis hatranya, hogy nem szolgaltat eredményt a paratlan
parcidlis hullimokban. Egy kivezetd utat ebbdl a dilemmabol éppen a mNS modszer kindl.
Irjuk at ugyanis a (187) alatti RN egyenletet a

lmaz

ZMW Per(p) =),  1=0,1,... L (198)

forméba, ahol bevezettiik az
M (p) = dw + L (p)cr; (199)

matrixot.

Megadva a {cP} (I = 0,1,2,...,]h4) egyiitthaté sorozatot, az MP matrix ismertté
valik és kiszdmithatjuk a oP(p;) fliggvényeket (198)-bél barmely p; = kpr; pontban.
Ha a szamolast N > 2 pontban végezziikk el a p; > pp tartomanyban, akkor a kapott
o (piycf.cl, ...l ) értékeket felhaszndlhatjuk arra, hogy (185)-bél meghatdrozzuk a
6F (I = 0,1,2,...,l,nes) fézistoldsokat. Ezutdn (vissza)transzformdlhatjuk 6P-t [ (184)
hasznédlatéval| §;-vé és kiszamolhatjuk a do(6;)/dS2|.q hatdskeresztmetszetet [(191) révén],
amit arra haszndlunk, hogy minimalizaljuk a (197a), ill. (197b) hiba négyzetes kifejezéseket,
amiket most, funkcidjuknak megfeleléen Y2, ill. x'? szimbélumokkal jelolink (az alsé
indexbeli ’¢’-vel emlékeztetve arra, hogy a minimalizaciét a teljes {¢;} (1 =0,1,..., L)
spektral egyiitthatok szerint végeztiik el. )

Kétféle mddszert alkalmazhatunk a o6F fdzistoldsoknak a (185) alatti moédositott
RN egyenletek felhasznalasdval torténé meghatarozasara. Az egyik lehetdség, amit M1
moédszernek hivunk a tovdbbiakban, abban all, hogy a (p; > po) tartomanyban megoldjuk a

ﬁz]l(ﬁl)x_ﬁlnl(ﬁl)y: @ZB(ﬁi;c(??cle"aclimz)a L= 1?"'>N (200&)
egyenletet. Ez az egyenlet N egyenletet jelent a két (I=fix)
r = AP cos o7, y = AP sin 6 (200b)
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ismeretlenre, mindegyik [ = 0,1, ..., 1,4, parcidlis hullimban. A f4zistoldsok ebbdl 67 =
arctan(y/x) modulo nm alakban adédnak. A mésik lehetdség, amit M2 mddszernek
neveziink, abban all, hogy megoldjuk a (p; > pg) tartoményban a kovetkez6 tiulhatarozott
egyenletrendszert

Imaz lmaz
Yo Mi(p)pige(pi)ee — Y My () i (p)ye = @1 (53),
r=0,1,.. I'=0,1,..
i=1,...,N; 1=0,1,..., Lz (201a)
a 2(lpar + 1) szdmu
x; = AP cos 6F, y = AP sin 67 1=0,1,..., Lnaa, (201b)
ismeretlenre, majd a §7 = arctan(y;/z;) modulo nm &sszefiiggésb6l hatdrozzuk meg a

fazistolasokat. A két modszer megegyezik N = 2 esetén.

Azon célbdl, hogy kiilonbséget tehessiink a y? és X hiba négyzet kifejezések
minimalizdlasdval kapott kétféle, M1 és M2 mddszer kozott, az utébbi (tehdt a x'2
minimalizalasaval kapott) eredményeket M'1 és M'2 szimb6lumokkal fogom jel6lni.

Minimalizacios eljarasként kétféle médszert fogok hasznalni. Az egyik, az ’ellenOrzott
véletlen keresés’ (a tovabbiakban CRS?®) eljards egy n-valtozés fliggvény globdlis
minimumat keresi meg. A mdsik eljirds a minta szerinti keresés (PS?Y) eljards relativ
minimumot szolgaltat. Ez utébbi mddszer erdsen fligg a keresés indulé pontjatdl, viszont
oleso (gyors). Ezért PS keresést hasznédlok az M1 (M’1) és M2 (M’2) egyesitett mddszerek
esetén ugy, hogy a konvenciondlis médszerek (C1 és C’1) szolgaltatta eredményt (linedris
interpolaciéval a paratlan [-ekre) valasztom a kiindulasi pontként.

A C1, C'1, M1, M’1, M2, M’2 mddszerek alkalmazasdval kapott inverz potencialok
josagat leginkdbb azzal jellemezhetjiik, hogy miként adja vissza a mért szogeloszlast. Ezért
bevezetem a X3 hiba négyzet mértéket, amelyet a (197) alatti definiciébdl szdmolhatunk oly
moédon, hogy do(6;)/dQ .-t a V inverz potencidllal szamolt do(6;)/dSY|,. differencidlis
hataskeresztmetszettel helyettesitjiik. Ilyen mdédon barmelyik modszer jésagat egyetlen
szammal jellemezhetjiik.

4.2.1.83 A 2C+12C rendszer inverz potencidlja E,.,, = 7.998 MeV szérdsi energidn

A fenti sokféle mddszerben valé eligazodast segitendd, elGszor egyetlen kivalasztott
energidhoz, az FE.,, = 7.988 MeV szorasi energidhoz tartozd hataskeresztmetszetbol
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szarmazé potencidlokat tekintjiikk 4t. Ezutdn fogom bemutatni a 8-12 MeV tartomanyban
mért nyolc szogeloszlasbdl szarmaztatott inverz (optikai) potencidlokat. Ezeket kiegészitve
az el6zo pontbeli 9.5 és 11.38 MeV-hez tartozo ereményekkel, elegend6 informécié &ll majd
rendelkezésiinkre altaldnos kovetkeztetések levonasara a C-C potencidlok alakjat illetGen.

Legel8szor tehat egy konvenciondlis szdmoldst végzek, amely sordn a (197) alatti x%
kifejezés minilizalasa a {6} (I = 0,2, ..., ne) fazistolds sorozatot eredményezi. Ezeket
a paratlan [-ekhez tartozé fazisokkal kiegészitve (interpolaciéval, ill. kézzel varidlva;
sima potencidl kovetelmény) kapjuk az adatot a konvenciondlis (Cl, C’1) inverz szdras
szamoldshoz. Egyuttal kiinduldsi pontot is szolgaltatunk az egyesitett mddszerek (M1, M1,
M2, M"2) indulé {¢;} (I =0,1,...,lna) spektral egylitthatok kivélasztdsidhoz.

A hataskeresztmetszet fazistolas analizését mind a CRS mind a PS moddszerrel
elvégeztem, és a x% = 6.56 ill. 6.79 értékeket kaptam a végsé hiba négyzetre. A PS
minimalizacios eljarast péaros I-kre ReS; = 1 , ImS; = 0 kezdeti S-matrix értékekbol
kiindulva végeztem. A két eljaras praktikusan azonos S-matrix értékeket szolgaltatott még
tovabbi harom energidn mért adatokra vonatkozoan is. Ott, ahol eltérés mutatkozott, a PS
eljards nem talalt minimumot [nem volt megfelel az S; = 1 + i0 (I=paros) kiinduldsi pont],
a CRS eljarasbdl szdrmazo fazistoldsokat vettem alapul az inverz szdmolds szdmdra.’

A 13. tablazat mutatja be a 7.998 MeV-re végzett konvenciondlis fazistolas analizis
eredményét. A mésodik és harmadik oszlop tartalmazza a C1 mddszerrel (x% = 6.54
eredménnyel) kapott S; (I = 0,2, ..., l,4) matrix elemeket, a hatodik és hetedik oszlop
pedig a C’1 médszerrel nyert (és 2 = 0.00135 hiba négyzetet produkélé) S; elemeket.
A negyedik, o6todik, illetve a nyolcadik és kilencedik oszlopban a 6 valés fazistoldsok és
az n; abszorpcids tényezoket soroltam fel a hozzatartozoé interpolalt értékekkel egytitt. Ez
utébbiak koziil egyetlen kivételt 1dtunk, az [ =T-es parcialis hulldmban, Re d; = 6% = —1.5
és n; = 0.2, amelyek nem interpolalt értékek, hanem ’kézzel’ lettek valasztva mindkét
esetben gy, hogy az adatok sima potenciélt eredményezzenek (Id. 9.50 MeV-en elvégzett
korébbi inverz szamoldst).

Mejegyzendo, hogy az atlagtdl vald eltérés sziikségessége indokolhatd lenne az | = 5-0s
parciélis hulldmban is, ugyanis a 7 — 8 MeV tartomanyban megfigyeltek egy 4*-os potenciél

°Itt jegyzem meg, hogy rendelkezésre all a C-C szérasadatok fizistolds analizisének
eredménye a 6-14 MeV energia tartomanyban 0.025 MeV lépés finomsiggal.?6 A
megfelel6 Coulomb-korrigalt S; matrix értékeket PS minimalizacis eljarassal kaptak2®
gy, hogy elindulva 6 MeV-bdl 0.025 MeV 1épéskozzel a 14 Mev felé, mindig az
el6z6 energiandl megtaldlt S-matrix érték sorozat szolgdlt kiinduldsi pontul. (6 MeV-
en gyakorlatilag a Coulomb szérds domindl még.)
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rezonanciat.’® Azonban az [=>5-és parciélis hullimban végzett varidlds, ellentétben az [=7-
esben végzettel, nem eredményezett sima inverz potencialt.

13. tablazat. Az E.,, = 7.998 MeV energidn szérédé 2C +'2 C rendszer S; adatai,
amelyet a (197) alatti x% és X2 hiba négyzetes kifejezés minimalizéldséval kaptam a
szovegben leirt C1 és C’1 konvenciondlis fazistolas analizis modszer eredményeként.
A 6 valds fazistolasokat és az m; abszorpcids koefficienseket is felsoroltam, a paros
parcialis hulldmi interpolélt értékekkel egyiitt. A 0 fazist szabad paraméterként

kezeltem annak érdekében, hogy sima inverz potencidlt kapjak. Amint lathatd, a C1
mabdszer esetében az n; tényezot is varidlni kellett. A megfelel6 inverz potencidlokat a

11. dbran lathatjuk.

l ReSla ImSla 5lRa ’f]la ReSlb ImSlb 5le ’f]lb
0 —0.5060 —0.8626 8.3741 1.0000 0.2897 —0.3257 9.0029 0.4359
1 6.9065 0.5809 7.2594 0.5454
2 —=0.0190 —0.1607 0.4389 0.1618 0.0237 —0.6545 5.5159 0.6549
3 4.4583 0.4928 4.2545  0.4480
4 0.6446 0.5130 3.4777 0.8239 0.2305 —0.0706 2.9931 0.2410
D 1.7783  0.9053 1.3881 0.4503
6 0.9745 0.1550 0.0789 0.9868 0.5984 —0.2771 —0.2168 0.6595
7 —1.5000 0.2000 —1.5000 0.7348
8 0.8205 0.2877 0.1686 0.8695 0.7825 —0.2094 —0.1308 0.8100
9 0.1021 0.8634 —0.1143  0.9050
10 0.8551 0.0609 0.0356 0.8573 0.9809 —0.1944 —0.0978 1.0000
11 0.0061 0.8891 —0.0620 1.0000
12 0.9200 —0.0431 —0.0234 0.9210 0.9986 —0.0522 —0.0261 1.0000

@ C1 médszer: x% minimalizdldsa (x% = 6.54 eredménnyel; a hozzd tartozé inverz
potencidl x = 609.8 hibat ad).
> '1 médszer: X7 minimalizdldsa (x2 = 0.00135 eredménnyel; a hozzd tartozd

inverz potencial x? = 60.8 hibét ad).
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A 11. abra bemutatja a konvencionalis mdédszerrel kapott inverz potencidlokat, és az
ezekbol visszaszamolt differencialis hataskeresztmetszeteket. Eltérést tapasztalunk a 70°
és 90° kozotti tartomanyban, igy ezek a potencidlok nem tekinthetok az input adatokkal
konzisztensnek. Ezt jelzi a nagy x3 = 609.8 érték is. Az adatok tiizetesebb vizsgdlatabol
megallapithatjuk, hogy a reprodukcié azon szoggtartomanyokban nem kielégito, ahol az
adatok relativ hibdja a legnagyobb. Erre a tényre alapozva vezettiik be a (197b) alatti x/
hiba kifejezést, amelyben a nagy relativ hibaval rendelkez6 mérési adatok erésebben vannak
képviselve. Jéllehet ezen x@ kifejezés minimalizacidjadbol szérmazé S-matrix adatok (1d. 13.
tabldzat 6-7. oszlopa) szinte teljesen eltérnek az elébbiektdl (1d. 2-3. oszlop), a 11.c abrén
bemutatott megfelelé potencidl az el6z6t6l (1d. 11.a abra) csak kismértékben kiilénbozik,
féleg a belsé tartomanyokban, ami nem nagyon jarul hozza a hatdskeresztmetszethez.
Azonban ez a kis kiilonbség elegendé a kisérleti adatok jobb reprodukciéjdhoz (1d. 11.d
4bra), amit a kisebb x%, = 60.8 hiba négyzet érték is j6l mutat. Tovabbi elényként emlithetd,
hogy a C’1 mddszerrel elvégzett szdamoldsban csak 6ff-et kellett varialni, de 7;-et mar nem
(v6. 13. téblazat, 8-9. oszlop). A technikai paraméterek ugyanazok voltak a két, C1 és
C'1, médszerrel elvégzett szamolas esetén, nevezetesen: ro = 10 fm, 7; = 11.5,12.5,13.5 és
lnaz = 12.

A 12(a), 12(c), és 13(a), 13(c) dbrak az M1, M1, és M2, M'2, médszerek alkalmazédséval
kapott inverz potencidlt mutatjdk be. Ezen potencidlok konzisztencidja a 12(b), 12(d),
és 13(b), 13(d) &bran lathatok, amelyek rendre x% = 275.0, 61.9 hibdkkal rendelkeznek
az M1, M'l moédszereket illetéen, valamint % = 597.1, 71.6 hibdkkal az M2, M'2
mddszereket tekintve. Mindegyik esetben a PS mddszert hasznéltam a x? és x/? hiba
kifejezések minimalizaldsara, a konvenciondlis szamolasbdl adott spektral koefficienseket
tekintve kiindulé adatnak. A technikai paraméterek ugyanazok voltak, mint az el6bbi,
konvencionalis szamolasban.

Osszességében elmondhatd, hogy a 12. és 13. dbrén nem tapasztalunk dramai valtozast
a potencialok alakjaban a 11. abran feltiintetetthez képest, azaz megallapithato, hogy mind
a hat (C1, C'1, M1, M'1, M2, M'2) mddszerrel kapott hatféle potencial hasonld szerkezetet
mutat. A valds részt két minimum jellemzi, egy erdsebb r ~ 2.5 — 3.0 fm-nél és egy
gyengébb r ~ 5.5 — 6.0 fm kornyékén. A Coulomb taszitasbdl ered6 maximum mind a hat
moddszer esetén csaknem egységesen r ~ 8.5 fm koriil mutatkozik, amely kisebb, mint a mNS
lényegéhez tartozo kiilsé sugar, amelyet ro = 10 fm-nél rogzitettem le. Ezen illeszté sugarnal
a M1 és M'l moddszer kismértékti diszkontinuitdst produkalt [Id. 12(a) és 12(c) dbral. A
potencialok imaginarius része is hasonld, amennyiben zérushoz tartanak a kiils6é részeken és
néha pozitiv értéket vesznek fel beliil, a reakcié zénaban, amely jelenség valdszintiségi fluxus
aramlasra utal a rugalmatlan csatornabdl vissza a rugalmasba.
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11. abra. Az E.,, = 7.998 MeV energian a C1 and C'1 mddszerekkel
elvégzett konvenciondlis inverz széras szamolas eredményei. (a): C1
modszerrel kapott inverz potencidl valds ( ) és imagindrius (- - - - - )
része; (b): a kisérleti adatok (o 0 0) C1 médszerrel kapott inverz potenciallal
torténd reprodukcidja ( ), ami x2=609.8 értéket ad; (c) és (d):
ugyanaz mint (a) és (b) azonban C'1 médszerrel, ami x%=60.3 hiba értékkel
rendelkezik. A megfelel$ fazistoldsokat 1d. a 13. tablazatban.

A potencidlokban tapasztalhaté hasonlésagot avval magyarazhatjuk, hogy a spektral
egylitthatok optimalizéldsa (a PS mddszerrel) nem hoz dramai valtozdst a hozzdtartozé
O (0,1,..., lyas) fazistoldsokban (1d. 14. és 15. tébldzat). Ez a megallapitds érvényes az
[ = T7-es parcialis hullamra, ami érzékenynek bizonyult a sima potencidl elérése érdekében.
A ’kézzel” bedllitott 62 = —1.5 fazistolast az M1 ill. M'1 médszer —1.44 ill. —1.55 értékiire
moédositotta, mig az M2 ill. M'2 mddszerek —1.47 ill. —1.49-re (v6. a 14. és 15. tablazat
megfelel§ értékeit a 13. tablazatéval). Az abszorpcids egyiitthatébeli valtozas igen kevéssé
befolyéasolja a valés potencial alakjat.
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12. abra. E.,, = 7.998 MeV energian az M1 and M'1 egyesitett
moédszerekkel végzett inverz széras szamolds. (a): Az M1 mddszerrel kapott
inverz potencial valds ( ) és imaginarius (- - - - - ) része; (b): a kisérleti

adatok (o o o) reprodukcidja ( ) az M1 mddszerrel kapott inverz
potencidllal, ami x3=275.0 értéket ad; (c) és (d): ugyanaz mint (a) és (b),
azonban M'1 médszerrel, ami x$=61.9 hiba értékkel rendelkezik. A
megfelel fazistoldsokat 1d. a 14. tablazatban.

Az eddigiek alapjan tgy tiinik tehdt, hogy a vizsgalt C1,...,M’2 hatféle mddszerbdl nem
lehet egyértelmiien kivalasztani a modszert. Amint a 11.-13. abrdk mutatjak, mind a hat
modszer kvalitative ugyanazt az eredményt adja. Ezért a hat koziill a tovabbiakban azt
a moédszert fogom elényben részesiteni, amely (i) a legkisebb x? hiba értéket adja és
ugyanakkor (ii) sima potencial alakot is szolgaltat. Az elsé kritérium az inverz szamolas
konzisztenciajaval kapcsolatos; a masodikat azért kovetelem meg, mivel az eddigi, kiilonbozé
(direkt) moddszerekkel leszarmaztatott nehéz-ion potencidlok mind sima viselkedéstiek
voltak. Az inverz szdmolds egyértelmiiségére valé tekintettel?? azonban megjegyzem, hogy
némely esetben kaphatunk kis x3- értékeket erésen oszcillalé potencial esetén is.
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13. abra. E.,, = 7.998 MeV energian az M2 and M'2 egyesitett
moédszerekkel végzett inverz szérds szédmolds. (a): Az M2 mddszerrel kapott
inverz potenciél valds ( ) és imagindrius (- - - - - ) része; (b): a kisérleti

adatok (o o o) reprodukcidja ( ) az M2 mddszerrel kapott inverz
potencidllal, ami x%=>597.1 értéket ad; (c) és (d): ugyanaz mint (a) és (b)
azonban M'2 mddszerrel, ami x#,=71.6 hiba értékkel rendelkezik. A
megfelel6 fazistolasokat 1d. a 15. tablazatban.

4.2.1.4 Az egyesitett mddszerrel kapott 2C+2C potencidlok az E.,, =~ 8 — 12 MeV
tartomdnyban [T3/2]

A 14. 4dbra bemutatja a ?C+ 12C rendszerre vonatkozé inverz potencidlokat a E.,, ~ 8 —12
MeV szérasi energia tartomanyban. A potencidl Re V(r) valds része az abra bal oldalan,
az Im V' (r) imaginérius része, az abra jobb oldalan lathaté. A szdmoldst a kovetkez6 nyolc
energia értéken hajtottam végre: 7.988, 8.535, 9.057, 9.48, 10.533, 10.954, 11.503 és 12.077
MeV. Ezen energia értékek, egy tizedes jegyre lekerekitve, a 14. dbra kozépsd részén is
fel lettek tiintetve. A potencialokat fliggélegesen egymds ala helyeztem el, fentrol lefelé
energia szerint novekvé sorrendben. Novekvo energia szerinti csoportositasban a kovetkezd
moédszerekkel tortént az inverz szdmolas (Id. 16. tablazat): C'1, C1, M'l, C1, M2, M2,
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14. Tablazat. Az E.,, = 7.998 MeV energidn szérédé 2C +'2 C rendszerre
vonatkozo, az M1 és M’l egyesitett modszerrel kapott S; matrix elemek valds
és imaginarius részei. A minimalizdlds a (197) egyenleteknek megfelels y? és
X hiba négyzet kifejezések szerint tortént. Feltiintettem a fdzistolasok 67 valds
részét, valamint az 7, abszorpcids egytitthatokat is. Ezen tablazathoz tartozdé inverz
potencialok és hataskeresztmetszetek a 12. abran lathatok.

I ReS*  ImS" R m®  ReS?  ImS’ 5E '’
0 —0.5498 —0.8353 83483 1.0000  0.3120 —0.3108  9.0337 0.4410
1 02262 03045  6.7491 0.3793 —0.2394  0.3547  7.3655 0.4279
2 —0.0136 —0.1863 54614 0.1868  0.0749 —0.5876  5.5611 0.5924
3 —0.4646 —0.0092  4.7223 04647 —04740  0.3819  4.3733 0.6087
4 06672 04959 34612 0.8313 01875 —0.0927  2.9120 0.2092
5 —0.8385 —0.2553  1.7186 0.8765 —0.3929  0.0742 14775 0.3998
6 09556  0.1266  0.0659 0.9639  0.6992 —0.2287 —0.1581 0.7357
7 —0.2206 —0.0587 —14408 0.2283 —0.8177 —0.0360 —1.5488 0.8185
8 0.8331 02858  0.1652 0.8808  0.7684 —0.2756 —0.1722 0.8164

9 0.8699 0.1583 0.0900 0.8842 0.8790 —0.2232 —0.1243 0.9069
10 0.8640 0.0450 0.0260 0.8652 0.9454 —0.1450 —0.0761 0.9565
11 0.8782 —0.0257 —0.0146 0.8786 0.9826 —0.0792 —0.0402 0.9858
12 0.9124 —-0.0482 —0.0264 0.9137 0.9994 —-0.0374 —0.0187 1.0000

M1 mddszer: x? hiba négyzet minimalizdlasa (x> = 6.56 eredménnyel; a
hozzétartozé inverz potencial x3, = 275.0 értéket ad).
"M’'1 médszer: x’? hiba négyzet minimalizdlasa (x> = 0.00149 eredménnyel; a

hozzatartozé inverz potencial x3 = 61.9 értéket ad).

M1, C'1, amelyek jésdga rendre a kovetkezd x3 hiba négyzetekkel jellemezhetSk (egészre
kerekitve; 1d. a 16. tdblazatot is): 61, 101, 22, 16, 74, 53, 110, és 216. Megjegyzend$ még,
hogy az el6z6 pontban a 9.50 és 11.38 MeV energidn szamolt és a 9., illetve 10. abran
bemutatott inverz potencalok teljesen beleillenek a 14. abra potencial alakjai kozé.
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15. tablazat. Az E.,, = 7.998 MeV energian szérédé 2C' +12 O rendszerre vonatkozo,
az M2 és M’2 egyesitett modszerrel kapott S; matrix elemek valds és imaginarius részei.
A minimalizélds a (197) egyenleteknek megfeleld x? és x/? hiba négyzet kifejezések
szerint tortént. Feltiintettem a fzistoldsok 07 valds részét, valamint az 7, abszorpcids
egylitthatokat is. Ezen tablazathoz tartozo inverz potencialok és hataskeresztmetszetek a
13. abréan lathatok.

l ReSla IIIlSla (51Ra ’f]la ReSlb ImSlb 5le ’f]lb
0 —0.4935 —0.8697 8.3813  1.0000 0.1292  —0.3426 8.8197 0.3662
1 0.1742 0.6267 6.9330 0.6505 —0.1190 0.1282 7.4427 0.1749
2 —0.0244 -0.1614 0.4228 0.1633 0.0844 —0.6122 5.5663 0.6180
3 —0.4547 0.2432 4.4668 0.5156 —0.7885 0.6148 4.3813  0.9999
4 0.6447 0.5169 3.4795 0.8264 0.2386 —0.0906 29602 0.2552
5 —0.8483 —0.3640 1.7735 0.9231 —0.4389 0.1500 1.4062 0.4638
6 0.9727 0.1680 0.0855 0.9871 0.6665 —0.2601 —0.1860 0.7154
7 —=0.1904 —-0.0398 —1.4677 0.1945 —-0.7276 —0.1197 —-1.4893 0.7373
8 0.8276 0.2917 0.1695 0.8775 0.7997 —0.2403 —0.1460 0.8350
9 0.8513 0.1703 0.0987 0.8682 0.8493 —0.1826 —0.1059 0.8687
10 0.8489 0.0572 0.0336 0.8508 0.9106 —-0.1329 —-0.0725 0.9201
11 0.8867 0.0089 0.0050 0.8868 0.8448 —0.1637 —0.0957 0.8605
12 09177 —0.0364 —0.0198 0.9184 0.9996 —-0.0293 —0.0147 1.0000

2:

2 = 6.33 eredménnyel; hozzatartozé

M2 médszer: x? hiba négyzet minimalizdldsa (
inverz potencidl x% = 597.1 értéket ad).
®M’2 mébdszer: x? hiba négyzet minimalizaldsa (x? = 0.00224 eredménnyel;

hozzdtartozd inverz potencidl x3, = 71.6 értéket ad).

Az abrakat tanulmanyozva megallapithato, hogy a potencidlok alakban kiilonboznek a
Woods-Saxon formatol. A potencidlok valdés része —10 és 9 MeV kozotti tartomanyban
valtoznak, maximalis értékiiket r ~ 8 — 8.5 fm koriil érik el. Az imaginérius rész kisebb
a valésnal. Az r ~ 8.4 — 8.8 fm koriil formalédé ~ 6.2 MeV magassagi Coulomb gat
kialakuldsa meger6siti azt a kezdeti feltevést, hogy a szérasi folyamatot tiszta Coulomb
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14. abra. Kiilonbozd inverz médszerekkel kapott 2C+'2C potencidlok
valés és imaginarius részei, az abra kozepén jelolt energidk esetén. A
potencidalokhoz tartozo input és visszaszamolt szogeloszlasokat a 15. abran
lathatjuk.

potencidl korményozza egy bizonyos illesztési radiusz felett (amelyet 10 fm-nek vettem).
Két-harom esetben csekély diszkontinuitas lathaté az illesztési sugarnél; ez eredhet a minden
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15. dbra. Voit és tdrsai?® altal mért 12C+'2C szogeloszlasok (0 0 0) a
feltiintetett energidkon. A kisérleti adatok reprodukalasa (————) a 14.
abran bemutatott inverz potencialokkal.

numerikus szdmoldsban jelen levé pontatlansdghdl, és/vagy a magasabb parcidlis hulldmok
elhanyagolasabol.
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A potencidlok imagindrius (abszorptiv) része ugyanolyan hatétavolsdggal rendelkezik,
mint a valds rész. Minden esetben van egy sekély abszorbedlé (negativ) rész a kiils§
tartomanyban. Néhany pozitiv maximumot is ldtunk az imaginarius részen, altaldban
azokon a helyeken, ahol a valés résznek minimuma van. Hasonld jelenséget talaltak mér
C-C rendszerre, Feshbach formalizmust alkalmazva.?!

A 14. dbran az E.,, = 9 és 10.5 MeV kozotti intervallumban a potencidlok alakjaban
érdekes valtozast figyelhetiink meg. A valds potencidlban ez a valtozas az r ~ 6.0 fm
koriili kiilsé kisebb minimum fokozatos eltiinésében, illetve az erds, r ~ 2.4 — 3 fm koriili
minimum ujra megjelenésében jelentkezik. Magasabb energidkon ez az E.,, = 10.5 MeV-
en ujra megjelend belsé minimum marad a valés potencial dominéns része, jollehet a kiils6
minimum is ijra megjelenik. Ezen mésodlagos kiilsé minimum léte magyarazatot ad a kettos
minimummal rendelkezé Woods-Saxon potencidl fittelés®? sikerére. Ugyancsak ezen sekély
minimum értékekkel hozhatok osszefiiggésbe a 12C kvazi-molekuldris klaszter konfigurdciok
léte. A 2-3 fm koriili hangsilyos minimum pedig a szivar alaktira deformélt Mg maggal
hozhato kapcsolatba.

A kis tavolsagokon jelentkez6 potencial szingularitasok, amelyek véges fazistolas sorozatot
hasznalva sziikségszertien fellépnek, a mNS mddszer hidnyossdgabdl fakadnak (1d. 4.1.1
pont), ezért fizikai magyardzat nem adhaté megjelenésiikre. Szerencsére a potencial kis
tavolsagu része nem ad érzékelhetd jarulékot a hataskeresztmetszethez.

A 14. abran bemutatott potencialokat hasznalhatjuk arra, hogy fazistolasokat szamitsunk
azon energia kornyékén, amelyre a potencial vonatkozik. Ilyen szamolassal felderithetjik a
C"™ + 2C {itkoz6 rendszer rezonancia szerkezetét. A 16. tablazatban felsoroltam azon [,
rezonans parcialis hulldmokat, amelyekre 6feS(E ~ FE.n.) = 7/2. Ha ezeket 6sszehasonlitjuk
azon rezonans parcialis hulldimokkal, amelyeket Abbondanno adott meg®, akkor szinte teljes
egyezést kapunk.

4.2.2 Nemlokalis n-*°Ca potencial lokaliziciéja

A 2.5 fejezetben Kkifejlesztettiink és megvizsgaltunk egy Taylor sorfejtésen alapuld
eljarast nemlokalis potencialok lokalizaldsara. Az inverz szoras modszer egy masik
lehet6séget kinal e feladat megvaldsitdasara, hiszen fazistolas sorozatbdl szarmaztat le lokélis
kolesonhatast. Ezért igen érdekes lenne azt megvizsgalni, hogy a 2.6 fejezetben alkalmazasi
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16. tablazat. Azon paraméterek listaja, amelyeket a 14. abran feltiintetett inverz
potencidlok meghatarozéasara hasznaltam. Elso oszlop a c.m. energiat mutatja. A
méasodik oszlopban az inverz szdmoldshoz hasznalt médszert tiintettem fel (1d. szoveg).
A potencidl konzisztencidjat jellemz6 % hiba négyzetet lathatjuk a harmadik oszlopban.
A negyedik oszlopban azon [,.s parcialis hullimok vannak felsorolva, amelyekben a valds
fazistolasok dtmennek 7/2-en E,,, kozelében. Az 6todik oszlopban azon 174V értékeket

sorolom fel, amelyre a valés potencidlok rezonansak. A maradék oszlopok tartalmazzak a
szamolasokban alkalmazott [,,.., 70, és p; technikai paramétereket.

Ec.m. (MGV) modszer X%/ lres lRe v lmax To (fm> p~1 P2 P3 P4

7.988 C'1 61 5,7 7 12 10.0 11,5 125 135

8.535 C1 101 5,7 5,7 12 10.0 125 135 145

9.057 M1 22 7 7 12 10.0 1275 13.75 14.75

9.48 C1 16 7 7 14 10.0 13.0 14.0 150 16.0
10.533 M2 4 6 6 12 10.0 13.5 145 155

10.954 M2 23 7,9 7,9 14 10.0 155 16.5 175

11.503 M1 110 7 7 14 10.0 155 16.5 175

12.077 C'1 216 7 - 14 10.5 16.0 17.0 18.0

példaként bemutatott n-*°Ca Frahn-Lemmer nemlokalis potencilra milyen lokélis potencialt
nyerhetink inverz eljarassal, és hogy ez hasonlit-e a Taylor sorfejtéssel kapotthoz.

Azonban miel6tt elvégeznénk az inverzidt az 1. tabldzatban (részben) megadott fazistolas
adatokbdl, meg kell emliteni, hogy az Osszehasonlitdas csak részleges, kvalitativ lehet.
Ugyanis, amig a 2. fejezetben kidolgozott lokalizaciés eljaras fix impulzusmomentum
(fix-l) esetre szdrmaztatott le lokdlis potencidlokat nemlokdlisokbdl, addig a jelen
fejezetben térgyalt inverz mddszerek fix energia (fix-k) esetén ’érvényes’ lokdlis potencidlok
leszarmaztatasara képesek.

Ennek ellenére instruktivnak tartom az oOszehasonlitast, hiszen a kiilonféle modon
lokalizalt potencidlok mégis csak egyazon (fizikailag jol motivalt) nemlokélis potencialbol
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szarmaznak, s ennek lényeges fizikai tulajdonsagait tiikroznitik kell. Ilyen tulajdonsag lehet
a hatétavolsag, vagy a potencidlerdsség.

A 3. illetve 4. abra kapcsan fizikai diszkussziét nem mellékeltem, ott csak a Taylor
sorfejtéses eljaras konvergencidjara koncentraltam. Azonban jol lathaté a kiilonbo6zo6 [-ekhez
tartozd potencidlok origétdl vald kiszoruldsa (mind a nemlokalis, 3. dbrdn bemutatottak,
mind a lokalizdlt, 4. &brdhoz tartozok esetén), ami a centrifugdlis potencidl taszitd
hatasaval magyarazhaté. Tovabbd, a 4. abran jol lathaté a lokalizalt potencidlok egyenld
hatétavolsaga, valamint az, hogy erdsségiik is hasonlé: a potencialok altalaban 0-6 fm kozott
fejtik ki hatasukat, ami —40 és 0 MeV kozotti vonzé potencidl erésségben nyilvanul meg. (A
rovid tavon jelentkezd centrifugalis taszitas a hullamfiiggvényt magasabb [-ekre kiszoritani
igyekszik.)

A 16. dbran a mNS mddszerrel elvégzett inverz szdmolds eredményét lathatjuk (folytonos
vonal) a n-*Ca szérds esetére E =30 MeV energidn. Osszehasonlitdsul feltiintettem
(pontozott vonallal jelolve) a 2. fejezetben kidolgozott Taylor sorfejtésen alapulé eljarasbdl
[ = 0 parcialis hullamra kapott lokalizélt potencialt (A = 2-ad rendben). A 16. abrén lathaté
harmadik gorbe (nagyobb pontozott vonal) az egzakt lokalizacis eljaras? [ = 0-hoz tartoz
eredményét mutatja, amelynek csak elméleti jelentosége van, ugyanis az eredeti nemlokalis
probléma integro-differencidl egyenletletéhez tartozé két linearisan fliggetlen megoldasanak
ismeretére van sziikség meghatarozasara.

Amint latjuk a 16. abran, mind a harom lokalizalt potencial hasonlé fizikai jellemzokkel
rendelkezik: hasonl6 a hatétavolsaguk és az erdsségiik is. Az origébeli szingularitas a véges
fazistolas sorozat hasznalatabdl adodott a mNS mddszer esetén, de ennek kimutathato
numerikus hatdsa nincs a hatdskeresztmetszetre. (A hasznalt technikai paraméterek a
kovetkezok voltak: rg = 8 fm, x1 = 11,29 = 11.8, 4. = 16. Az input fazistolasok az
1. tédblazatban vannak részben megadva.)

Igy tehat elmondhatjuk, hogy nemcsak a fazistolasok konvergencidjéval (1d. 1. tabldzat),
és az egzakt (de csak elméleti jelent8ségil) lokalizaciés eljardssal! igazoltuk a 2. fejezetbeli
Taylor-sorfejtésen alapulé médszeriinket, hanem az inverz szoras modszerrel is.
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16. dbra. E=30 MeV energidji n-*°Ca szérést leiré Frahn-Lemmer
nemlokalis potencialhoz tartozé fazistolasok mNS invertaldsabol szarmazo
lokalis potencial (folytonos vonal). Taylor sorfejtésen alapuld eljarasbol
nyert lokalizélt potenciél (I = 0, A = 3-ad rend, pontozott vonal). Egzakt
lokalizacids eljards? eredménye [ = O-ra (nagyobb pontozott vonal).

4.2.3 n-a potencidlok [T3/3]

Az inverz széraselmélet keretén beliil lehet6ség van spin-palya kolesonhatasi potencidlok
meghatarozasara is. Melbourne-i egyiittmiikodo partnereimmel elsoként hataroztam meg
fazistoldsokbdl a nukleon-alfa részecske kozti centralis és spin-palya kolesonhatast [T3/3].
Ezen rendszer vizsgalata azért is igen érdekes volt, mert az 1 MeV-es szérast egy p—hullamu
rezonancia uralja és kideriilt®3, hogy a fix-I melletti inverzié (amely mds elmélet és eljdras,
mint a fix-E melletti inverzié) a miénkkel teljesen megegyez6 potencialt szolgaltatott. Az
1-20 MeV szorasi energia tartomanyban elvégzett vizsgalatunk eredménye az lett, hogy
a spin-palya kocsonhatés lényegesen gyengébb a centrélis kolcsonhatasnal és a potencidlok
nem hasonlitanak a Woods-Saxon alakhoz. Ezenkiviil az 1 MeV-es potencidl gyokeresen eltér
a tobbitol, amire magyarazatot az emlitett p—rezonancia szolgédltat. Mielott az eredmények
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részletes ismertetésére ratérnék, bemutatom a n-a rendszerre kapott globdlis (spin-flip
lehet6ségét elhanyagold) centrélis NS-inverz potencidlokat.

4.2.3.1 n-a centrdlis potencidlok

n-a centralis potencidlokat Lun és tarsai®? &dltal leszarmaztatott fazistolds sorozatokat
alapul véve kaptam a mNS-eljards segitségével. A 17. tablazatban felsorolt adatokat Lunék
az un. uniter feltétel®® alkalmazdsdval kaptak, amely segitségével lehetséges az abszoltt
érték képzés miatt a hataskeresztmetszet adatokban elveszd altalanos fazist is visszanyerni
kiiszobenergia alatt. A valasztott energia E = 14.9,16.4,20.0,23.7 MeV volt. A mddszer
az ’'elveszett’ fazisra vonatkozo igen erGsen nemlinedris egyenletre vezet, amelynek két
megoldasat talaltak. Ezekbdl szarmazd input fazistolasokat G1 és G2 sorozatnak nevezve,
kétféle inverz potencial sorozatot kapunk, amiket a 17. abran tintettem fel. A potencidlok
josagat a visszaszamolt fazistolasok jellemzik, ezeket szintén felsoroltam a 17. tédblazatban.
Jol lathaté a 17. dbran, hogy a G1 fazistolds sorozathoz tartozoé inverz potencialok erésebb
energiafiigggést mutatnak, mint a G2-hoz tartozok. Azonban a potencidlokbdél nem lehet
megitélni, hogy melyik sorozat a jobb, ugyanis mindkét potencial tipus visszaadja a bemend
fazistolasokat par szazalékon beliil. Ez azért van, mert a két tipus kozti eltérés az origd koriili
szinguldris tartomanyban jelentkezik csupéan, és erre a tartomanyra a hataskeresztmetszet
(fazistolds) szdmolds nem érzékeny. Ezért a potencidlok josdgat illeté dontés mas inverz
modszerekre marad. E szempontbdl a CT moddszer johet szamitasba, mivel ez az eljaras
véges potencidl értéket szolgéltat az origéban (I1d. 4.1.2 fejezet).

4.2.3.2 n-a spin-pdlya potencidlok

Mivel a nukleonoknak feles spinjiitk van, a n-a potencidlok igazabol nemcsak centralis
részbél tevédnek Ossze, abban spin-palya tagnak is kell lenni. A nukleon zérus spinii
atommaggal torténé iitkozése sordn j = [ + 1/2 a megmaradé teljes (parcidlis) impulzus-
momentum. Ezek sajatfiiggvényei szerint fejtjiilk sorba a szérasamplitudét, amely igy két
paraméterrel, a 5l(+), illetve a (51(_) fazistolassal parametrizalhaté. (Részleteket 1d. példdul a
Satchler konyv3® Fiiggelékében.)

DWBA koézelitést haszndlva a fazistoldsok sorba fejthetdk:3”

0 =6 +aCV + ()P + . (202)
ahol L
2 l Z + 5
() ' 2

G s {_(z+1)’ ’ {l—% o



17. tablazat. Az uniter feltétel alapjan kapott s- és p-hullamu fazistolas
input adatok (orig). A 17. &dbrdn bemutatott inverz potencidlokbdl
visszaszdamolt s- és p-hullamu fézistoldsok (inv). A G1 és G2 jelolés
a fazistolas analizisben meglevo, magasabb parcidlis hulldmokat érinto
nemegyértelmiiséghdl ad6dé kétfél inverz megoldast kiillonbozteti meg. (Ld.
szoveg és eredeti cikk3t.)

E(MeV) o5 Siv(G) 5 (G2)
14.9 1.824 1.823 1.827
16.4 1.846 1.845 1.844
20.0 1.742 1.739 1.741
23.7 1.733 1.727 1.729
87" o7™(G1) 07" (G2)
14.9 1.180 1.164 1.158
16.4 1.423 1.404 1.405
20.0 1.360 1.345 1.343
23.7 1.287 1.286 1.274
Definidlva a ]
&:(%+U{U+U$”+Mfﬂ:$W+ML+Ud”+”W (204a)
és 1
= Gy 1){55}” + U+ =60~V (P +1+1)CP + ..., (204b)

kvazi-fuggetlen fazistolasokat észrevehetjiilk, hogy ezek az 1j fazisok elsé rendben
leképezhetok inverzié révén a centralis és spin-palya potencidlokra a kovetkezo
megfeleltetéssel:

5~ 6 >V~ (205a)
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17. abra. Négy, kiiszob alatti energian szamolt, n-« szorasi potencial,

amely a G1 (felsé) és G2 (also) fazistolas sorozatokhoz tartozik. Az
input/output fazistolds adatok a 17. tablazatban taldlhatok.
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) . 1
o~ 0~ sV~ — 5 Voo (205D)

Be lehet latni, hogy a fenti leképezés valéjaban masodrendig egzakt.?”

Fazistolas analizisbol elvben meg lehet kapni a n-a szérasra vonatkozo (5l(i) adatokat.
Mivel ilyen direkt analizist még nem végeztek, az engem érdekls & és 5 adatokat egy
globalis optikai modell analizis® eredményébdl keletkezett potencidlbdl szérmaztatom le,
hat kiillonbozd energia esetén. Ezeket az adatokat a 18. tablazatban tiintettem fel, ahol
(zérdjelben) megadtam az inverz potencialbdl visszaszamolt (hulldmos és kalapos) fézistolds
értékeket is. (Az s—hullimra megadott kétféle szam a V/V potencidlokbél szarmazé
értékek; mint latjuk, ezek kozel dllnak egymashoz, s igy igazoljak a hasznalt Born kozelités
jogossagat.)

A mNS inverz médszer alkalmazésdval nyert V és V potencial a 18. abra fels6 két részén
lathato. Ezek felelnek meg a globalis centrédlis potencialnak, és rogton megéllapithatjuk
roluk, hogy nem mutatnak WS alakot. Ehelyett, az 5-18 MeV kozotti magasabb energidkra
viszonylag energiafiiggetlen, rovidhatotavolsagi potencidlokat kaptunk, taszité torzzsel.
Ezzel ellentétben all az alacsony energids (1-2 MeV) inverzié eredménye, amely viszonylag
hosszabb hatétavolsagi potencialt ad, vonzo origobeli résszel. Mindezek magyardzhaték az
optikai potencidlok jél ismert nem egyértelmiiségével, valamint a {nukleon+alfa-részecske}
rendszerben 1 MeV kornyékén megfigyelt rezonancidval. (A nem egyértelmiiség a hamis
kotott allapotokkal kapesolatos.) Megjegyzendé, hogy ha az itt tapaszalt origébeli viselkedés
a NS moddszer mar emlitett hidnyossagabol ered, a hatétavolsdgban latott kiilonbségnek
akkor is meg kell 6rzédnie més (pl. CT) inverz mddszer alkalmazdsa esetén.

A 18. 4bra V és V potencidljaibdl a (205) képletek alapjdn leszarmaztatott V.,
spin-palya kolcsonhatast lathatjuk a 18. abra alsé részében. Itt megsziinik az origobeli
kétféle viselkedés, és egyértelmilen taszité spin-pdlya potencidlt regisztralhatunk inverz
szamolasunk eredményeképpen kis tavolsagokra. A kis energidkra mutatott kiilonb6zoség
pedig a spin-péalya potencial viszonylag erésebb voltaban mutatkozik meg.

Osszességében azonban elmondhaté, hogy a spin-palya potencidl jéval gyengébb a
centralis potencialnal.
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18. tablazat. Az optikai modell szamoldasbol kapott 51 és <§z input
fazistoldsok (ld. szoveg). A 18. dbran ldthaté megfelels V' és V' inverz
potencialokbdl visszaszamolt fazistolas értékeket zardjelben tiintettem fel.

En(MeV) 50 = g() 51 (51 (52 52
1 2.707 0.702 0.386 0.0001 0.001
(2.696/2.663)  (0.69)  (0.395)  (0.002)  (0.002)

2 2.534 1.475 0.876 0.0011 0.001
(2.497/2.497)  (1.451) (0.871)  (0.0043)  (0.007)

d 2.20 1.699 1.28 0.0089 0.0082
(2.230/2.234)  (1.638)  (1.265) (0.0067)  (0.018)

10 1.87 1.62 1.34 0.038 0.034
(1.870,/1.874) (1.6)  (1.33)  (0.034)  (0.032)

15 1.655 1.47 1.22 0.077 0.068
(1.650/1.653)  (1.45)  (L2)  (0.082)  (0.065)

18 1.55 1.38 1.14 0.102 0.087

(1.550/1.549)  (1.36)  (1.13)  (0.103)  (0.086)

4.2.4 7 — 7 potenciilok [T3/4]

Jelenlegi racs kvantum kromodinamikai (QCD) szamoldsokbdl az a kovetkeztetés vonhatd
le,* hogy az I = 0 izo-skaldr m — 7 rendszer relativ s-allapotban olyan effektiv lokdlis
kolesonhatasi potenciallal irhaté le, amely néhdny GeV erosségii és hatotavolsaga kisebb egy
ferminél. Ez a potencidl mind a kotott, mind a szorasi allapotat jellemzi a m — 7 rendszernek.

Fix-[ esetén tortént mar kvantum inverz szamolas a m —m rendszerre nézve, s ez a szamolas
azt mutatta,*® hogy az s-hulldmhoz tartozé izoskaldr ™ — 7 potencial valéban vonzé jellegii,
azonban erdssége néhany szdz GeV, és a hatétavolsaga kisebb fél ferminél.

Mivel mindkét fenti szamolas kozelitéseket és elméleti egyszertisitéseket tartalmaz,
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18. abra. n-a szérashoz tartozé V (felsd rész), V (kozépsd rész) és
spin-palya (alsé rész) inverz potencidlok, amelyeket a 18. tabldzatban
megadott input fazistolas adatokbdl kaptam.

érdemes ezen ’elemi’, négy-kvark rendszer kolcsonhatasanak jellemz6irél (térbeli kiterjedés
és er6sség) tovabbi informaciot szerezni fiiggetlen forrasbol.
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[zo-skaldr (I = 0) m — 7 szdrasi adatokat Protopopescu és tdrsai'' szdrmaztattak le

kisérleti tN — 7w N hataskeresztmetszet adatokbdl, az in. Chew-Low formula

U

OtoN/s af2  t/sk

alkalmazéasaval. Itt a nagyenergias fizikaban szokasos jeloléseket hasznaltam, ahol c =h =1
az egységrendszer, és pl. az energidt az un. invaridns tomeg (/s = M,,) jeldli, s ennek

(206)

Orr = lim
t—m2

léﬂamN 7w p*(t —m2)?

ismeretében a hulldmszdm a k = \/s/4 — m2 képletbdl szamolhaté. (¢ a rugalmas szérds
esetén az impulzustranszfer négyzete, f, ~ 93 MeV a pion bomlési allanddja, p a bejovo
pion négyesimpulzusa, & pedig 1 vagy 2, a szérédd pion és a nukleon toltésallapotatol
fliggben.!)

A szamunkra fontos fazistolas adatokat a

O < Y (20+1)P, [77?6%62 — 1} (207)
(=02,..

parcialis hullamu sorfejtésbol kaptak Protopopescuék, ahol latjuk, hogy a rendszer
szimmetridja miatt most is csak a paros parcidlis hullimok adnak jarulékot (vo. 4.2.1
fejezet). Mivel viszonylag alacsony energidju (kaon kiiszob kornyéki) adatokkal foglalkozunk,
amelyre az [ = 4-es parcialis hullam mar zérus jarulékot ad, kevés kisérleti adat all
rendelkezésiinkre. Ezért, hogy az adatok szdamat noveljilkk, ugyantugy jarunk el, mint a
szén-szén iitkozés esetén (1d. 4.2.1 fejezet), azaz interpolalunk két paros I-hez tartozé adat
kozott. Az igy kiegészitett fazistolds (6/=0) és rugalmassdg (nf=") adatokat a 19. tabldzat
tartalmazza.

A nagyfoki adathidny miatt gondosan kellett eljarni az inverz szamolas kivitelezésénél.
A szadmolasban haromféle technikat alkalmaztam, és az eredményeket csak akkor fogadtam
el, ha legalabb két szamolas &ltal szolgaltatott inverz potencial megegyezett. A harom
technika a kovetkezd volt: (a) az eredeti NS médszer, amely lehetséget kindlt egy folytonos
paraméter (1d. o/r szingularitds) megvélasztasara; (b) a mNS mddszer, amelyben lehetéség
volt a kiilsé sugar m1 > 7o (és 2 = r; + 0.05 fm) megvalasztdsara; (c) az interpoldlt
fazistoldsokkal kiegészitett adatok invertaldsa (NS, ill. mNS mddszerrel). Természetesen a
stabilitasi tesztet («, ill. ry fiiggetlenségét) is mindig szem elétt tartottam, ill. vizsgaltam.

A kiiszob alatti ot energia értékre kapott w7 potencidlokat a 19. abran lathatjuk. A
potencialok valdsak, és Coulomb-szerti vonzast mutatnak a pionok kozotti kis tavolsagokra.
A potencidlok erdssége (nagysagrendje) és hatétavolsdga teljesen hasonl6 az [ = 0 inverz
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19. tablazat. Izo-skaldr mm szérésra vonatkozé kisérletil® fazistoldsok [0)
(fok)] és rugalmassdgi tényezék (n?) néhdny invaridns tomeg [My, (GeV)]
esetén az [ = 0,2, 4, 6 parciélis hulldimokban. Néhany nemfizikai (interpoldlt)
értéket is feltiintettem az [ = 1, 3,5 hullamok esetén.

Mee [ 00 [0 ] 03 [ o3 [a2 [ m0 [ [ w5 [n3 ]
055 | 43 | 0 | 0 T [ 1 | 1

0625 | 5 | 0 | 0 1|1 | 1

0795 | 81 | 0 | 0 1|1 | 1

0.85 | 88 1.6 0] 1 1 1
0.91 | 99 44 0] 1 1 1

0.965 | 134 8.9 0] 1 0.99 1
1.0 | 194 12 0 | 0.39 0.94 1

1.075 | 215 27 0 | 048 0.78 1

1.150 | 208 | 60 | 44 | 20 | 0 | 057 | 035]094| 1 | 1

szdmolds esetén kapotthoz!® (jéllehet ezek més elméletbdl szarmaznak, mint tudjuk). Ezen
fix-l inverz szamolasokban viszont révid tavolsdgon (soft-core) taszitast kaptak, ami sem
nalunk, sem a racs QCD széamoldsok esetén® nem jelentkezik.

KK kiiszob feletti energidkra vonatkozé fazistoldsok /s = 0.965 GeV-nél kezdédnek a 19.
tablazatban. Igen érdekes megfigyelni, hogy ezen hatar energiara, amely alig valamivel van
a KK kiiszob felett, a fluxusnak a rugalmas csatorndbdl valé kidramldsa az [ = 2 parciélis
hullamban torténik, és nem a centralis litkozést jelenté s-hullamban. A ’rugalmatlansig’
mértéke is igen csekély, minddssze egy szazalakos.

Ennck megfelelden a 20. abran feltiintetett K K kiiszob feletti izo-skalar m — 7 potencidlok
kozill a /s = 0.965 GeV-hez tartozé még Orzi a rugalmas csatornabeli potencidlok
fobb jellegzetességeit (igen rovid hatdtavolsag, Coulomb-szerii origébeli viselkedés), de a
magasabb energidhoz tartozo potencidlok gyokeresen eltérnek ettol. Ezek kis tavolsagokra
altalanos taszito jelleget mutatnak, mig kozepes tavolsagokon oszcilldlnak. A taszitd
jelleget az | = 0 mellett elvégzett fix-l inverz szdmolasban is megtaldltdk?® (ott kiiszob
alatt is megmaradt, nalunk eltiint). Ugyancsak ezt a kovetkeztetést vontdk le az adatok
fenomenoldgikus tjra-analizaldasa*? utén is.
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pi-pi potentials (below K-threshold)
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19. abra. Izo-skalar w7 potencidlok a K K kiiszob alatti néhany energia
értékre.

Jollehet az oszcillacié eredhet az adathidnybdl is, mindenesetre az latszik, hogy a
kiiszob feletti energidkra a pion-pion rendszer sokkal lazabb, tdgabb, mint a kiiszob
alattiakra. Természetesen, a bemutatott potencidlok reprodukaljak a tablazatban kozolt
input adatokat. Erdekes, hogy a kiiszob alatti, kevesebb adattal végzett inverz szamolas
stabilabbnak mutatkozott, mint a kiiszob feletti, lényegesen tobb informacioval végzett
szamolas. Mindez az r; kiils6 sugar technikai paraméter sziikebb tartomanyban torténd
valasztasi lehetoségében nyilvanult meg.

Osszefoglalésképpen elmondhaté, hogy a mNS fix-energigs kvantum inverz szérds médszer
alkalmazhaté izo-skalar mr fazistolas adatokra abbdl a célbdl, hogy pion-pion kolesonhatasok
természetét tanulmanyozzuk a koordinata térben. Az izo-skalar 77 potencidlok erds energia
fiiggést mutatnak. KK keletkezési kiiszobenergia alatt hatétdvolsaguk igen révid, kisebb
0.2 fm-nél. Ugyanakkor ebben a kis koordinata tartomanyban nagyon erds, Coulomb jellegii
vonzast gyakorolnak egymaésra a pionok, és ez a vonzas néhdny szdz GeV-nyi potencidl-
erésségben nyilvanul meg. KK kiiszob felett a potencidlok komplexszé és kiterjedtebbé
véalnak, kis tavolsdgon taszitast, kozepes téavolsigon (0.1 < r < 0.3 fm kozott) oszcillaciét
produkalva.
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pion-pion potentials
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20. dbra. Izo-skalar 77 potencidlok néhany, K K keletkezési koszob feletti
energian.

4.2.5 Elektron-atom potencialok [T3/5,6]

A modositott NS inverz modszer természetesen alkalmazhatd atomfizikai {itkozések
analizisére is. Ebben az alfejezetben elektron-atom szérasi potencialok fazistolas adatokbdl
torténdé meghatarozasaval foglalkozunk, valamint, mivel az atomokat a szérédé elektron
(toltése folytan) polarizalja, kifejlesztiink egy mddszert a hosszihatétavolsagi (a/2r*)
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polarizacidés potencialbdl szarmazo polarizacids fazistolasok kezelésére is.
4.2.5.1 e-argon atom potencidl

A 20. tabldzat mésodik oszlopdban soroltam fel Williams és tdrsai*® dltal £ = 12 eV
szorasi energidn mért e-Ar fazistolds adatokat (6;""). Ezen adatok mNS modszerrel torténd
invertéldsanak eredménye a 21. abran lathaté. Az ebbél visszaszdmolt fazistoldsok (574,
valamint ezek eltérése (Ad;) az eredetiektdl a 21. tdbldzat 3. és 4. oszlopdban talalhatok.

20. tablazat. Ar atomon szorédéd elektronok kisérleti input fazistolasai
6,7, amelyeket £ =12 eV energidn mértek.*3 §f4¢ f4zistoldsok, amelyeket a
20. abran lathaté potencidlbdl szamoltam vissza. Input/output fazistolasok
kozotti kiillonbség, AJ;.

l 5eer geale A G
0 11.2180 -1.2559 0.0379
1 -0.6260 -0.6677 0.0417
2 1.1910 1.1399 0.0511
3 0.1180 0.1128 0.0052
4 0.0440 -0.0099 0.0539
5 0.0235 -0.0094 0.0339
6 0.0140 -0.0025 0.0165
7 0.0090 -0.0004 0.0094
8 0.0061 -0.0001 0.0062
9 0.0044 0.0000 0.0044
10 0.0032 0.0000 0.0032
11 0.0024 0.0000 0.0024
12 0.0018 0.0000 0.0018

A 21. abrabdl megallapithatjuk, hogy az elektronok argon-atomokon torténé szoérasat
olyan modell-fiiggetlen potencial irja le 12 eV szorasi energia esetén, ami kis tavolsagokon
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e-Ar potential, E=12 eV
515 T T T T
'rajzl.dat’ o

V(r) (au)

r (au)

21. abra. A 20. tablazatban taldlhato kisérleti e — Ar fazistolas adatokbdl
nyert mNS inverz potencidl £ = 12 eV szorasi energian.

tasz{té torzs jelenlétét mutatja [T3/5]. Ez meglepének tiinhet,* hiszen a sz6rédé elektron és
a pozitiv magtoltés kozott vonzo Coulomb kolesonhatasnak kellene mutatkozni.

A pozitiv taszité torzs megjelenését a kicserélédési effektussal magyarazhatjuk. Ez
ugyanis nemlokalis potencialra vezet, és korabban mar lattuk az 2. fejezetben, hogy
nemlokélis potencidl lokalizdcidja taszitast eredményezhet kis tdvolsdgon (1d. 4. &bra).
Azonban, tekintettel a NS mddszer origébeli (hamis) szingularitdsira, valamint arra, hogy
az inverz modszer sokszor instabil numerikusan (azaz, érzékeny a technikai paraméterek
véalasztasara), meg kell vizsgalni azt is, hogy i) képes-e a mNS mddszer ismert (arnyékolt)
Coulomb vonzé potencidlbdl szarmazé fazistolasokat felhasznalva, helyesen visszaadni a
potencial origébeli viselkedését; i) a taszité torzs jelenléte az e-Ar potencidlban nem
eredhet-e az | > 12 fazistoldsok elhanyagoldsabdl (vo. a 20. téblazatbeli 075" viszonylag
nagy értékével). Fz utébbi kérdés tisztazasdhoz ki kell fejleszteni a polarizdciésan
korrigalt fazistolasok elméletét, mert ezen elmélet felhasznédlasaval kaphatunk kevés szdmai,
polarizacidsan korrigalt fazistolast, amit mar nagyobb biztonsdggal invertalhatunk. Az el6z6
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kérdés tisztazasahoz pedig meg kell vizsgalni egy ismert, arnyékolt Coulomb potencialbol
szarmazdé fazistolasok inverzidéjanak az eredményét az origébeli viselkedésre vonatkozoan.

E két vizsgalatot a kovetkezd alfejezetben végezziik el, szintetikus (ismert modell
potencialbdl szarmazd) adatok felhasznalasaval.

4.2.5.2 Szintetikus e-atom fazistoldsok invertdldsa.

Tekintsiik a
VSR(T) =—(1+1/r)e®/2—e"/4—ile /8 +e %) (208a)

rovidhatotavolsagi potencidlt, amelyet elektron—H-atom iitkozés vizsgalatara vezetett be
Staszewska.?® A potencial elsd két tagja a sztatikus e-H iitkozést frja le (1d. 3.2.1. fejezet), a
harmadik egy rovidhatotavolsagu korrekciot ad, a két utolso tag pedig gerjesztési folyamatok
bekovetkeztét teszi lehetéveé.

A fenti potencial £ = 13.6 eV energian szolgaltatott fazistolasai a 21. tablazat masodik
és harmadik oszlopaban talalhaték (Re 6/ és |Sj[™), az ebbdl a mNS inverz modszerrel
kapott potencialt a 22. abran lathatjuk. E potencidl vonalvastagsagon beliil megegyezik a
kiinduldsi potenciallal, amit a 21. tablazatban feltiintetett, visszaszamolt fazistoldsok (Re
o7t 1S1|7) és ezek eredetitdl vald eltérésének (ARe 6y, A|S)| ) csekély volta is igazol.

Amint latjuk, a 22. dbra bizonyitja, hogy a mNS inverz eljaras képes jol reprodukalni
a potencédlban esetlegesen meglévé r~! vonzd szingularitdst. (A fenti szdmoldsban hasznalt
technikai paraméterek a kévetkezok voltak: N = 3, p; = 10, 11,12, 0, = 12.)

Kovetkez6 1épésként megvizsgalhatjuk, mennyire érzékeny a mNS eljdrds az r~*-es

hosszuihatotavolsagi potencialbol adodd polarizacios fazistoldsok elhanyagolasara, amit
az el6z6 e-Ar inverz potencidl meghatarozasanal ’‘elkovettiink’ (Id. a 20. tablazatban
a lnee = 12-es fazistolds viszonylag nagy, 0.0018 értékét). Azaz megvizsgdljuk, hogy
ezek elhagyasaval, vagy figyelembevételével az origdbeli viselkedésre hasonld, vagy
eltéré potencidl-menetet kapunk-e, mint egy ismert, hosszihatétavolsagi aszimptotikaval
rendelkezé modell potencidl.

Tekintsiik ezért a

1/2

LR — 2 o — _
VIR = = 2r = ey

i(e73/2 —e72) [2r (208b)
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21. tablazat. A (208a) alatti potencidlhoz E = 13.6 eV szdrdsi energian
tartozé fazistoldsok valds része, Re ¢;, és az abszorpcids egyiitthatok ||
(input), és ugyanezen adatok, amelyeket a 22. &bran bemutatott inverz
potencial ad (output). Az input és output mennyiségek kozti eltérést az
utolsé két oszlop mutatja.

l Re 5lm ‘Sl|m Re 5lout |Sl‘out ARe (Sl A‘Sl‘

0 0.5904 0.9134 0.5876 0.9148 0.0028 -0.0014
1 0.1602 0.9967 0.1589 0.9967 0.0013 0.0000
2 0.0553 0.9999 0.0547 0.9987 0.0006 0.0001
3 0.0213 1.0000 0.0206 0.9999 0.0007 0.0001
4 0.0085 1.0000 0.0068 0.9999 0.0017 0.0001
5 0.0035 1.0000 0.0018 1.0000 0.0017 0.0000
6 0.0014 1.0000 0.0004 1.0000 0.0010 0.0000
7 0.0006 1.0000 0.0001 1.0000 0.0005 0.0000
hosszithat6tavolsagt kolesonhatdst, amely rendelkezik egy o = f2 = 1 au erdsségii

(viszonylag gyenge) polarizécids résszel. Megjegyzends, hogy ez a potencidl (egy kissé
médositott alakban) szintén alkalmazdst nyert Staszewska munkdjaban.*® E potencidl
ugyanis az e-atom szérasi potencidlok osszes jellegzetességével rendelkezik; vonzo, arnyékolt
Coulomb része van 0 < r < rg ~ 0.5 au tartomanyban, rendelkezik hossztihatétavolsdgu
polarizéciés résszel r > /0.5 au tavolsdgokra, amely a sztatikus elektromos dipol
kolcsonhatast irja le az atom és az elektron kozott, valamint egy rovidhatotéavolsagu
abszorpciés része is van, amely a rugalmatlan folyamatokat modellezi. [A fenti modell
potencial masodik tagja, az elektromos dipol kolcsonhatasbol szarmazé tag, az un.
Buckingham potencidl ® és az ebben szerepld d? = 0.474 (au?) jellemzi a polarizédcios effektus

SMegjegyzendd, hogy ezen sztatikus dipol polarizaciés potencidl jelenlétével
magyarazhaté az Uun. Ramsauer-Townsend jelenség, azaz a nemesgazok kis energidju
elektronokkal tortén6 besugarzasra val6 atlatszdsaga.
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short range potential, E= 13.6 eV
5 T T T T T T T
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22. dbra. A (208a) alatti V™) (r) rovidhatétavolsagi (drnyékolt)
Coulomb potencial altal generalt fazistolasokbdl szamolt inverz potencial
valds (folyamatos vonal) és imaginarius (pontozott vonal) része.

hatésugarat, ami az atomi hullamfiiggvénybél meghatérozhaté. A d = 1/0.474 (au) érték
éppen az Ar atomra szamitott érték.]

A (208b) alatti VI® potencidlbdl kétféle médszerrel fogunk szamolni fazistoldsokat
E =45 au = 1224 eV (k = 3 au) szérasi energia (hulldmszam) mellett. Egyik esetben
a kiilsé illeszté sugarat r > ry au tdvolsagra vessziik fel, ahol VIE(r > ry) < 5.107° au
fgy alkalmazhatjuk a (161) alatti aszimptotikus megoldést az 1, = 0/ teljes fézistoldsok
meghatarozasara az [ = 0 — 29 (~ krg) parcidlis hullamokban. Masik esetben az illeszté
sugarat a polarizacés tartomanyhoz kozelebb, rq = 2 au értékiire valasztjuk, ahol a
polarizaciés potencidl még érezhetd jarulékot ad, de a potencidl tobbi része mar relative
kicsi. Ekkor a polarizacidval korrigalt fazistolas eljards hasznélataval [azaz a (181) alatti
aszimptotikus megoldds alkalmazédsédval| elérhetd, hogy sokkal kevesebb fazistolast (példank
esetében csak az | = 0 — 8 ~ kry kozottieket) kell majd invertdlni, mint kordbban.
Hétrany abban jelentkezik, hogy némely esetben még valds teljes potencidl esetén is komplex
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fazisokkal kell dolgoznunk, mert a polarizaciés fazisokat a
sin 20 (k, f) = (=1)"HANkf) — 1], (209)

képletbdl szdmolhatjuk, amely csak akkor ad valds nf(k, f) polaridcids fazistoldst, ha
0 < Al < 2. (Ttt AY(kf), az un. Hill determindns, szdmoldsa rekurziés reldciéval torténik,
1d. [T3/5-6] Appendix.)

Explicit szdmoldssal meg lehetett hatdrozni, hogy az ) polarizciés fazis akkor valds,
ha az [ = 0,1,2,3,4... parcidlis hullamokban rendre teljesiil a kévetkezo egyenlétlenség:
kf > 0.69, 1.67, 3.25, 5.76, 9.10, .... Alacsony szdrasi energian (vagy magas parcidlis hullam
esetén) a (209) alatti egyenlet az

n ~w(kf)?/(20+3)(20 + 1)(20 — 1) (210)

egyszeri képletbe megy at, ami a jol ismert effektiv hatotavolsag elmélet szolgdltatta
eredmény.

Erdekes tény, és jo szamolasi ellenérzési lehetdséget kinal az, hogy amennyiben a teljes
potencial valds, de az energia és impulzusmomentum viszonyok olyanok, hogy a polarizaciés
fazistolas komplex, akkor a polarizacidsan korrigdlt fazistolas és a polarizacios fazistolas
imaginarius része kozott fenn kell élljon az

Imo, = —Imn) (211)
reldcio.

Mivel az ] polarizaciés fazistoldsok egyszeriien szamolhaték (210)-b6l, a polarizacidésan
korrigélt ¢, fazistolasok pedig a a bonyolult polarizaciés (Matthieu) fiiggvényeket tartalmazo
(181) alatti aszimptotikus alak segitségével hatdrozhaték meg, a (211) alatti feltétel
teljestilése jo ellendrzési lehetdséget kindl a bonyolult polarizaciés fliggvények szamolasanak
helyességét, programozasat illetéen.[T3/5-6]

Ezek utdn tekintsiik a 22. tablazatot, ahol felsoroltam a 6/ teljes és a §;" polarizdcidsan
korrigélt (input) fazistoldsokat, amiket az inverz szdmoldshoz felhaszndltam. Feltiintettem
a 0" fazisok invertdlasdbol nyert potencialbél visszaszamolt 67* (output) fazistoldsokat,
és ezeknek az eredetitél valé eltéréseit is. Léthatjuk, hogy mig /" haszndlat esetén
30 fazistolast kell invertdlnunk, addig a polarizdciésan korrigalt fazisok ismeretében csak
kilencet. (Megjegyzendd, hogy [ = 0, 1-re )’ komplex, mert kf = 3.)
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22. tablazat. (208b) alatti hosszuhatdtavolsagi polarizécidés potenciél
altal generdlt fdzisoldsok E=4.5 au energidn. Teljes fdzistolasok Re 6/ és
Im 6/°". Polarizdcidsan-korrigalt fdzistolasok, Re §/™ és Im ;. Mindkét
sorozat inverz szamolds inputjaként szolgal, és az eredmények a 23. abran
ldthatok. Polarizdciésan-korrigalt output fazistoldsok (67“), amik a 23. dbra
szaggatott vonallal jelzett potencidljabdl lettek visszaszamolva. 4, jelenti az
input/output fazistoldsok kozti kiilonbséget.

[ Red/" Imd** Red™ Imd™ Red™ Imd™ Red, ImA
0 0.5493 0.0410 1.3522 -1.6500 1.3520 -1.6500 0.0002 0.0000
1 0.2916 0.0348 -0.4494 0.4915 -0.4494 0.4913 0.0000 0.0002
2 01364 0.0219 -0.2647 0.0227 -0.2647 0.0226 0.0000 0.0001
3 00673 0.0136 0.0072 0.0119 0.0072 0.0118 0.0000 0.0001
4 0.0359 0.0083 0.0539 0.0059 0.0538 0.0056 0.0001 0.0003
5 0.0207 0.00561 0.0285 0.0020 0.0284 0.0018 0.0001 0.0002
6 0.0127 0.0031 0.0094 0.0005 0.0094 0.0004 0.0000 0.0001
7 0.0083 0.0019 0.0027 0.0001 0.0027 0.0001 0.0000 0.0000
8 0.0057 0.0011 0.0008 0.0000 0.0008 0.0000 0.0000 0.0000
9 0.0041 0.0007

19 0.0005 0.0000

29 0.0001 0.0000

A 23. abra folytonos gorbéi mutatjak annak az inverz szamolasnak az eredményét,
amelyet a 30 db teljes fazistolassal kaptam. A szaggatott vonallal jelzett,
potencidlokat pedig a 22. tablazatban felsorolt 9 db polarizaciés fazistolas felhasznalasdval
kaptam. Mint lathatd, a kétféle szamolas gyakorlatilag azonos eredményt szolgaltatott,
amint annak lennie is kellett, holott szamértékre teljesen mas fazistoldsokon alapultak. (A
technikai paraméterek is mésok: [, = 29, 1o = 10 au, p; = 35,36,37 a teljes fazistolas
hasznalata esetén, és l,.. = 8, r9 = 2 au, p; = 7,7.5,8.)) Az Gj médszerrel kapott
potencialbol nyert fazistolasok szintén csaknem azonosak az inverzidhoz felhasznéltakkal,
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amint az a 22. tablazat utolso két oszlopaban lathato.

23. abra. Hosszuhatotavolsagi polarizaciés potencidl E=4.5 au energan
leszarmaztatott adatokbol. Folytonos vonal jeloli a 22. tablazatban
talalhatd 2 x 30 fazistolasbol szamolt inverz potencidlt, szaggatott a 2 x 9
5" polarizdciésan korrigalthdl nyert potencidlt.

Ez az eredmény batoritast adhat a polarizaciésan korrigalt fazistolasok mas tetiileten
(pl. fazistolds analizis) valé felhasznaldsdhoz. Mindenesetre érdemesnek latszik korabbi
e-Ar szdmoldsunkat megismételni polarizdciés fazistoldsok hasznélatéval is. Igy ugyanis
meggyo6zodhetiink arrdl, hogy az ott tapasztalt taszitdo torzs nem valamilyen, az inverz
szamolasban meghtivé mesterséges (numerikus) termék (vo. mNS mddszer origébeli

szingularitdsa).
4.2.5.8 e-argon atom potencidl polarizacios fazisok figyelembevételével

Ezek utén elvégezziik az e-Ar korabbi inverzidjat polarizaltan korrigalt fazistolasokkal is.
A mNS médszert fogjuk alkalmazni az el6z6 fejezetben kiprobalt eljarassal. Az argon atom
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polarizalhatésdga f2 = a = 11.07 au. Ezt a paramétert hasznéljuk arra, hogy kiszdmitsuk
az 1} polarizdcids fézistoldsokat, (209)-bdl az I < 3, (210)-bl az I > 4 parciélis hulldmokra.

23. tablazat. Elektron Ar-atom szoérasi leszarmaztatott kisérleti teljes
fazistolasok, 6,7, E =12 eV energian.** A megfeleld polarizacié fazistoldsok
nf', és input polarizaciésan korrigalt fzistoldsok 6" = 6;"F — nl'. A 24.
dbran bemutatott inverz potencidlbdl (szaggatott vonal) visszaszdmolt 67"
fazistolasok az utols6 két oszlopban taldlhatok.

U&7 Ref  Imf Red  Im Redp  Imop

0 -1.2180 -0.7854 1.7350 -0.4326 -1.7350 -0.4047 -1.7427
1 -0.6260 0.7854 -0.6757 -1.4114 0.6757 -1.3956 0.6618
2 1.1910 0.5578 0.0000  0.6332 0.0000 0.6288  0.0035
3 0.1180 0.1081  0.0000 -0.0099 0.0000 0.0722 -0.0005
4 0.0441 0.0453 0.0000 -0.0012 0.0000 0.0316  0.0028
5 0.0237  0.0248  0.0000 -0.0003 0.0000 0.0158  0.0009
10 0.0032  0.0032  0.0000
20 0.0004  0.0004  0.0000
30 0.0001  0.0001  0.0000

A 23. tdblazat mdsodik oszlopa tartalmazza a Williams és térsai altal mért*® teljes 6,7
fazistoldsokat, a kovetkezd két oszlopban tiintettem fel a szémitott " polarizdcids fazisokat,
amelyekbél az els6 két parcidlis hullimra komplex érték adédott (mert kf = 0.94 x 3.3 =
3.1). A kovetkezd két oszlopban az inverz szamolashoz inputként felhasznélt polarizaciésan
korrigédlt 6;" = 6;"" — n} (komplex) fazisok vannak felsorolva, mig a 24. abran ldthaté inverz
potencialbdl (szaggatott vonal) visszaszamolt fazistoldsokat tartalmazza az utolsé két oszlop

(67"1).-

A 24. abra mutatja a kétféle mddszerrel szamolt és az E=12 eV szérasi energidhoz
tartozé e-Ar inverz potencialt. A folytonos vonal a 22. abran mar bemutatott eredmény,
a szaggatott vonal a polarizacidosan korrigalt fazistolasokkal végzett szamolas eredménye.
A kétféle potencidl elég jol egyezik, kiillonosen a kis és nagy tavolsagokra. A szamolds
megbizhatdsagat megerositi az inverz potencial zérusnak szdmolt imaginarius része, jollehet
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komplex bemené fazisokat hasznaltam az inverz eljarasban. Ennek igy is kell lennie, mivel
a teljes fazistolasok valdsak, hiszen E=12 eV esetén az argon gerjesztési kiiszob alatti
energian vagyunk. (Az elhanyagolhaté mértékii Im V' jelenléte a polarizécids fliggvények
szamolasdban jelentkezé numerikus instabilitasbdl ered.)

A 24. &bran bemutatott e-Ar potencidlnak van egy vonzd része, amely r =~ 1.2 au
tavolsagon koriilbeliil —2.8 au minimum értékkel rendelkezik. Kisebb tavolsagra a potencial
taszito jelleglivé vélik, ami a Pauli-elv manifesztacidjaként interpretdalhato. Ez a struktira
igen stabil a potencialban, érzéketlen a technikai paraméterek véaltoztatasaval szemben, amik
jelen esetben a kovetkezok voltak: ro = 5.3 au, p; = 5.5,6.2,6.9,7.6, l,ee = 5 (szaggatott
vonal), és rg = 10 au, p; = 25,26, 27, lye: = 21 (folytonos vonal).

(au)

V(r)

0 1 2 3 4 5 6
r (au)

24. abra. e-Ar inverz potencidlok 12 eV szérasi energian.

A korabbi és a mostani szdmolasbdl tehat megéllapithatjuk, hogy a taszité
torzs jelenléte a szorast okozd potencidlban megerésitést nyert. Ez a struktura
tehat nem a polarizaciés figgvények nem kelloképpen valé targyaldsanak mesterséges
kovetkezménye, hanem valéban jelen van az e-Ar atom kocsonhatasban E=12 eV szorasi
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energian, mint a Kkicserélodési kolcsonhatas meglepd megnyilvanulasa. Megjegyzendd
még, hogy eredményiinket felfoghatjuk gy is, mint direkt kisérleti (modell-fiiggetlen)
megerdsitése egy pszeudopotencidlos elméletnek,*” amellyel nagyon hasonlé potencidlt
kaptak s—, p—, d—hullamu elektron-atom szérasra vonatkozolag.

4.2.6 Csatolt csatornds mNS inverz mdédszer fejlesztése [T3/7-9]

A fix energids inverz széraselmélet alapvetéen egy-csatornas potencial szérasra lett
kifejlesztve. Ez, mint az eddigiekben lattuk, lehetévé teszi példaul modell-figgetlen komplex
effektiv optikai potencial meghatarozasat, amelyre direkt médszerek alkalmazasaval gondolni
sem lehetett. Ugyanakkor tudjuk azt, hogy a valddi potencidlok hermitikusak. Rugalmatlan
szérasi, vagy reakcid kiiszob feletti energidkra ezen potencidlok meghatarozasdhoz csatolt
csatornas inverz modszerre lenne sziikség. Fix energids inverzio esetén azonban az elmélet
sok-csatornds kiterjesztése nem trivialis feladat. Ennek oka az, hogy az elmélet a jelenlegi
megfogalmazasban csak impulzusmomentumtol fliggetlen potencialok leszarmaztatdsara
képes. Gerjesztéseket, vagy atrendezddéses reakciokat okozé potencidlok azonban dltalaban
fiiggenek a kiillonb6z6 impulzusmomentum kvantumszamoktol, igy példaul a csatorna-
spintél, a relativ és teljes impulzusmomentum kvantumszam kiilonb6zo kombinaciéitol,
valamint a potencial multipol kifejtésébol szarmazoé impulzusmomentum kvantumszamtol.

Ebben a fejezetben elso 1épésként ezért az egy-csatornas elmélet olyan tobb-csatornas
véaltozatanak adom meg a formalizmusat [T3/7], amelyben a sok-csatornds potencidl
monopol atmeneteket indukalhat toltott részecskék szorddasa esetén. Késobb az elméletet
kiterjesztem transzfer reakcidk esetére [T3/8], valamint dipol és kvadrupol dtmenetekre
[T3/9] is. Ez utébbi elméletek miitkddését modell példédkon tesztelem, mivel valés alkalmazds
a kisérleti adatok hidnyos volta miatt egyelore varat magara.
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4.2.6.1 Csatolt csatornds mNS formalizmus monopol dtmentre toltetlen és toltott részecskék
esetén

Tekintsuk a
H=T()+h(&) +W(r¢) (212)

Hamilton operatort, ahol T' a relativ kinetikus energia operatort és h a szérdédéd partner-
részecskék bels6 Hamilton operatora. A W kolcsonhatdsi operator az r relativ radialis
koordinatatol és a & belsé koordinataktol fiigg. Ezzel a Hamilton operatorral csak monopol
atmenetek irhatok le. Ekkor a rendszer hullamfiiggvénye faktorizalhato:

Wi — (z Ri(r)xa(@) Yim (6, ). (213)

ahol R!(r) a radidlis hullimfiiggvény, Yy, a palya mozgast frja le és x4 (£) a belsé mozgdst
leir6 sajatfiiggvény:

h(€)Xa(§) = €aXal), (214)

amelyhez az ¢, belso gerjesztési sajatenergia tartozik.

A HY = EV Schrodinger egyenletet és a Vo3 =< xo|W|xs > potencidl métrix jel6lést
hasznalva, kapjuk az aldbbi csatolt egyenletrendszert (v6. a (10) és (59) alatti egyenletekkel):

2 1 2 2 1 N
WA D B R )+ 3 V(RS () =0 (215)
=1

2u r dr? 2 r?

a radialis hullamfiiggvényre. A csatornék teljes szamat N-nel jeloltem, és a p redukalt tomeg
fiiggetlen az a csatorna indextol mivel egyelore nem tekintiink transzfer reakciokat. A W
kolesonhatas specidlis védlasztdsa miatt a V' potencidl matrix nem fiigg az ¢ palyamozgas
kvantumszamtol, ami azt jelenti, hogy nem csatolja 6ssze a palya mozgast a belsé mozgassal.

Mivel a (215) egyenlet N linearis homogén egyenletet jelent az R’ radialis fiiggvényre,
amelyeket N komponensii vektorként irhatunk fel:

U (r) = (RL,(r), Bo, (1), oo Riya(r) ) m=1,2,..1, (216)

ezek a megoldasok az F teljes energiara nézve elfajultak: minden egyes a csatorndhoz N

linearisan fiiggetlen megoldéas tartozik. Ezért vezettiik be az elfajultsagot jelzé n indexet
(v6. (59) egyenletbeli jeloléssel).
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Ezen jelolések bevezetése utdn most mar megfogalmazhaté az inverz szoras probléma fix
energidra. Ez nem jelent mdst mint a V,5(r) potencidl matrixnak a radidlis megolddsok
aszimptotikajabol torténé meghatarozasat. Ahhoz, hogy megallapithassuk hogy ez az
aszimptotika a kisérletekb6l meghatdarozhaté teljes S-matrix Sﬁﬁ (, 3 = 1,2,..,N)
elemeitol miképpen fligg, els6 1épésként néhany korabbi jelolésiinket altalanositjuk:

2uE Vags(r)

p=hr=1=r V(o) = pRou(r), Uaslp) = =5 (217)
Ekkor atirhatjuk a (215) alatti egyenletiinket a
Z De(0)¥sn(p) = L(L + 1) (p) (218)
forméaba, ahol bevezettiik a
Do) = {5 + 2| = st} (219)

differencial operator matrixot és az a csatorna energidjat jellemzé E, = E — ¢, csatorna
energiat.

Az inverz szérds probléma megoldasdnak els6 lépése az, hogy vélasztunk egy ismert,

referencia potencidl matrixot, amely szimmetrikus: Uls(p) = Uj,(p). Az ehhez tartozé

0¢

o' (p) reguldris megolddsokat szintén ismerjik a

Z DY (o) (p) = £(E + 16 (o) (220)
referencia Schrodinger egyenlet megoldasaként, ahol

U = {2 4 Eal 5, 00,00 (221)
af d p2 E af T Yap
a referencia differencidl operator matrixot jelenti.

’ . 7 s e .o 0 ;e .
Ezek utdn, a kovetkezd definiciéval bevezetjitk a KUY transzformaciés matrixot

ulp) = Z [ R o) (222
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amely az ismert referencia megoldasokbdl allitja elé az ismeretlen potencidl matrixhoz
tartozé regularis megolddst. A fenti definicié a (144) alatti PL reprezentacié csatolt
csatornds altalanositasanak foghato fel.

Konnyen megmutathaté, hogy a (222) alatti fliggvény akkor lesz (218) reguldris
megoldésa, ha teljesiilnek a

N
> Des(p) K5 (p,p Z DY (YK (p, ') (223a)
/=1

parcialis differencidl egyenletek a
K" (p=0,p) =0, Ki5"(p,p'=0)=0, (223b)

hatarfeltételekkel, valamint, ha a potencial matrix a kovetkezo Osszefiiggésben all a

transzformacios kernellel:

2 d K.5(p, p)
Uaﬁ(ﬂ) = Uaoﬁ(p) - ;d_pT (224)

A NS-féle (151) alatti ansatz csatolt csatorndkra torténd &ltaldnositasa [T3/7] a
transzformécids kernelre a (152)-héz hasonlé alakot szolgéltatja:

[e%) N
K3 0) =3 3 chtbin(0)vin (0), (225)

{=0n,n'=1

ahol a ¢!, elemek egyenlére még ismeretlen egyiitthatdkat jelentenek. Visszahelyettesitve
(225)-6t (222) be, egyenletrendszert kapunk a ¢!, egyiitthaté matrix meghatdrozasdra,
ha ismerjikk a ¢, hulldimfiiggvényeket. Feltételezve, hogy az U,z potencidl matrix
ismert valamilyen p > p, tavolsdgon tul, a ¢ hullimfiiggvény kifejezheté a mérésekkel

(hataskeresztmetszetekkel) Osszefiiggé S-matrix elemekkel.

Toltetlen részecskék szorddasa esetén feltehetjiik, hogy a potencial matrix egy bizonyos
tdvolsdgon tul zérus: U,p(p > po) = 0. Ekkor az U referencia matrixra a legegyszeriibb

vélasztds a zérus: UJs(p) = 0. Ekkor a reguldris referencia megoldasok a kovetkezok:

¥ .(p) = pTor(p) == pje(kap)dan (226)

ahol k2 = E,/E és j, a szférikus Bessel-fiiggvény.
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A + hulldmfiiggvény a T, (p) degenerdlt megolddsok szuperpoziciéjaként &ll elé az a-adik
csatorndban:

Z T A (227)

n'=1

ahol az A%, keveredési (normdlasi) egyiitthatok egyelére ismeretlenek.

A TY, (p) degeneralt megolddsokat aszimptotikusan az S-matrix hatdrozza meg:

TE (0> po) = \Vka(Banhi (kap) — SEubE (kap)), (228)

ahol hf a szférikus Hankel fiiggvényeket jeldli.

(222)-bol, (227), (228) és (225) hasznalataval kapjuk a csatolt csatornds problémdra
altalanositott RN egyenleteket:

N de
Z ( am’ + Z om/ bﬁ anLé(p)) = To(z)fL(p)? (229)

ahol N
, P
LfLe(p) :/ jg(knp,)jg/(knp/)dp,, bﬁn’ = Z Afm”cﬁ”n’ (230)
0 n/'=1
és lnax egy energiatol fliggd hatar impulzusmomentum kvantumszam, ami megszabja a
haszndlt matrixok méretét.

A (229) alatti egyenletben a T% referencia megoldds és az L matrix ismert. A T*
megoldasokat (228) szerint csak az aszimptotikus tartomanyban ismerjiik, de ez elegendd
az A és b konstansok meghatdrozasdra (Id. 4.1.1 fejezet). Ezek ismeretében viszont T*
barmely p pontban kiszdmolhaté (229) ismételt hasznélatdval, s ezen megoldasokbdl ¢, K,
és végill U képezhetd a megfeleld, (227), (225) és (224) alatti Osszefiiggésekbél.

Toltott részecskék iitkozése esetén (228) helyett

T2 (p > po) = \Va(H; (kap)dan — St Hi (Fap)) (231)
hasznalando, ahol
H;:(kap) = L p(GZ(kap> + iFé(kap» (232)
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kifejezhet6 a Gy irreguléris és Fy regularis Coulomb fiiggvénnyel és a

AV

O’é =argl(l+14+1,), Na= T

(233)

Coulomb fézissal,®0 ahol Z,e és Z,e a projektil ill. a target toltését jelenti.

4.2.6.2 Csatolt csatornds mNS eredmények monopol dtmenetre toltetlen és toltott részecskék
esetén

Az egyszeriiség kedvéért két csatolt négyszog potencidl esetére végzem el a fenti elmélet
tesztjét, anndl is inkdbb, mert erre a probléméra az S-matrix analitikusan ismert.*8

Tekintsiik ezért tehat a

—6 — 41 )

<
5 _4_32.>M6V , r<4fm,

V(r) = ( (234)

0 MeV , r>4fm.

potencial matrixot. Legyen az els6 csatorndban a gerjesztési energia zérus: ¢ = 0 MeV, a
masodikban pedig e5 = 5 MeV. A redukalt tomeget tgy valasztjuk, hogy az megfeleljen
egy neutron—'?C-mag iitkozésnek: p = 859.85MeV/c?. A (229)-ben szerepls A and b
spektralis egyiitthatok kiszamolasahoz az r1 = 4.1 fm és ro = 4.2 fm technikai paramétereket
valasztjuk.

A 25. dbra harom fix energia esetén szamolt inverz potencidl matrixot mutat be. Az
energidk a kovetkezok: E = 250,150 és 50 MeV, s az ezeknek megfeleld /., technikai
paraméter: 15,12,7. A 25. abran a diagondlis elemek, V1 és Vs, fent és alul latszanak, mig
a Vg és Va1 csatold potencialoknak a két kozépsé diagramm felel meg.

Az abrakbdl leszilirhetjiik azt a kovetkeztetést, hogy a tobb adatot tartalmazé (nagyobb
energia mellett elvégzett) inverz szdmolds jobban reprodukilja a potencidlt, mint a kevés
bemené adatot tartalmazo alacsony energids szamolas. FEz a kovetkeztetés egybevag az
eredeti mNS eljaras tesztelésekor kapott megallapitassal.?? Ugyancsak tanulmanyozhaté a
25. abran a mNS mddszer jellegzetessége, amely véges matrixok hasznalata esetén (hamis)
szingularitdst eredményez az origéban. Az is lathaté, hogy legnehezebben a potencidlbeli
diszkontinuitast reprodukélja az eljaras. Megjegyzésre érdemes még a csatold potencialok
imaginarius részének szamolt zérus értéke, valamint az, hogy jéllehet az eljarasban a
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Real part Imaginary part
x x x x x x x

Vil (MeV)

V12 (MeV)

V21 (MeV)

V22 (MeV)

x x x x
1 2 3 4

r (fm)

25. abra. Inverz potencial matrix semleges részecskék titkozésére.
E =250 MeV (—), E =150 MeV (---), E =50 MeV (---).
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potencidl U,3 = Ug, szimmetridja nincs kihaszndva, a numerikus eljards nagy pontossaggal
reprodukalta azt.

Teszt szamolasunk masodik esete toltott részecskék csatolt csatornas titkozésére
vonatkozik. A potencidl matrix diagondlis része 5 fm tavolsdgon feliil olyan tiszta Coulomb
kocsonhatasnak felel meg, amely szén-alfa részecske titkozés esetén fordul elo:

—6 — 41 -5

< 5 —4-3i
Vi) = le |
—  MeV , r>5fm.

r

) MeV , r<5fm,
(235)

A megfeleld redukalt tomeg most p = 2794.50MeV/c?, a gerjesztési energidk pedig
vatozatlanul e; = 0 MeV és 9 = 5 MeV értékiick maradnak.

A fenti, Coulomb aszimptotikdji potencidlra szamolt S-matrixot elészor egy konstans
aszimptotikaval rendelkezé potencidlnak megfelel6 S-matrixra transzforméltam rg = 6.5
fm transzformdciés radiusznal (1d. a (184)-es egyenletet). Az A és b spektral egyiitthatdk
szamolésat az ry = 6.5 fm és ro = 6.6 fm kiils6 sugaraknal hajtottam végre.

A 26. dbra mutatja a csatolt csatornas inverz szamolds eredményét toltott részecskék
litkozése esetén. A szamolast ugyanarra a harom teljes energia értékre végeztem el, mint
az elozo példdban, az /(.. technikai paramétert azonban az el6z6 eset értékeinek Kkb.
duplajara kellett vélasztani ahhoz, hogy reprodukcidt érjek el (€. = 30,25, 16, rendre az
E = 250,150,50 MeV energidk esetén). A 26. dbrat tanulmanyozva megallapithatjuk, hogy
a csatolt csatornds inverz szamolas toltott részecskék esetén is végrehajthatd, ha ismerjiik
az S-matrix sorozatokat. MinOségét tekintve pedig az el6zé példdhoz hasonld a szamolas
eredménye: a reprodukcio ott a legpontosabb, ahol tobb adat all rendelkezésre.

4.2.6.3 Csatolt csatornds mNS eredmények transzfer reakcickra [T3/8]

Az €l6z6 fejezetekben kidolgozott és tesztelt csatolt csatornds inverz modszer minden
tovabbi nélkiil alkalmazhaté zérus spini magok transzfer reakcidéjanak analizisére is.
Tekintsiik példaul a °O(a,®Be)'?C endotermikus transzfer reakciét, amelynek reakciéhéje
@ = —7.162 MeV. Alapéllapoti transzfer esetén differencialis hataskeresztmetszetet E.,=52
MeV-en Wozniak és tarsai mértek? erre a reakcira. Mivel csak Ney, = 18 szdrdsi szog
értékre adtak meg mérési értéket a 17-75° kozotti tartomanyban, s ezekbol csak maximum
négy S-matrix érték extrahdlhaté fazistolds analizis révén (4lynax + 3 < Nexp, 1d. Marty®),
ezért egy olyan lokalis, valés, transzfer reakcié potencialt valasztunk, amely jol fitteli a mért
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Real part Imaginary part
I . R I B

V11 (MeV)

V12 (MeV)

V21 (MeV)

V22 (MeV)

| |

L1 L1
1 2 3 4 5 6 1 2 3 4 5 6
r (fm)
26. abra. Az inverz potencial matrix toltott részecskék esetén. F = 250
MeV (—), E =150 MeV (- --), E =50 MeV (--).

| | |
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szogeloszlast. A mérési adatok elégtelensége miatt a transzfer potencialt tehat egy (Vo = 51
MeV, Ry = 3.0 fm, ay = 0.333 fm paraméterekkel rendelkezd) WS potenciéllal kozelitjiik,
amelyet a forditott irdnyt (egyébként mérhetetlen!), >C(®Be,a)'®O transzfer reakciéra is
érvényesnek vehetiink az id6tiikrozési szimmetria alapjan (Vis = Va1). Ezekbdl nyerjik
aztan az inverz szdmoldshoz sziikséges [Id. (228), ill. (231) alatti egyenleteket] St, = S%,
adatokat.

Az inverz szamolés kivitelezéséhez természetesen a rugalmas csatorna adatokra is sziikség
van. A két, 1°0(a,a)'0 és 2C(®Be,®Be)'2C, rugalmas csatorna koziil az utébbi szintén
nem mérheté kisérletileg a ®Be mag alapallapoti instabilitds miatt. Wozniak és tdrsai
azonban?® a "hasonlé’ 12C("Be,”Be)'2C szérdst is mérték, és az erre, valamint a '°0(a,a)%0
rugalmas szorasra vonatkozé differencialis hataskeresztmetszetekhez fittelt optikai potencial
paramétereket?® fogjuk hasznélni az S-matrix el6alitdsara.

A 27. abran ezek a mérési adatokbol leszarmaztatott rugalmas és transzfer potencidlok
lathatok, folytonos vonallal jelolve. Az input S-matrixot a (215) alatti egyenlet numerikus
integralasaval kaptam, 0.01 fm integracios lépéskozt hasznédlva, £ = 104 MeV c.m. energian
szamolva (g9 = 0,69 = —7.162 MeV). Ezt az S-matrixot az inverz szamolasban fy,,x=50
maximalis parcialis hulldmig felhasznalva, 408 darab (229) alatti csatolt linedris egyenletet
kellett szimultan megoldani ahhoz, hogy az inverz potencidlok szamolasdhoz sziikséges A és
b spektralis egytitthatokat meghatarozhassuk, r; = 10.1 és 10.2 fm kiilso radiuszt hasznalva.
Ezen egylitthatokbdl aztdn (229) ismételt hasznélataval, (230) és (225)-(227) figyelembe-
vételével, kapjuk az inverz potencidlokat (224)-bol.

A 27. abran ezeket az inverz szamolasbdl szarmazo potencidlokat is felrajzoltam,
szaggatott vonallal. Eltekintve a mér tobbszor diszkutalt origébeli (hamis) szingularitdstol,
az egyezés kivalo. fgy reményiink lehet arra nézve, hogy megfelel6 mérési adatok
rendelkezésre &llasa esetén a csatolt csatornds inverz formalizmussal képesek lehetiink
leszarmaztatni modell-fliggetlen csatold potencidlokat, amelyek zérus spinti magok transzfer
reakcioit okozzak.

4.2.6.4 Csatolt csatornds mNS eredmények dipol dtmentre [T3/9]

A 4.2.6.1 fejezetben bemutatott csatolt csatornas inverz eljaras olyan specialis Hamilton
operatorra lett kifejlesztve, amelyben nincs csatolds a relativ mozgds és a magok belso
dinamikédja kozott, a kolesonhatasi energia W (r, &) csupan a relativ tavolsag abszolut
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vu(r)
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Radiug (fm)

27. adbra. Az inverz potencidl matrix (hosszi szaggatott vonal)
Osszehasonlitdsa az analitikus potencidl matrixszal (rovid szaggatott vonal)
E =104 MeV teljes szorasi energia esetén. Bal oldalon a potencialok valos,

jobb oldalon az imaginarius részei lathaték. Az abréan feliilrol lefelé, a
kovetkez6 folyamatoknak felelnek meg az egyes potencidlok: °O(a,a)'0,
160(a,*Be)'2C, 2C(®Be,a)'90 és 12C(®Be,*Be)'2C.
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értékétol fligg. Altaldnos esetben a kdlesonhatdsi operdtor fligg a relativ tavolsag iranyatol
is, s ezért multipol sorba fejtheto

Amax

W(r, &)= > > Qu(r Yy (7) (236)

=0 v

az 7 = r/r irdnyszogektdl fliggd impulzusmomentum sajatfiiggvények szerint [vo. 2.3 fejezet,
(22) egyenlet]. Az itt megjelent @)y, multipolus momentumok irjdk le a relativ és bels6
magmozgas kozotti csatolast.

Mindez azt eredményezi, hogy a V, 3 csatolé potencidlok fliggni fognak az I megmaradé
teljes impulzusmomentumtél, azaz (215) masodik tagjéban V5 ifrandd, és a radialis
hulldmfiiggvény is az I-tél fiigg, nem egyszeriien a palyamomentumtdél. A V! potencidl
matrix faktorizalhaté egy impulzusmomentum fiiggo és attél fiiggetlen részre:

Vi = A:X% Clvis(r), (237)
ahol L itete o
ol = m(q)fﬂa“{ﬁ : Jﬂ}( )\/% 12+ WA T T
(238)
és
Uas(r) =< XallQx(r, €)X > - (239)

Itt az utébbi kifejezés, a (2, multipolus redukélt matrix eleme fiigg a A multipol rendtdl, de
nem fiigg az I, /(,, és {3 impulzusmomentum kvantumszamoktol.

A potencidl matrix impulzusmomentumtdl valé fliggése azt eredményezi, hogy a (225)
alatti transzformécids kernel is fiigg tole:

N

Ko5* (p.r) = 32 cruwtan(p)Vin (0), (240)

n,n/=1

és emiatt az impulzusmomentumra vald Osszegzés elesik. Mas széval azt kaptuk, hogy
a kernelt, amibdl pedig a potencidlt szamoljuk (224) alapjan, igen csak korlatozott
fliggvénytéren fejthetjiik sorba. Numerikus szamolas is azt bizonyitja, hogy a fenti ansatz-cal
elvégzett szamolds nem kell6képpen (re)produkélja az inverz potencidl matrixot, még nagy
N csatorna szam esetén sem.
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A probléméabdl a kivezeté utat a kernel p = p' diagondlis részének vizsgalata kindlja,
amely szerint K, UUOI (p, p) (237)-hez hasonléan felbomlik egy impulzusmomentumtol fliggd
és attol nem fuggo szorzat Osszegére. Ezért ansatzként probalkozhatunk a

Arnax

KI5 o, p') = > QisKos(p, p), (241)

A=0

ahol az 1j ICQB kernel matrix elemek fliggetlenek az I,/,,¢3 impulzusmomentum
kvantumszamoktol, és a QL) egyiitthatokat a

I—>oo>\ I—>oo)\
aﬁ { kulonben (242)

kifejezés definidlja. Mivel a C13(# 0) egyiitthatSk gyorsan kozelitenek CLy>* aszimptotikus
értékiikhoz, nagy I (kis \) esetén a {35 egyltthatok egységgé valnak.

Maésrészt, mivel az 1] ICQB kernel matrix elemek fiiggetlenek az I,/,, /3
impulzusmomentum kvantumszamoktol, ezek mar nagyobb béazison fejtheték sorba, mint
ami (240)-ben haszndlatos, és igy a kovetkezd ansatz-ot nyerjiik:

Imax
aﬁ p? Z Z nn’ an OI’(pl)' (243)

I1=0 n,n'=1

Ezt behelyettesitve (241)-be, kapjuk a kernel elemekre a végs6 formulét:

)\max Imax
KIS (p,0) = > Z Z v ()G (0). (244)
A=0 =0n,n'=1

Az I’ szerinti Osszegzés elvben végtelenig megy, de feltessziik, hogy létezik egy I ax
maximalis impulzusmomentum, amely felett mar nincs lényeges jarulék az Gsszeghez.

A fenti formalizmust olyan hipotetikus alfa részecske és szén atommag E., = 80 MeV
energiaju utkozésre alkalmazom, amelyben az titkozés soran a 0 MeV-es J, = 0 alapallapot
a 3 MeV-es J,=1-es gerjesztett allapotba mehet at a dipol (A = 1) kolesonhatés révén. Ezt
a véﬁ (WS alaki) dipol kolesonhatast kiegészitem egy, csak r-tél fiiggd optikai potenciallal a

diagonalis csatorndkban. fgy az S-matrixot a
VIs(r) = 8ap(Va(r) +iWa(r)) + Clhvis(r) (245)
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szerkezeti potencialbdl szamolom, ahol az optikai potencial valds részét térfogati, az
imaginarius részét feliileti WS potenciél irja le [T3/9].

Az emlitettek értelmében négy csatorna lehetséges:

a=1 tl,=1 Jo=0 e,=0MeV,
a=2 fly,=1 Jo=1 e€4=3MeV,
a=3 ly=14+1 J,=1 e,=3MeV,
a=4 lyo=1—-1 J,=1 e,=3MeV,

és az a = 4-es csatorna nyilvan csak I > 1 esetén 1étezik.

Az S-matrixot I = 0,1,...,30 impulzusmomentumig szdmolva, (244)-et (222)-ben
felhasznalva és (227)-et figyelembe véve, (229)-hez hasonlé egyenletbél kaphatjuk az A
és b egylitthaté matrixot, amelyek segitségével az el6z6 fejezetben ismertetett modon el6all
az inverz potencial.

A 28. abran folytonos vonal jeloli a kiindulé potencidl matrixot, amely az input S-
matrixot szolgaltatta. Szaggatott (diagondlis potencidlok) és pontozott (dipol potencidlok)
vonal jelenti az inverz szamolds eredményeképpen kapott I = 1-hez tartozoé inverz potencialt,
amelybdl az Gsszes mas I-jii potencidl matrix megkaphaté a megfelels C1/CI3'! faktorral
valé szorzassal.

A 28. dbra bal oldalan lev6é négy potencidl rajz a kovetkezo potencidlokat tartalmazza
feliilrol lefelé sorrendben:
Vit; Vag; Vag, Var; Vi, Vaa.

A jobb oldali rajzok potencialjai pedig, szintén fentrol lefelé sorolva:
Vig, Vig; Vas, Vaa; Vag; Via.

Erdekességképpen megemlithetd, hogy I,... = 30 és négy csatorna esetén 978 csatolt
egyenletet kellett szimultan megoldani az A és b egytitthaté matrix kiszamitasahoz. Ezek
ismeretében minden egyes intervallum ponthoz 123 csatolt egyenletet kellett megoldani a
T (r) hulldmfiiggvény meghatarozdsahoz az a = 1,2,3 csatornakban és 120-at az o = 4
csatorna esetén.

A 28. abrat tanulmanyozva megallapithatjuk, hogy a kozelit6 mddszer elég nagy
pontossaggal visszaadja az input potencialt, eltekintve az origd kornyékétol. Ez azonban
nem érzékeny része a széras szamolasnak, mivel az inverz potencidlokbdl visszaszamolt
S-matrix nagy pontossdggal reprodukélja az input S-matrix elemeket [T3/9].
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28. abra. Az inverz potencial matrix (szaggatott és pontozott vonal)
Osszehasonlitdsa I = 1-re az analitikus dipol potencidl matrixszal (folytonos
vonal) F' = 80 MeV teljes szérasi energia esetén. A potencidlok MeV
egységben, az r radidlis tavolsdg fm-ben van mérve.
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4.3 Zar6 megjegyzések

A fejezet lezarasaként megallapithajuk, hogy az alfejezetekben kidolgozott és numerikusan
tesztelt formalizmus altal elvi lehetOséget teremtettiink csatolt csatornas kolcsonhatésok
fix energids kisérleti eredményekbol tortén6é modell-fliggetlen meghatdrozasara. A mddszer
hasonlé a fix impulzusmomentum esetére vonatkozd csatolt csatornas inverz probléméhoz,
amelynek elméletét Cox fejlesztette kit és ezt sikerrel alkalmazta tdrsaival egyiitt
Geramb,? tobbek kozt nukleon kolcsonhatdsok fazistoldsokbdl torténd meghatdrozésara.
Amig a fix—[ mddszer esetén a csatorna S-matrix elemeket az Osszes energidra (a zérustél
végtelenig terjedd tartomanyban) kellene ismerni s ez nyilvdnvaléan képtelenség, addig
a fix—F eljardsban egyetlen energian a teljes S-matrixot kellene ismerni. Ez kisérletileg
egyelore szintén megvaldsithatatlan, mivel az titkozésekben a részecskék alapéllapotban
vannak kezdetben. fgy mindkét esetben fizikailag jol megalapozott feltételezések segitségével
kiegészitjiik a hianyzé kisérleti informaciét ahhoz, hogy az inverz szamolds végrehajthatd
legyen. Erre egy példat az elozé fejezetben lattunk, ahol a potencidl matrix szimmetridjat
hasznalva kaptuk meg a hidnyzé kisérleti S-matrix elemet. Hasonld lehetéség az S-matrix
unitaritasanak kihasznalasa.

Az eddigiekbdl lathatjuk, hogy az inverz szérds témakor egydltalaban nem lezért
tertilet. Sok fejlesztési és alkalmazasi lehetoségre nyilik még maéd, kezdve az elmélet szivét
jelent6 LGM egyenletbeli input kernel kiilonbéz6 ansatzok szerinti meghatarozasatél (1d.
példdul CT moédszer, 4.1.2 fejezet), egészen a csatolt csatornds alkalmazdsok tovabbi
altalanositasaig. Jollehet a fix energias inverz szoras témakor 6nmagéaban is vonzo kutatasok
végzésére ad mddot, nem szabad figyelmen kiviil hagyni azt sem, hogy az elmélet potencidlis
alkalmazasi tertiiletét a nemlinearis parcialis evolicids egyenletekkel leirhato fizika jelentheti
a jovoben.
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Tézisek

. Altaldnositott multipol sorfejtési eljarast fejlesztettem ki a magreakciok csatolt csatornés
elméletében fellépd potencidl matrixelemek analitikus szamolasara [T1/1].

. Taylor-sorfejtésen alapuld lokalizacids eljarast javasoltam nemlokélis potencialok vizsgalata-
ra [T1/2,3].

Reakcidk leirasara szolgald csatolt integro-differencidl egyenletek megoldasara legkisebb
négyzetek variaciés modszert javasoltam. Egy-, két-, és harom-csatornds esetekre explicit
szamolasokkal megmutattam, hogy a javasolt modszer az addig hasznédlatos modszerekhez
viszonyitva szdmos elénnyel rendelkezik [T2/1,2].

. Kimutattam, hogy az irodalomban anomaliamentesnek vélt Schwinger és Newton variacids
modszer hamis rezonancidkat produkal a fizikailag relevans energia és skala paraméter
tartomanyban és ramutattam a nemfizikai rezonancidk eredetének okara. Javaslatot tettem
a hamis szingularitdsok kikiiszobolésének maédjara [T2/3,4].

. Szén atommagok rugalmas itkozésébdl szarmazd mérési adatokbol hataroztam meg a szérast
okoz6 lehetséges potencidlok egy csaladjat [T3/1,2].

. Nukleon-alfa részecske centralis és spin-pélya potencidlokat hatdroztam meg kisérleti adato-
kat reprodukalé fazistolasok felhasznélasaval az 1-20 MeV kozotti energia tartomanyban, a
moédositott Newton-Sabatier eljards segitségével [T3/3].

Meért adatok felhasznaldasaval izo-skalar m — 7 szérasi potencidlokat szarmaztattam le,
amelyek kaon kiiszob alatti és feletti energidju pion-pion kolcsonhatasrél adnak térbeli
informaciot. Megallapitottam, hogy a kiiszob alatti potencidlok valdsak, a pionok Coulomb-
szerll kolesonhatast gyakorolnak egymaésra 0.2 fm-nél kisebb tartomanyban, tobb szédz GeV
erdsséggel vonzva egymast. A kiiszob feletti potencidlok komplexek és sokkal kiterjedtebb
térbeli folyamatokra utalnak [T3/4].

. Elektron-argonatom szorasi potencialokat hataroztam meg kisérleti adatok felhasznalasdval
a gerjesztési kiiszob alatti energidkra a mNS eljards segitségével, és a potencial r~*-es
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hosszuhatotavolsagat figyelembevéve az altalam generalt Mathieu-fliggvények segitségével
[T3/5,6].

9. A fix energids modositott Newton-Sabatier (mNS) inverz szérdselmélet olyan sok-csatornas
valtozatat adtam meg, amelyben monopol atmenetek indukaljak a reakciot. Az elméletet
elészor csatolt négyszog potencidlokra teszteltem, majd megadtam a Coulomb szérésra, a
multipol és transzfer dtmenetre valé altaldnositést is [T3/7-9).

10. Nemlinedris egyenletrendszert allitottam fel a Cox-Thompson (CT) inverz potencial
véges szamui fazistolds adatokbdl torténé meghatdrozasara [T3/10]. A CT mddszert
altalanositottam és alkalmaztam komplex potencidloknak S-matrix elemekbdl torténd
meghatarozasara [publikédlds alatt (2005)].
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