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�Frekvenciamodulált lézerimpulzusok terjedése többnívós atomok közegében



Dzsotján Dávid, V. évf.



Konzulensek: Dr.Demeter Gábor, KFKI RMKI

 Dr.Jakab László, BME, Atomfizika Tanszék



Az utóbbi években nagy jelentőségre tettek szert azok az eljárások, melyek során atomok mechanikai állapotait rezonáns lézersugárzás segítségével befolyásolhatjuk. Néhány példa ezek közül az atomok lézeres hűtése, atomnyalábok eltérítése, manipulálása, széleskörű felhasználás az atom-optika egyéb területein. 

Ezen eljárások közé tartozik a csörpölt lézerimpulzusok alkalmazása. Ha az adiabaticitási feltétel, amely az impulzus amplitúdójának és a frekvenciamoduláció sebességének viszonyát szabályozza, teljesül, úgy az impulzussal gyakorlatilag 100%-os populációátvitel valósítható meg, ezzel az atomi rendszer állapotát rendkívül precízen befolyásolhatjuk. A TDK-dolgozatban a saját munkám az ilyen impulzusok atomi közegben való terjedésével kapcsolatos: egyrészt analitikus számításokat végeztem, másrészt pedig (általában, ahol analitikus számolással már nem lehetett továbbmenni anélkül, hogy túl sok közelítést ne kellett volna tennem) szimulációkat írtam. 

A dolgozatban elsőként áttekintést nyújtok az ún. STIRAP-effektusról. A STIRAP egy mozaikszó, jelentése: Stimulated Raman Adiabatic Passage. Tegyük fel, hogy adott egy lambda nívószerkezetű atom, ahol két, egymáshoz közeli metastabil állapot (melyeket alapállapotoknak tekinthetünk) és egy, jóval magasabban fekvő gerjesztett állapot található, továbbá, hogy a két metastabil nívó között nem megengedett a dipólátmenet, csakis az alap- és gerjesztett állapotok között. Legyen az atomi populáció egésze az egyik alapállapotban! Ezután érkezzen egy impulzuspár az atomra, melynek tagjai részben átfedik egymást és az egyik az egyik, a másik pedig a másik átmenettel rezonáns, úgy, hogy elsőként az üres átmenettel rezonanciában lévő impulzus lépjen kölcsönhatásba az atommal, ezután hasson rá a második. A kölcsönhatás során az egyfotonos folyamatok (indukált abszorpció és emisszió) elfojtódnak, és a populáció egésze egy Raman-szórással átkerül az elsőből a második alapállapotba, anélkül, hogy gerjesztődne! A folyamatban a pumpa szerepét a második, a Stokes szerepét pedig az elsőként beérkezett impulzus játssza. Ez az impulzuspár rendkívül stabil objektum,  anomálisan hosszan képes terjedni a fent említett lambda-nívószerkezetű atomok gőzében. A STIRAP jelenség áll pl. az elektromágnesesen indukált átlátszóság (EIT) hátterében is. 

Ezután néhány gondolatban összefoglalom a felöltöztetett-állapotok (dressed-states) mibenlétét. Ennek a frekvenciamodulált impulzusok tárgyalásánál fogjuk hasznát látni A felöltöztetett-állapotokra való áttérés egy bázistranszformációt jelent, melynek során a kölcsönhatásmentes atomi Hamilton-operátor sajátbázisáról áttérünk a teljes, a kölcsönhatást is magába foglaló Hamilton-operátor sajátfüggvényrendszerére. Az ezen a bázison a felöltöztetett valószínűségi amplitúdókra felírt Schrödinger-egyenletrendszert az adiabaticitási feltétellel csatolhatjuk szét, mely az impulzus burkolójának és modulációs sebességének viszonyára vonatkozik.

A frekvenciamodulált impulzus és a lambda-atom kölcsönhatását célszerű felöltöztetett-képben tárgyalni. A felöltöztetett-képben a Schrödinger-egyenlet megoldása az adiabaticitási feltétel alkalmazásával triviálissá válik. A megoldásból egyértelműen látszik, hogy ha az adiabaticitási feltétel teljesül, a STIRAP-effektusnál tapasztaltakhoz hasonlóan (bár más fizikai mechanizmussal) a populáció gyakorlatilag gerjesztődés nélkül, teljes mértékben átkerül az első alapállapotból a másodikba. A gerjesztődés elnyomásának azért van nagyon nagy jelentősége, mert így kiküszöbölhetjük a spontán folyamatok miatti dekoherencia kialakulását. A csörpölt impulzusos populációátvitel nagy előnye, hogy nem érzékeny az inhomogén kiszélesedésre: a STIRAP-pal ellentétben, ahol kötött frekvenciák vannak, itt egyszerűen megnöveljük a frekvenciamoduláció intervallumát és a pl. Doppler-kiszélesedett populációra is működni fog az effektus.

A fentieket meggondolva felmerül a kérdés: vajon lehetséges-e a STIRAP impulzuspárjánál tapasztaltakhoz hasonló anomális terjedés a frekvenciamodulált impulzusok esetén? A terjedést a dolgozatban kváziklasszikus leírásban tárgyalom, azaz, az atomi részt kvantumosan, az alaktromágneses teret pedig klasszikusan tekintem. Az analitikus számítások során a Schrödinger-egyenleteket és Maxwell-hullámegyenleteket tartalmazó egyenletrendszert vizsgálom, felöltöztetett képre áttérve. A szimuláció segítségével szeretnénk az impulzus paramétereit úgy beállítani, hogy az a lehető legtovább megőrizze adiabaticitását. A - részben általam írt - szimulációs programok 2 és 3 nívós rendszerek esetén oldják meg az atomok és a terjedő tér kölcsönhatását leíró parciális differenciálegyenletrendszert és biztató eredményeket mutatnak.





Irodalom:

L.Allen, J.H.Eberly:Optical resonance and two-level atoms

G.P.Djotyan, J.S.Bakos, G.Demeter, and Zs.Sörlei: Population transfer in three-level lambda atoms with Doppler-broadened transition lines by a single frequency-chirped short laser pulse

�Nemegyensúlyi transzport átlagtér elmélete szórási formalizmusban



Horváth Bertalan V. évf.



Konzulens: Dr. Zaránd Gergely, Elméleti Fizika Tanszék



A molekuláris elektronika gyors fejlődésének köszönhetően a mai mérési elrendezésekben már képesek pontkontaktusok közé helyezett (erősen korrelált) molekulákon transzportjellemzőket mérni. A molekuláris transzport leírására igen gyakran LDA (local density approximation), vagy SLDA (spin dependent local density approximation) módszert használnak az elméleti fizikusok, mely átlagtér szinten kezeli a molekulákon kialakuló mágnességet. Gyengén csatolt, elegendően kicsiny rendszerekben, így a molekuláris tranzisztorokban is, azonban fontos a Coulomb kölcsönhatás, így az átlagtér leírás hibás eredményekhez vezethet. 

A jelen dolgozatban ezért azt vizsgáljuk meg, hogy milyen eredményeket ad az átlagtér közelítés a legegyszerűbb erősen korrelált, gyengén csatolt rendszerre, az ún. Anderson modellre. Ez a modell gyakran használatos két fémes kontaktus közé helyezett kvantum dot (pötty) leírására is: A kontaktusokat két fél-végtelen atomlánccal közelítjük, – melyek mentén az elektronok mozgását tight-binding közelítést használva írjuk le. A nulladik rácshelyen egyetlen energiaszinttel rendelkező kvantum dot helyezkedik el, és a Coulomb kölcsönhatást ezen az egy rácshelyen vesszük csak figyelembe. 

A munka során Anderson eredeti átlagtér számítását terjesztjük ki a fenti nem egyensúlyi esetre. A rendszer hullámfüggvényét szórási állapotokon írtuk fel, így egyszerűen megkapjuk az áthaladás, a visszaszórás és a dot-on maradás amplitúdóját. A két lánc (kontaktus) Fermi-nívóját egymáshoz képest eltolva írjuk le a nem egyensúlyi viselkedést. Így a doton keresztül áram folyik, és kialakul egy átlagos mágnesezettség, mely az elektródákon eső feszültség, a kölcsönhatás erősségének, és a dot energiaszintjének függvénye. Önkonzisztens módon kiszámoltuk a doton található fel- és le-spinű elektronok várható számát, az eredményekből származtatjuk a rendszer fázisdiagramját. A spinpolarizált áramot a Landauer formula alapján kapjuk meg a spinfüggő transzport-amplitúdókból, és meghatározzuk a spinpolarizált vezetőképesség értékeket is. 

Számításaink legfontosabb eredménye: az átlagtérközelítés fizikailag értelmetlen eredményeket ad azokban a tartományokban, ahol a korrelációs effektusok (pl. mágnesség) megjelennek. Ezek közül a legmarkánsabb talán a mágnesezettségben és a fázisdiagramokban fellépő hiszterézis, valamint a mágneses és paramágneses megoldások koegzisztenciája. A megjelenő fázisátalakulás ill. hiszterézis nyilvánvalóan az átlagtérközelítés hibájából fakad, hiszen a kvantumfluktuációk miatt nem jöhet létre hiszterézis ilyen rendszerben. A kapott eredmények hozzávetőlegesen mégis jól határozzák meg azt a tartományt, ahol a korrelációs effektusok jelentősek.

Kvantum dot rendszereket természetesen vizsgáltak már komolyabb térelméleti eszközökkel is, melyek helyesen írják le a nem egyensúlyi Anderson modellt (master egyenlet, valós idejű diagramtechnika). Ezek a módszerek azonban többnyire nem kompatíbilisak a széles körben használt ab initio módszerekkel. Ezért távolabbi célunk, hogy az átlagtérelmélet eszközeivel, a korrelációs effektusok figyelembevételével olyan elméleti keretet alkossunk mely ab initio módszerekkel is ötvözhető, és alkalmas a korrelációs effektusok leírására. 



Irodalom:

1.  Anderson, P. W.: Localized magnetic states in metals. Physical Review, vol. 124, 41-53 (1961)

2. Robert N. Barnett et al.: Hydrogen welding and Hydrogen Switches in a Monatomic Gold Nanowire. Nano Letters, vol. 4, no. 10, 1845-1852 (2004)

3.  Y. Meir et al.: Low-temperature transport through a quantum dot: The Anderson model out of equilibium. Physical Review Letters, vol. 70, 2601-2604 (1993)

�Lézeresen hűtött atomok önszerveződésének vizsgálata gyűrűrezonátorban



Nagy Dávid V. évf.



Konzulensek: Dr. Domokos Péter, SZFKI



A fény-anyag kölcsönhatásban, és annak mechanikai vetületében is lényegi változás következik be optikai rezonátorban. A lézerekre jellemző nagy fotonfluxus helyett az atomok kevés fotonnal hatnak kölcsön, azonban a fotonokat a rezonátor tükrei ismételten visszaszórják az atomokra. Az atom és a sugárzási tér elvesztik identitásukat, együttes csatolt rendszerként viselkednek. Optikai rezonátorban mozgó atomok vizsgálata és a jelenségek alkalmazása (pl. lézeres hűtésben [1], nemklasszikus lézerforrásként [2]) rendkívül elterjedt az elmúlt öt évben. Munkámban ennek a rendszernek szigorú, kvantummechanikai alapon nyugvó elméleti leírásával foglalkozom.

Az optikai tartomány és nyílt kvantumrendszerek tárgyalásának standard alapmodelljéből kiindulva (dipólkölcsönhatás forgóhullámú közelítésben, illetve a környezeti hatások figyelembevétele Markov-közelítésben a redukált sűrűségoperátorra vonatkozó Mester-egyenletben), Wigner transzformációval és szisztematikus közelítésekkel egy Fokker-Plank típusú egyenletet vezettem le. Ebből egy általános, N atomból és M erősen csatolt rezonátormódusból álló rendszer félklasszikus modellje konstruálható meg, amely stochasztikus Langevin típusú differenciálegyenletekben számot ad a disszipáció következtében fellépő kvantumos fluktuációkról és konzisztens módon kezeli a változók zajkorrelácóját másodrendig (keresztdiffúzió).

A modell alkalmazásaként egy gyűrűrezonátor két ellentétes irányba haladó módusának atomokkal való kölcsönhatását tanulmányoztam. Az atomok szórási folyamatokon keresztül csatolják a két módust, így a rezonátorban felépülő tér függ az atomok helyétől. Ugyanakkor a módusok interferenciájának megfelelően a tér potenciált alakít ki az atomok számára. Átlagtér közelítésben megvizsgáltam, hogy milyen stabil térbeli eloszlás alakulhat ki adott hőmérsékleten. Lineáris rezonátorban, az atomok transzverzális irányú lézeres pumpálása mellett azok rendezett mintázatba szerveződnek [3], amit kísérletileg is megfigyeltek [4]. Az önszerveződés feltétele és a mintázat függ a tér geometriájától, ezért lényeges megvizsgálni a degenerált kétmódúsú gyűrűrezonátort, ami kísérletekben elterjedt elrendezés, az ún. CARL (korrelált atomi visszalökődés lézer) rendszere. A TDK dolgozatban az önszerveződés feltételeit analitikusan perturbációszámítással, valamint numerikusan iterációval határoztuk meg, az utóbbi módszerrel az egyensúlyi eloszlásokra is fény derült. A rendszer paraméterei (sűrűség, pumpaerősség) függvényében felrajzoltuk a rendezett - rendezetlen fázisátalakulás fázisdiagramját.

Közeli atomok dipól-dipól kölcsönhatása nyomán nemlinearitás fordul elő az anyag makroszkópikus optikai tulajdonságaiban. Ez egy rendkívül érdekes területre vezet az optikában, a hozzátartozó soktestprobléma azonban nehezen kezelhető. A vizsgált rendszerben az atom-atom kölcsönhatást a közösen csatolt módusok közvetítik, és a leegyszerűsített modell megoldható. A felbukkanó kollektív jelenségek szabályozhatók és alkalmazhatók, például atomi sokaság hatékony hűtésére.



Irodalom:
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J. McKeever et al.: Deterministic Generation of Single Photons from One Atom Trapped in a Cavity, Science 303, 1992 (2004).
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�Tetraéderes XCl4 (X = C, Si, Ge, V, Ti, Sn) molekulákból álló folyadékok mikroszkópikus szerkezetének vizsgálata Reverse Monte Carlo szimulációval



Pothoczki Szilvia V. évf.



Konzulens: Pusztai László, MTA SZFKI



A TDK dolgozat témája az XCl4 (X = C, Si, Ge, V, Ti, Sn) anyagcsalád folyadékfázisainak szerkezetvizsgálata. Közülük a szén-tetraklorid (CCl4) az egyik legtöbbet tanulmányozott molekuláris folyadék (ld. pl. [1]), atomi szintű szerkezete – ami alatt elsősorban a szomszédos molekulák relatív orientációja értendő – azonban még ma sem tekinthető teljes mértékben tisztázottnak. A már említett korai tanulmány [1] javasolta először két szomszédos molekulának olyan elrendeződését, amelyben az egyik tetraéder csúcsa (ami esetünkben egy klóratom) belefúródik a másik molekula tetraéder-lapjába (amelyet 3 klóratom határoz meg). E speciális – feltételezett - ’dokkolás’ már a kezdetektől ’Apollo-modell’ néven vált ismertté [1] és a legutóbbi időkig uralta a dolgozat tárgyát képező folyadékok lokális szerkezetének leírását. Az MTA SZFKI Neutronfizikai Osztályának kutatói által néhány éve elvégzett neutrondiffrakciós mérések, illetve az ezeken alapuló számítógépes modellezés [2] alapján az Apollo-modellt (legalábbis annak domináns szerepét) meghaladottnak kell tekintenünk – bár e téren a tudományos közvélemény továbbra is megosztott. Munkám közvetlen előzményének a [2] közleményben foglaltak jelölhetők meg.



A legfontosabb fennmaradó kérdés az, hogy [2] következtetései – köztük az Apollo-modell tarthatatlansága – megváltoznak-e, ha a neutrondiffrakciós adatok mellett röntgendiffrakciós mérésből származó szerkezeti függvényeket [S(Q)] is tekintünk. Ez azért fontos továbblépés, mert a parciális párkorrelációs függvények súlyfaktorai röntgen- illetve neutrondiffrakció esetén eltérnek – X=Sn esetében pl. az X-X korrelációk súlya jelentőssé válik a röntgenes adatban.  



Munkám során az X=Cl és X=Sn esetekre neutron- és röntgendiffrakciós mérésekből származó szerkezeti függvények együttes modellezését végeztem az ún. ’Reverse Monte Carlo’ (RMC) számítógépes szimulációs eljárás [3] segítségével. A folyamat során a mért adatokkal (azok hibáján belül) konzisztens, több ezer molekulás szerkezeti modelleket állítottam elő, amelyekből kiszámítottam az X-X, X-Cl és a Cl-Cl  parciális párkorrelációs függvényeket, továbbá a lokális szimmetriákat jellemző szögeloszlásokat. Az összes XCl4 folyadékra készítettem ’merevgömbi molekuláris’ modelleket is, amelyek a molekulák által kiszorított térfogat, illetve a molekula-alak hatásait jellemzik. 

 

A kiszámított jellemzők alapján megállapítható, hogy a röntgendiffrakciós adat szimultán RMC modellezése még a legkritikusabb X=Sn esetben sem teszi lehetővé az Apollo-modellnek megfelelő relatív molekula-orientációt.





Irodalom:
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�Geometriai fázisfaktorok alkalmazása a kvantumszámításban



Szalay Szilárd IV. évf. mérnök-fizikus



Konzulens: dr. Lévay Péter, Elméleti Fizika Tanszék

Az elméleti fizika közkedvelt témája napjainkban a kvantumszámítógépek fizikai megvalósítása. Erre a természet több eszközt is kínál, mi csak egyet tekintünk: a geometriai fázisfaktorokat. Sajátállapotból adiabatikusan időfejlesztett kvantumrendszer során a kiindulási állapot csak egy, az időfejlődés pályájára jellemző fázisfaktort szed össze. E témába a szak hallgatói bepillantást nyerhettek a "Válogatott fejezetek a kvantummechanikából" című specin. Ennél érdekesebb az úgynevezett nem-abeli eset, amikor a kiindulási állapot energianívója elfajult. Az adiabatikus időfejlődés ekkor is meghagyja a rendszert ezen a nívón, a kiindulási állapot azonban az e nívóhoz tartozó többdimenziós altérben az időfejlődés menetétől függő módon "elfordulhat". Ekkor a geometriai hatást egy unitér mátrixszal írhatjuk le. A megfelelő módon történő időfejlesztés hatására ez a mátrix olyan alakú lehet, ami megvalósíthat egyet a kvantuminformáció-kezelés alapműveleteiből, a q-bit kapukból.

A dolgozat felépítése a fentiek fényében a következő:

Az első fejezet rövid összefoglalást ad a geometriai fázisok legkorábban felfedezett képviselőjéről, a Berry-fázisról, abeli, és nem-abeli esetben. [1] E fejezetben bemutatjuk a Berry-véle vektorpotenciált, mint a fázisfaktor kiszámításához szükséges absztrakt vektormezőt.

A második fejezet a kvantumszámítógépek alapjainak áttekintése, itt jórészt csak a továbbiakhoz szükséges részeket nézzük.

A harmadik fejezet a geometriai fázisok alkalmazásáról szól a kvantumszámításban. E fejezethez főként a [2] munkát használom.

A negyedik, legfontosabb fejezet pedig egy példát tartalmaz, amely egy adott Hamiltonival 1q-bites kaput valósít meg. A tulajdonképpeni saját munka – a területtel való megismerkedésen kívül – az e fejezetben található számítások elvégzése. [3] A tanulmányozott modell egy speciális esetét kísérletileg is megvalósították. [4]
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Az alapprobléma: egy gráfot k-stabilnak nevezünk, ha bármely k élét elhagyva még a maradék is tartalmaz P4-gyel izomorf részgráfot. Keressük a legkevesebb élű k-stabil gráfokat (tetszőleges csúcsszám esetén, de kitérünk arra is, hogy mi a helyzet rögzített csúcsszám mellett). A probléma motivációja 3-reguláris hipergráfok Hamilton-láncainak vizsgálata, de a téma önmagában is érdekes és egyáltalán nem magától értetődő.



A megoldás során mutatunk tehát különböző konstrukciókat stabil gráfokra (ez felfogható úgy, mint alsó korlát a stabilitásra), valamint felső korlátot is adunk a stabilitásra (újfent az élszám függvényében), melyek együtt teljesen leírják a helyzetet: a két korlát összeér, pontosan megkapjuk a kívánt minimális élszámot.



Több, ekvivalens megfogalmazása van a problémának, melyek különböző jellegeire világítanak rá. A P4-et nem tartalmazó gráfok meghatározása után a stabilitás kérdése átalakítható egy fedés jellegű kérdéssé, ahol a háromszögekkel és csillagokkal való fedhetőséget vizsgáljuk. Innen már természetes a kapcsolat a gráfok dominancia-elméletével (amely a csillagokkal fedhetőséget vizsgálja); a stabilitásra adandó felső korlát bizonyítása során felmerülő technikai nehézségeket lehet ezen terület alkalmazásával kezelni.



A dolgozatot angol nyelven készítettem.
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�Parkettázó és spektrális halmazok vizsgálata Fourier analízissel
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A parkettázó halmazok osztálya természetes módon merül fel a matematika számos területén, számelméletben, geometriában, Fourier-analízisben. Ezek azok a halmazok, amelyeknek elcsúsztatott (de el nem forgatott) példányaival a „tér” egyrétűen lefedhető (nullmértékű hézagoktól eltekintve). A „tér” általánosan egy lokálisan kompakt Ábel-csoportot jelent, amelyek közül mi a véges csoportokkal, az egész koordinátájú pontok rácsával, valamint az Euklideszi térrel fogunk foglalkozni. A spektrális halmazok osztályát eredetileg Euklideszi terekben vezette be Fuglede a ’70-es években (az eredeti motiváció a változók szerinti parciális differenciálások operátorainak  egy kiterjesztési  kérdése volt, amellyel azonban csak említés szintjén foglalkozunk a dolgozatban). Később világossá vált, hogy érdemes a spektrális halmazokat szintén nagyobb általánosságban, lokálisan kompakt Ábel-csoportokban definiálni. A spektralitás azt jelenti, hogy a csoport karakterei közül kiválaszthatunk néhányat úgy, hogy azokat az adott halmazra megszorítva a halmaz feletti L^2 tér ortogonális bázisát kapjuk.  Fuglede azt a sejtést fogalmazta meg 1974-ben, hogy egy halmaz pontosan akkor parkettáz, ha spektrális.

A Fuglede sejtés egészen 2003-ig nyitott volt, amikor T. Tao olyan 5-dimenziós halmazt tudott mutatni, amely spektrális, de nem parkettáz. A konstrukció alapötlete az volt, hogy először véges csoportokon mutatott ellenpéldát, majd abból kiindulva a példát átvitte az egészek 5-dimenziós rácsára, végül pedig az Euklideszi térre. Később Tao konstrukcióját megjavítva M. Kolountzakis és M. Matolcsi 3-dimenziós példát tudtak adni. A sejtés másik irányát szintén Kolountzakis és Matolcsi tudta megcáfolni 2004-ben, amikor olyan 5-dimenziós halmazt konstruáltak, amely parkettáz, de nem spektrális. Módszerükkel később B. Farkas és Sz. Révész 4-dimenziós ellenpéldát is talált. Jelen dolgozatom célja az, hogy bemutassam B. Farkassal és M. Matolcsival végzett azon kutatásaink eredményét, amelyek egy 3-dimenziós parkettázó, de nem spektrális halmaz konstrukciójához vezettek. Mellékeredményként megmutatom továbbá, hogy J. Lagarias egy elégséges feltétele egy halmaz univerzális spektrumának létezésére nem szükséges (ellentétben Lagarias ilyen irányú sejtésével). 

A dolgozatban a parkettázó és spektrális halmazok tulajdonságainak vizsgálatára és a Kolountzakis-Matolcsi módszer elemzésére elsősorban Fourier-analízisbeli eszközöket használunk, míg a konkrét példák megtalálásánál számítógépes programokat hívunk segítségül. Mivel a felmerülő kérdések többségére nem ismert gyors algoritmus, a programozási feladatok megoldása távolról sem triviális.  Említést teszek azokról a numerikus kísérletekről is, amelyeket 1-dimenzióban végeztem a Fuglede sejtéssel kapcsolatban. A dolgozatban megpróbálom elkülöníteni a közös kutatás során elért saját eredményeimet.   
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Számok közepeivel szinte mindenki, már korai matematikai tanulmányai során találkozik és hamar bizonyítási eszközként használja fel az egyszerű közepek között fennálló egyenlőtlenségeket. Bár közepekkel régóta foglalkoznak és használják őket, még nem sikerült egy olyan elméletet kidolgozni, amely lényeges, a közepeket általánosan érintő kérdésekre választ tudna adni. Ilyen kérdések többek között a több változóra való kiterjesztés és a közepek mátrixok és operátorok körében való értelmezhetősége.

Ezek a kérdések az utóbbi harminc évben váltak fontossá a gyakorlati alkalmazásoknak köszönhetően. Ezek a gyakorlati felhasználási módok meglehetősen sokrétűek. Villamosmérnöki alkalmazásoktól kezdve a statisztikáig széles körben használják a közepeket. 

Az utóbbi időben különösen sok előrelépés történt a közepek elméletében és lassan körvonalazódni látszik egy általános elmélet, ami válaszokat adhat a felmerülő lényeges kérdésekre. Számok körében az elmélet megalapozottnak és bizonyítottnak tekinthető, ellenben mátrixok és Hilbert-terek operátorai esetében több sejtés még nyitott probléma, és ezek közül van olyan, amelyre különösen nehéznek tűnik kielégítő bizonyítást találni. Az elmélet alapját képezik a rekurzív, algoritmikus definíciók, ezért a számítógépes megoldások és ezek optimalizálása is jelentős szerepet kap. Az optimalizálás különösen a rekurzivitás csökkentésében játszik lényeges szerepet. A dolgozatban szereplő új tételek egy része lehetőséget ad, hogy a többváltozóra történő kiterjesztéskor ne rekurzív módon, hanem közvetlenül a kétváltozós közepet használva terjesszünk ki. Ezen kiterjesztés ekvivalianciáját a rekurzívval szintén új tétel erősíti. Ezek a tételek triviálisan alkalmazhatóak rendezhető mátrixokra is.

Szintén a dolgozat témáját képezi egy rendezetlen mátrixok közepének többváltozós kiterjesztésével kapcsolatos sejtés egy újszerű leírásmódja, amivel speciális esetekben a sejtés bizonyítható. A leírásmód megalapozása a dolgozat utolsó részében történik meg és önmagában is érdekes kérdéseket vet fel, önadjungált mátrixokkal kapcsolatban. Ez a leírásmód még továbbfejlesztést igényel ahhoz, hogy a teljes sejtés bizonyítható legyen, de a megfelelő kiterjesztés remélhetően hamarosan megadható.
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Az alábbi probléma olyan kvantumtomográfiai módszerek vizsgálatakor adódott, amikor egy több feles spinből álló rendszernek csak az egyik spinjén végzett mérésekből próbálunk következtetni a rendszer állapotára.

Egy összetett kvantummechanikai rendszer részrendszerein végzett mérések nem adhatnak  teljes információt a rendszer állapotáról. Azonban unitér transzformációk segítségével, a transzformált állapot redukált sűrűségeit vizsgálva további információhoz juthatunk. 

Célunk annak megállapítása volt, hogy a két feles spinből álló rendszer esetén minimum hány ilyen redukált sűrűség segítségével fejezhetjük ki az összetett rendszer állapotát. A két feles spint leíró rendszer állapota 15, az egy feles spint leíró pedig 3 független valós paraméterrel adható meg. Ezek alapján nyilvánvaló, hogy legalább 5 redukált sűrűségre biztosan szükség van.

A TDK dolgozatban konstrukciót adunk 7 redukált sűrűséggel való leírásra, és megvizsgáljuk az angol nyelvű szakirodalomban ‘mutually unbiased’-nek nevezett bázisok nyújtotta lehetőségeket.
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�Vas-oxidok Quincke rotációja lenolajban
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A Quincke rotáció jelensége régóta ismert: 1896-ban Quincke adott magyarázatot arra a megfigyelésre, hogy egyes közegekben homogén, időben állandó elektromos tér hatására bizonyos részecskék konstans szögsebességű forgást végezhetnek.[1] Az elmélet megszületése óta eltelt majd 110 évben kevés kísérleti tapasztalatról számoltak be a tudományos folyóiratok. A forgás létrehozását és vizsgálatát számos tényező nehezíti: nem könnyű olyan közeg-részecske összeállítást találni, mely egyszerre teljesíti a rotáció létrejöttéhez szükséges feltételeket. A részecskék méretének, az anyagok dielektromos állandójának és vezetőképességének speciális kombinációjára van szükség.[2] A jelenség kísérleti vizsgálata ezért komoly nehézségekkel jár, nem beszélve a kvantitatív elemzés során fölmerülő problémákról. Az effektusnak magyar szakirodalma nincs.

TDK munkám során különböző vas-oxidok, valamint vas-oxid tartalmú polimer kompozitok Quincke rotációját vizsgáltam lenolaj közegben.[3] Célom az volt, hogy kontrollált alakú, időben állandó, homogén elektromos térben forgó részecskét hozzak létre, mely kvantitatív vizsgálatokra is alkalmas lehet. Ennek érdekében kísérleteim során arra törekedtem, hogy az általam előállított anyag stabil, ugyanakkor alakítható legyen, és részecskéi Quincke rotációt végezzenek. Összehasonlítottam különböző anyagok kritikus (a forgás elindításához szükséges) térerősség értékeit. A stabilitás alapkövetelményének teljesülése után számos alakítási (vágási, formázási) technológiával próbálkoztam, miközben szem előtt kellett tartanom az elektromos tulajdonságok megfelelő alakulását is.

Kísérleteim során olyan anyagokat állítottam elő, melyek részecskéi a külső hatásokkal szemben ellenállóak voltak, és forogtak az elektromos térben. Szabályos alakú részecskék kialakítása nehéz, de nem megoldhatatlan feladat. Sikerrel gyártottam olyan szabályos, korong alakú, ellenálló részecskét, mely homogén elektromos térben konstans szögsebességgel forgott. Tanulmányoztam a forgási sebesség térerősségtől való függését is.

Vizsgálataim alapvetően alapkutatás jellegűek voltak, néhány alkalmazási lehetőség szempontjából azonban érdekesek lehetnek. Célkitűzésem, hogy a részecskék alakját kontrollálva mikromotort készítsek.
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�Elektron-bezártság vizsgálata fotoemisszióval arany nanorétegekben



Baji Zsófia, V. évf.



Konzulens: Pető Gábor , MTA MFA



Dolgozatomban az elektronbezártság jelenségét vizsgáltam nanométeres vastagságú arany rétegekben. Ez akkor jelenik meg, ha az anyagok méretét valamely dimenzióban jelentősen lecsökkentjük, és az az elektron de Broglie hullámhosszával összemérhetővé válik. Ekkor kvantummechanikai effektusok lépnek fel, melyek diszkrét állapotokat eredményeznek. A jelenség jól modellezhető a potenciáldobozba zárt elektronokkal, melyeket jelen esetben az arany 6s valenciasávbeli elektronjai adnak, a potenciálgátakat pedig egyik oldalon a hordozó, másik oldalon a vákuum biztosítja. 



A rétegeket (100) orientációjú szilícium egykristály hordozóra vittük fel termikus párologtatással. A 60 nm vastagságú arany réteg alá először egy 5 nm vastag Cr réteget vittünk fel. 



Az elektronszerkezet feltérképezésére fotoemissziós spektroszkópiát alkalmaztam, melynek során a mintát 20 eV – 40 eV –os  fotonokkal gerjesztjük, és az emittált fotoelektronok számát és energiáját mérjük félgömb analizátorral. A kísérlet nagyvákuumban folyt, és gerjesztő fényként ultraibolya sugárzást, He gázkisülés I és II vonalát használtam.

A mérések során vastagabb rétegeket Ar ionbombázással vékonyítottam és különböző vastagságoknál vettem fel spektrumokat az arany valenciasávjáról és Fermi nívójáról. Így lehetőség nyílt a rétegek tulajdonságait a tömbi jellemzőkkel is összehasonlítani, és az elektronbezártság okozta jelenségek jól elkülöníthetővé váltak, felétételezve, hogy az ionsugaras vékonyítás során létrejövő felületi durvulás csak 0,1 nm nagyságrendű, s az így kialkuló vasatagságszórás nem teszi lehetelenné az elektron bezártság kialkulását.

Korábbi vizsgálatok szerint Au nanorészecskék esetén kimutaható volt az Au 5 d valencia sávbeli nívók méretfüggő átrendeződése. Ez a jelenség bizonyos irányt mutatott az arany rétegvastagságra bár ez a rendszer 2 dimeziós lévén ( 2D) nem azonos rétegvastagság függést mutat a 0 dimenziós nanorészecskékkel.



A 2D arany réteg valenciasávjának rétegvastagságfüggése egy maximum megjelenését mutatja az állapotsürűségben a Fermi nivó közelében 1-2 eV kötési energia tartományban. Ez a maximum változik a rétegvastagság függvényében és a rétegvastagság csökkenésével nő 10-30 nm es tartományban.

Egy jelentős maximum tapasztalható 5-6 nm es aranyvastagságban, az arany vastagságát utólag Rutherford visszaszórással mérve. A rétegvastagságfüggéssel kizártuk az ionbombázás morfológiai hatásat. A rétegben sem Si-ot sem Cr-ot XPS módszerrel és Rutherford visszaszórással sem találtunk. Ennek alapján mind diffúzio, mind a fémközi szilicid vegyületek kialakulását ki tudtuk zárni. Mindezek alapján a kísérleti tapsztalatokat.az arany szabadelektronok elektron bezárásával magyaráztuk 

Az 5 d állapotok kötési energia tartományában is megjelenik egy mérefüggő maximum de ennek azonositása az elektronbezárással még további kisérletek igényel. 



�Alumínium elektrolit kondenzátorok gázösszetételének vizsgálata



Gádoros Patrik V. évf.



Konzulensek:  dr. Hárs György, Atomfizika Tanszék

dr. Klug Ottó, EPCOS



A kondenzátor alapvető passzív áramköri elem, mely a legtöbb hálózatban megtalálható. Az elektrotechnikában számos célra használják, pl. fázisjavítóként, fázistolóként, energiatárolóként, csatolásmentesítőként, szűrőként, egyfázisú motorok indítására (műfázis), stb. Elvi szerkezetét tekintve két vezető testből (fegyverzetek) és az azokat elválasztó dielektrikumból áll. Így épülnek fel a fóliakondenzátorok. Ezt a sémát összetettebb formában követik az elektrolit kondenzátorok, ahol a dielektrikum az anódfólia fémének oxidja, a katód szerepét pedig a katódfóliával érintkező elektrolit tölti be. Az oxidréteg kis vastagságának (néhány száz nm) és a felületnagyobbításnak köszönhetően (a fém felületét maratva a dielektrikum vastagságának méretskáláján érdes felületet kapunk) igen nagy kapacitássűrűség érhető így el. Kedvező elektromos és kémiai tulajdonágai miatt az alumínium igen elterjedt alapanyaga az anód- és katódfóliáknak.

A kondenzátorok elektromos és mechanikai tulajdonságai mellett alapvető fontosságú azok élettartama is. A használat során különféle kémiai reakciók mennek végbe, melyek egy része gézfejlődéssel jár (pl.: az elektrolit bizonyos összetevőinek bomlása), ill. a kondenzátor házába bezárt levegő egyes komponenseinek elnyelődéséhez vezethetnek. Ezek a reakciók hatással lehetnek a kondenzátor elektromos paramétereire is, és döntően befolyásolják annak élettartamát. A gázfejlődési folyamat ilyen módon szoros összefüggésben áll az élettartammal.

TDK munkám során különféle teszteken keresztülment kondenzátorok gázterében található gázokat elemeztem kvadrupól tömegspektrométer segítségével. Ehhez mindenek előtt egy megfelelő mintavételi eljárást kellett kidolgozni, és tökéletesíteni, amely a gázokat a vákuumtérbe vezeti, de kinntartja az elektrolitot, mely a vákuumtérbe jutva a különféle eszközökön lerakódhat, és azok működését zavarhatja. (Eltávolítása igen nehéz, az oldott szilárd komponensek még a kifűtésnek is ellenállnak.) Leghatékonyabbnak a következő módszer bizonyult: a kondenzátor gázait egy edényben, folyadékzár fölött összegyűjtve lehet egy kapilláris segítségével a vákuumtérbe vezetni. A mintavételezés fejlesztése közben számtalan különféle típusú és eltérő teszteken keresztülment kondenzátort vizsgáltam meg, hogy kiderüljön, melyek a legjellemzőbb gázok, melyek előfordulására számítani lehet. Majd szisztematikus vizsgálatok következtek az üzemi körülmények (feszültség, hőmérséklet) gázfejlődésre gyakorolt hatására vonatkozólag.



Irodalom:

Per-Olof Fägerholt: Handbook on Passive Components, Components Technology Institute (1999)

Kenczler Ödön: Vákuumtechnika, Tankönyvkiadó, Budapest (1975)

dr. Hárs György: Fizikai elektronika, Műegyetemi Kiadó, Budapest (1992)

�Vas-alumínium ötvözetek nagyterű vizsgálata cantilever magnetométerrel



Geresdi Attila�IV. évf. mérnök-fizikus hallgató



Konzulens: Dr. Mihály György, TTK, Fizika Tanszék

A vas-alumínium ötvözetek különleges mágneses tulajdonságainak kutatása mindmáig lezáratlan. A magas vastartalom ellenére az 1:1 összetételű FeAl kristály nem mágneses. Az ettől eltérő összetételű vas-alumínium rendszerek – a kristályszerkezet megőrzése mellett, atomcserékkel létrehozott FexAl1-x ötvözetek – viszont már mágnesesek, ugyanakkor a mágnesezettségük igen nagy, több Tesla mágneses tér mellett sem telítődik. A dolgozatban a vas-alumínium ötvözetek nagyterű mágnesezettségére vonatkozó saját mérések eredményeit mutatom be. 

A 12 T-ig terjedő mágneses mérések különleges technikát igényelnek. A méréseknél alkalmazott  cantilever magnetométer a mintára ható erő miatt bekövetkező kapacitásváltozást detektálja. A kis tömegű porminták és vékonyrétegek kezelése, valamint az esetenként fF nagyságrendű kapacitásváltozások megbízható és reprodukálható mérése különleges méréstechnikai megoldásokat kíván. A dolgozat bemutatja az ezen a területen alkalmazott fejlesztéseket. 

A kísérletek célja a vas-alumínium ötvözetek nagyterű mágnesezettségének összehasonlítása az 50 at.% és a 60 at.% vastartalom között. Az eredmények bemutatása mellett a jelenséget az Fe-Al rendszerek legújabb mágneses modelljeinek keretében értelmezzük; a redukált Al koordinációjú Fe rácshelyeken megnövekedett mágneses momentumok tulajdonságaival.

Irodalom:



L. F. Kiss, et al.: Rigid magnetic foam-like behavior in ball-mined FeAl. �Phys. Rev. B 70, 012408 (2004).



B.V. Reddy, et. al.: Effect of size, disorder and impurities on magnetism in FeAl�Phys. Rev. B 64,  132408 (2001).

�Az atomi erő mikroszkóptól a fényerő mikroszkópig: a fényerő mikroszkópia képalkotásának jellemzése



Udvarhelyi Anikó III. évf.



Konzulensek: Forró László, Sylvia Jeney, Málnási Csizmadia András





A fényerő mikroszkóp (photonic force microscope - PFM) egy olyan háromdimenziós pásztázó mikroszkóp, amely az optikai csipesz és egy három-dimenziós helyzetdetektáló rendszer kombinációján alapul: az optikai csipesszel csapdába ejtett próbatest (bead, szonda) helyét nanométeres pontossággal képes mérni mikroszekundumos időfelbontással. A PFM a folyadékban lévő szonda Brown-mozgásából eredő fluktuációk analízisével a potenciális energia háromdimenziós energiaprofilját határozza meg, lehetővé téve így sejtalkotók, fehérjék és makromolekulák környezetükkel történő kölcsönhatásainak vizsgálatát. A PFM fő előnyei, hogy a mérés és pásztázó képalkotás során nem szükséges, hogy a szonda közvetlen mechanikai kapcsolatba kerüljön a mintával, így nem károsítja azt; másrészt pedig érzékenysége rendkívüli, az AFM-ét nagyságrendekkel meghaladja.

Egy mikrométer nagyságrendű dielektromos gömbre ható erők az optikai csapdában egyfelől a sugárzási nyomásból, másfelől egy ezt ellensúlyozó, az intenzitásgradiensből eredő visszatérítő erőből erednek. A csipesz stacionárius pontjában a csapdázó potenciál a dielektromos gömb esetére mindhárom irányban lineáris erőtörvénnyel modellezhető.

Molekulák között ható erők mérésekor a kísérletek fő problémája a hőmozgás jelenléte. Biológiai kutatásokban azonban nem lehet a hőmérsékletet a hőmozgás csökkentése érdekében jelentősen mérsékelni, mivel a molekuláris működés szorosan kapcsolódik a fiziológiai körülményekhez.



A dolgozatban bemutatom, hogy miképpen vizsgáltuk a PFM képalkotását szobahőmérsékleten. Először négy különböző anyagból készült próbatesttel kalibráltuk a mikroszkópot, hogy megállapítsuk a maximális és minimális erőket, melyek egy csapdába ejtett gömbre hatnak. Az erőket a csapda erősségéből számoltuk a Hooke-törvény alapján. Utána topográfiai méréseket végeztünk a képalkotás megértésének céljából. A pásztázást desztillált vízben lebegő, egy mikrométer átmérőjű gyöngyökkel (szonda) végeztük. A szondánál kisebb és nagyobb méretű gyöngyökről is készítettünk képeket, melyek szerkezetét részben a szonda és a minta alakjának konvolúciójával magyaráztuk.



Ha megértjük az ezekre az egyszerű gyöngy-próbatestekre ható erőket és a képalkotást ilyen kemény referenciarendszerek esetében, közelebb kerülünk ahhoz, hogy összetett biológiai struktúrákat legyünk képesek tanulmányozni és értelmezni.



Irodalom
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�Halogénezett fenolszármazékok hatása modellmembránok szerkezetére



Varga Zoltán, V. évf.  

Témavezető: Dr Bóta Attila, Fizikai Kémia Tanszék�Konzulens: Dr Szieberth Dénes, Szervetlen Kémia Tanszék



Dolgozatomban a biológiai membránok egyik fő foszfolipid komponenséből, a dipalmitoil-foszfatidil-kolinból (DPPC) és vízből álló vezikulák (más néven liposzómák) a halogénezett fenolszármazékok jelenlétében bekövetkező szerkezetváltozásait tanulmányozom a rendszer különböző fázisaiban. A liposzómák olyan termotróp folyadékkristályos rendszerek, melyekben az amfipatikus lipidekből álló kettősréteg és a víz váltakozó, centroszimmetrikus, periódikus héjrendszert alakít ki. A DPPC alapú liposzómák a humán sejtmembrán elfogadott, és gyakran használt modell rendszerei, melyekben a hőmérséklet függvényében négyféle, a periódustávolságban és a héjon belüli alrács típusában különböző fázis fordul elő. A tiszta rendszerhez adott harmadik komponens megváltoztathatja a kialakuló szerkezetet, módosíthatja a fázisátmenetek mechanizmusát, az átmeneti állapotok formáit. A változásokat tanulmányozva következtetéseket vonhatunk le a különböző molekulák fiziológiai hatását illetően. A vizsgált fenolszármazékok a 2,4-diklórfenol (DCP) illetve 2,4-dibrómfenol (DBrP) molekulák toxikusak. A 2,4-diklórfenol a különböző szennyezések révén a környezetben is jelen van, ezért a sejtmembránnal való kölcsönhatásának leírása kiemelten fontos. A dibrómfenol kettősrétegre gyakorolt hatásának vizsgálata a diklórfenollal való hasonlósága miatt játszik jelentős szerepet.

Az elvégzett kisszögű és anomális kisszögű röntgenszórásos mérések (SAXS, ASAXS) alapján a halogénezett fenolszármazékok kémiai karakterüknek megfelelően a kettősrétegek szénlánc régiójában helyezkednek el, és a rétegek szabályos pakolódását nem változtatják meg. Mivel a két molekula azonos módon befolyásolja a tiszta rendszert - amit előzetes kalorimetriás mérések alátámasztanak - kontraszt variációval vizsgáltam azok hatását. Ezen módszertől független, anomális kisszögű röntgenszórásos mérések, amik a hagyományos röntgenszórás eredményeivel összhangban azt támasztották alá, hogy ezek a molekulák a lipidek fejcsoportjainak közelében helyezkednek el. A szórási görbék a fenolszármazékok koncentrációjának hatására bekövetkező változásait modellszámításokkal is nyomon követtem. A kettősréteg struktúra faktorát, a parakristályos, illetve Caillé elmélet szerint, míg a forma faktort egyszerű modell-elektronsűrűség profilok felhasználásával számoltam ki. 

A szórásos módszerek és azok modellezése mellett a fenolszármazékok kettősrétegre kifejtett hatását a membrán-biofizikában széles körben alkalmazott molekula dinamikai számításokkal is vizsgáltam. A szimulációk során az S. J. Marrink és munkatársai által kidolgozott durva szemcsés modellt alkalmaztam, mely visszaadja a rendszer fő tulajdonságait, és az atomi szintű szimulációknál jóval szélesebb méret illetve időskála tanulmányozását tesz lehetővé [1]. A meglévő lipid modellhez elkészítettem a fenolszármazékok durva szemcsés leírását. Annak érdekében, hogy a szemcsés modell minél jobban leírja a DCP és a DBrP molekulák tulajdonságait, kvantumkémiai számításokat (DFT) végeztem, melyek célja ezen molekulák pontos geometriájának, elektronsűrűség profiljának, és nem utolsó sorban a parciális töltéseloszlásának meghatározása volt. A rendszerre vonatkozó molekula dinamikai, valamint röntgenszórásos eredmények konzisztensek, és pontos információval szolgálnak a fenolszármazékok kettősrétegen belüli lokalizációjáról.  



Irodalom:

[1.] S. J. Marrink, A. E. Mark, Coarse grained model for semi-quantitative lipid simulations, J. Phys. Chem. B 108, 750-760 (2004)



�Akusztooptikai és elektrooptikai eszközök fejlesztése femtoszekundumos lézerekhez

Veress Máté V. évf.

Konzulens: Maák Pál, Atomfizika Tanszék



A femtoszekundumos lézerek, különleges tulajdonságaik miatt napjainkban az egyik legfontosabb kísérleti eszközök az optikában és anyagtudományban. Rövid impulzus előállításához széles spektrumra van szükség, így egy olyan közegre(pl.:Ti-Zafír), ami széles hullámhossz tartományon képes erősítésre, valamint egy olyan elemre, ami a frekvenciakomponenseket fázisban rendezi, ez a móduscsatoló (napjainkban <100 fs eléréshez passzív móduscsatolást alkalmaznak, amely kevéssé stabil). Az impulzusok átlagos hossza 10-100fs, egy impulzus jellemző energiája 1-10nJ, az impulzusok ismétlődési frekvenciája 70-100MHz, így akár 1013W/cm2 körüli csúcs intenzitás is elérhetővé válik. Az ilyen típusú impulzusok rendkívül előnyösek például reakciók szabályozására, fluoreszencia vizsgálatánál, nemlineáris alkalmazásokban stb. 

Dolgozatom olyan új kísérleti eszközök kifejlesztését célozza meg, amelyek az akusztooptikai(AO) és elektrooptikai(EO) effektust használja a femtoszekundumos környezetben. A fremtoszekundumos impulzus amplitúdója, fázisviszonya , ismétlődési frekvenciája ezen effektusokkal elektronikus úton szabályozhatóvá válik. Az effektusok használatának oka, hogy egyedül ezek rendelkeznek megfelelő sebességgel, spektrális felbontással és modulációs mélységgel, ez viszont különleges konfigurációt igényel. A dolgozatban többféle, különböző célra készült eszközök fejlesztéséről és kísérleti vizsgálatáról, valamint ezek elméleti hátteréről számolok be. 

A következő eszközök fejlesztésében vettem részt:

Impulzus-ritkító

Impulzusalak-formáló

Móduscsatoló

Impulzusritkító: Például biológiai minták mérése esetén fontos, hogy az anyagok ne roncsolódjanak termikusan, ezért az impulzusok ritkítása szükséges. Egyetlen impulzus kivágása a cél, ehhez az eszköznek egy 13 ns-os periódus alatt be és ki kell kapcsolnia. Elméletileg és kísérletileg is vizsgálva a kérdést sikerült egy AO impulzusritkítót összeállítanom, aminek optikai felfutási ideje 12ns. Hasonló alkalmazás EO-i úton is megoldható egy Pockels cella és egy polárszűrő segítségével, eddigi kísérleteim szerint 65% kapcsolási hatásfok is elérhető.

Impulzusalak-formáló: Egyes kísérletek (pl. koherens kontroll) megkövetelik az impulzus burkolójának megváltoztatását, ez pl. egy AO szűrővel valósítható meg több akusztikus frekvencia amplitúdó és fázisviszonyának változtatásával. Szimulációkat végeztem impulzussorozat létrehozására, valamint az impulzus rövidítésére. A bemutatott eredmények alapján a megfelelő felbontás és csatornaszám megválasztható, valamint igazoltam, hogy mindkét feladat teljesíthető. 

Móduscsatoló: A cél a lehető legrövidebb impulzus létrehozása aktív, stabil móduscsatolással. Megvizsgáltam kísérletileg két akusztooptikai modulátort stabilitás és kapcsolási hatásfok szempontjából. A vizsgálat alapján elsősorban a modulátorok méretének csökkentése a legfontosabb fejlesztési irány az anyagi diszperzió csökkentése érdekében. A megfelelő stabilitás eléréséhez egy visszacsatolt szabályozókört javasolok. 

Távolabbi cél olyan modern eszközök kifejlesztése amelyek a napjainkban folyó kutatást egyszerűbbé teszik, olyan kísérletek felé nyissák meg az utat amik eddig elképzelhetetlenek voltak.
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Hárfás Zsolt III. évf.



Konzulens: Dr. Aszódi Attila, BME-NTI



1992. július 28-án, egy gőzveszteséget okozó hűtőközeg-vesztéses üzemzavar (LOCA) történt a Barsebäck-2 atomerőművi blokkon Svédországban. Az üzemzavar során szándékolatlanul kinyílt egy biztonsági szelep, aminek következtében a kilépő gőzsugár leborotválta a szomszédos csővezetékről a hőszigetelést. A szigetelőanyag törmelékei ezután eltömítették a hűtőközeg-recirkulációt tápláló zsompot. TDK dolgozatomban az üzemzavarral, valamint a zsomp-eltömődéssel kapcsolatos nemzetközi szakirodalmat dolgozom fel, illetve vizsgálom, hogy VVER-440-es blokkok esetén a zsompösszefolyók konstrukciója megfelelő-e üzemzavari szituációkra

�
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A mai kor igényeinek megfelelően egyre több berendezést jelenítenek meg 3D-s tervező szoftverek segítségével, a már elkészült tervrajzok alapján. Az így elkészült modelleket sok célra fel lehet használni: alapjául szolgálhat több végeselemes analízisnek – akár szilárdságtani, akár áramlás- illetve hőtechnikai számításoknál –, bemutatók készíthetők, amik segíthetik a hallgatók munkáját, mert vizuális élményt nyújtanak a berendezések belső, általában nem megközelíthető részeiről is. Illetve ipari bemutatók alapjául is szolgálhatnak.

Az Oktatóreaktor különösképpen nagy jelentőséggel bíró berendezés. Érdemes az összeszerelésénél alkalmazott vezérelveket közelebbi vizsgálat alá vonni, az alkatrészek geometriáját, fejlettségi szintjét elemezni.

A modell felépítésére a Solid Edge gépészeti tervező rendszert fogjuk használni. A szoftver egyszerűen kezelhető, megbízható teljesítményt nyújt otthoni átlagos hardverkörnyezetben is, képes nagyon sok alkatrészt is kezelni összeállításban.

A modell felépítése során, ellenőrizni szeretnénk a rajzi dokumentációkat is, mert sok esetben a rajzok külső behatás következtében olvashatatlanok, illetve az összeállítási rajzokhoz tartozó alkatrészrajzok nem állnak már rendelkezésre. Az ellenőrzést egyéb vizuális eszközök, illetve a modellépítés során egyértelmű ellentmondások segítségével próbáljuk pontosítani. A későbbekben a már elkészült modell segítségével könnyebb lesz az esetleges változtatásokat szimulálni. 
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Téma: A Compton-kamera – mint orvosi diagnosztikában használható képalkotó detektorrendszer – modellezése, vizsgálata, és összehasonlítása hagyományos (SPECT) eljárásokkal



Az orvosi diagnosztikában ma használatos „single photon imaging (SPECT)” rendszerek mechanikus/abszorpciós kollimátorokkal működnek, amely a detektorra beeső fotonok irányszelekcióját végzi, de ezzel együtt a fotonok nagy részét elnyeli. Egy másik lehetséges technika a fotonok pályájának meghatározására az ún. elektronikus kollimáció, amely a detektorban történő Compton-szórást használja fel energia és iránymérésre. A dolgozat témája  a Compton-kamera, mint orvosi diagnosztikai vizsgálatokban használható új detektorrendszer elméleti vizsgálata. Először a két kollimációs eljárást (Compton-kamera és SPECT) hasonlítjuk össze, majd a detektorrendszer, illetve a mérési elrendezés egyszerűsített modelljét készítjük el az MCNP háromdimenziós Monte-Carlo szimulációs részecsketranszport-program segítségével. A Compton-kamera két detektorból áll, az egyikben történik a rugalmatlan ütközés, míg a másikban a fennmaradt energia detektálása, vagyis a fotoeffektus. Annak érdekében, hogy eldönthessük, a két érzékelőből érkező jel egy fotontól származik-e, a két detektor koincidenciajeleit kell vizsgálnunk. Mivel az MCNP program a koincidenciába kapcsolt detektorokat nem tudja kezelni, a képrekonstrukcióhoz szükséges adatok kigyűjtéséhez egy eljárást – programot – írunk, és természetesen a képrekonstrukcióra is kitérünk dolgozatunkban, egyszerű többdimenziós példákon bemutatva az eljárást.

�MHD módusok vizsgálata a W7-AS sztellarátor Mirnov-szonda jeleiben



Papp Gergely II. évf. mérnök-fizikus, TTK

Konzulensek: Pokol Gergő, Nukleáris Technika Tanszék�		Dr. Pór Gábor, Nukleáris Technika Tanszék

Napjaink égető energiagondjai mellett az emberiségnek szüksége van egy olyan új energiaforrásra, mely megbízható, biztonságos, nagy mennyiségű energiát állít elő kis helyen, folyamatosan és olcsón. Kell, hogy a hozzá szükséges természeti erőforrások könnyen elérhetőek legyenek bárhol a világon, és ne apadjanak el belátható időn belül. A fúzió pontosan ilyen energiaforrás. Egy stabilan működő, energiatermelő fúziós erőmű építése napjainkban még nem lehetséges, ugyanis vannak még fel nem térképezett jelenségek a fúziós plazmában. Ezek közé tartozik az anomális transzport is, mely azt jelenti, hogy szisztematikus eltérés található a mért és a klasszikus transzport elmélet alapján számolt transzport együtthatók között. Ez nagy szerepet játszik a kritikus plazmastabilitásban, éppen ezért fontos megérteni a jelenség fizikai hátterét. Az összetartást meghatározó turbulens transzport és a mágneses tér racionális felületei közötti kapcsolatot több empirikus elmélet is megjósolta.

A racionális felületeken gerjesztett MHD (magnetohidrodinamikai) módusok fluktuációkat okoznak a poloidális mágneses térben, ezt a fluktuációt pedig kis tekercsekkel, név szerint a Mirnov-szondákkal mérhetjük a legjobban. Lézer-szórásos kísérletek azt mutatták, hogy korreláció van az anomális transzportot okozó sűrűség-turbulencia erőssége és a Mirnov-szonda jelek RMS amplitúdója között. [1] Ez alapján indult el a Mirnov-szonda jelek vizsgálata.

A Wendelstein 7-AS a világ egyik legnagyobb sztellarátor típusú fúziós kísérleti berendezése volt, mely 1988 és 2002 között üzemelt a németországi Garchingban. A sztellarátorok toroidális geometriájú, mágneses plazmaösszetartást alkalmazó berendezések, melyekben a tokamakoktól eltérően a mágneses erővonalak külső tekercsekkel való poloidális megcsavarásával érik el az ExB drift ellensúlyozását. Az általam vizsgált nagyjából száz, különböző plazmaparaméterekkel rendelkező lövés jelei 16 Mirnov-szondából származnak, melyek különböző poloidális szögnél, a berendezés egy toroidális metszetében találhatóak (MIR-1 szondacsoport). Ezekből az adatokból próbáltam meg azonosítani a különféle MHD módusokat, az azokat jellemző paramétereket; illetve kísérletet tettem arra, hogy összefüggést mutassak ki a plazmaparaméterek és a megjelenő instabilitás jellemző tulajdonságai között.

Az elemzés alapvető eszközét a szondák jelei között számolt hagyományos frekvenciafüggő koherencia- és fázisfüggvények képezik. Ezek segítségével kerestem meg az egy-egy lövést uraló módus(ok) sajátfrekvenciáját és állapítottam meg az instabilitás módusszerkezetét, mely a különböző jellegű módusokra jellemző. Az adatfeldolgozást a fúziós körökben elterjedt IDL programkörnyezetben végeztem. A jelelemzéshez jórészt saját programokat használtam.

A feldolgozás eredményeképpen rábukkantam a frekvenciában állandó fázisok jelenségére, különböző jellegű MHD módusokat azonosítottam a szondajelekben, ezekhez a módusokhoz jellemző sajátfrekvenciát, módusszerkezetet és módusszámot tudtam rendelni. [2] Dolgozatomban bővebben kifejtem a vizsgálataim mögött rejlő motivációt, részletesen leírom a jelfeldolgozáshoz használt módszereket, taglalom az elemzés eredményeit. Ezenfelül leírok néhány olyan - érdekes kérdéseket felvető - jelenséget is, melyekre a jelfeldolgozás folyamán sikerült rábukkanni.

Irodalom:

1.	Basse, N.P., Zoletnik, S., Saffman, M.et al.: Phys. Plasmas, vol. 9, 3035 (2002)

2.	G.Papp, G. Pokol, G. Por, S. Zoletnik.: Analysis of  transient MHD modes of Wendelstein 7-AS by coherence techniques, 32nd EPS Plasma Physics Conference 	(2005, Tarragona)  P5.021
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A Paksi Atomerőműben 2003 áprilisában súlyos üzemzavar történt, amelynek során a 2. blokk 1. sz. aknájába telepített tisztítótartályban 30 üzemanyag-kazetta jelentősen megsérült. A hűtés kimaradása miatt túlhevült, majd a tartály vízzel történő elárasztásakor hősokkot kapott kazetták többsége összetört, a keletkezett törmelék a tisztítótartály aljára, a kazettalábak, illetve a még állva maradt kazettarészek közé hullott. Az így kialakult szabálytalan és pontosan fel nem térképezhető geometriájú neutronsokszorozó rendszert jelenleg az aknát kitöltő – és így a 3 és fél tonna sérült üzemanyagot is körülvevő – erősen (20 g H3BO3/kg oldat koncentrációra) bórozott víz tartja mélyen szubkritikus állapotban. 

A sérült kazetták és a törmelék eltávolítását 2006-ra tervezik. Mivel az eltávolítás során a tartályban lévő üzemanyag előre nem tervezhető módon is átrendeződhet (pl. a még álló kazettarészek leomolhatnak), továbbá a lokális vagy globális bórsavhígulás lehetősége sem zárható ki teljesen, biztonsági okból igen lényeges, hogy a rendszer neutronsokszorozását folyamatosan nyomon kövessük. Jelenleg a tartályon kívül elhelyezett három neutrondetektor figyeli a rendszert, ezek helyettesítésére rövidesen három hasadási kamrát telepítenek a tartály belső terébe, a törmelékhalom felszínének közelébe.  

A dolgozat témája annak vizsgálata, hogy javítható-e az újonnan telepítendő detektoroknak a rendszerre való „rálátása” azáltal, ha a detektorokat alkalmas vastagságú polietilén (vagy más hasonló hidrogén-tartalmú műanyag-) burkolattal vesszük körül. A BME Nukleáris Technikai Intézetben (NTI) végzett korábbi számítások ugyanis azt mutatták, hogy a rendszert jelenleg is figyelő (a tartályon kívül, közvetlenül a tartályfal mellett elhelyezkedő) neutrondetektorok a szokatlanul erős bórsav-koncentráció miatt „nem látnak bele” kellően mélyen a tartályba, lényegében csak a közvetlen környezetük bórsav-koncentrációját mérik. A dolgozat által vizsgált ötlet ennek a problémának a megoldását kívánja segíteni. 

A vizsgálatokhoz a világszerte használt és elismert MCNP Monte Carlo programot használtuk. Első lépésben a tisztítótartálynak és a bele telepítendő detektoroknak egy egyszerűsített modelljét fejlesztettük ki. Ezzel a modellel egyrészt a detektoroknak a törmelékhalom különböző régióira való „rálátását” tanulmányoztuk, másrészt a polietilén burkolat vastagságát optimalizáltuk. Utóbbi esetben szem előtt kellett tartanunk, hogy a bóros víznek a burkolat által történő kiszorítása a sokszorozási tényező növekedését eredményezi, és ez az effektus nem haladhat meg egy biztonsági szempontból még elfogadható mértéket. 

Az egyszerűsített modellel nyert eredmények alapján optimálisnak talált burkolatkonstrukció hatásosságát a tisztítótartálynak az NTI-ben korábban kifejlesztett részletes háromdimenziós modelljével végzett számításokkal is megvizsgáltuk.
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Tamáska István, III. éves mérnök-fizikus



Konzulensek:	Dr. Fehér Sándor, Nukleáris Technikai Intézet 

	Dr. Czifrus Szabolcs, Nukleáris Technikai Intézet

A Paksi Atomerőműben 2003 áprilisában történt súlyos üzemzavar következtében a 2. blokk 1. aknájába telepített tisztítótartályban 30 fűtőelemkazetta erősen összetört. A struktúráját vesztett rendszer neutronsokszorozását jelenleg három, a tisztítótartályon kívül elhelyezett neutrondetektor figyeli. Az összetört üzemanyag eltávolítására vonatkozó tervek szerint a jelenlegi detektorok helyére ideiglenesen a sérült kazetták tárolására szolgáló tokok kerülnek, ezért a külső detektorokat rövidesen a tartály belső terébe telepítendő három új kombinált neutron-gamma detektorral helyettesítik. 

A francia Photonis cég által gyártott detektorok neutron-érzékeny része egy hengeres hasadási kamra. A kamra érzékeny térfogatának belső falán vékony rétegben magas dúsítású 235U található, a gázteret 2,5 bar nyomású argon tölti ki. A gyártó cég a telephelyén termikus neutronokra hitelesíti a kamrát, felmérve, hogy egységnyi termikus neutronfluxus milyen átlagos beütésszámot vált ki a detektorban. A hitelesítő méréshez a termikus neutronokat tiszta vízben történő moderálással „állítják elő”. A Pakson telepítendő, 2005 novemberében elkészülő detektorok hatásfoka a gyártó szerint 4 (beütés/s)/(1/cm2s) körül várható.   

Felmerül azonban a kérdés, hogy a tiszta vízben felmért hatásfok hogyan változik meg a paksi tisztítótartály erősen bórsavas közegében. Utóbbi esetben ugyanis a detektor környezetében kialakuló neutrontér spektruma jelentősen eltérhet a hitelesítési körülményektől, és ez a különbözőség az 235U hasadási hatáskeresztmetszetének energiafüggésén keresztül megváltoztathatja a hatásfokot. A dolgozat témája a fenti a kérdés számítógépi modellezéssel történő megválaszolása, továbbá a kérdés kísérleti vizsgálatára irányuló paksi mérés előkészítése, megtervezése.  

A feladat megoldásához a világszerte használt MCNP Monte Carlo programmal végeztünk számításokat. Kidolgoztuk a detektor és a hitelesítő mérési elrendezés (kád, detektor, neutronforrás) részletes MCNP modelljét, és ennek segítségével vizsgáltuk a detektor környezetében kialakuló neutrontér spektrumának és a hatásfoknak a bórsav-koncentrációtól és a forrás-detektor távolságtól való függését. A vizsgálatok eredményei alapján a dolgozat javaslatot tesz a Pakson tervezett hitelesítési mérések geometriai elrendezésére és az alkalmazandó bórsav-koncentrációkra is. 
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A Paksi Atomerőmű VVER-440/213-as típusú reaktorokkal szerelt blokkjai sok szempontból különböznek a többi nyomottvizes típustól, pl.: 6 hurokból álló hűtőkör, vízszintes elrendezésű gőzfejlesztő, hideg ill. melegági vízzárak. Eme speciális jellemzők következménye, hogy az ilyen típusú blokkok üzemzavari viselkedése jelentősen eltér a nyugati nyomottvizes erőművekben tapasztalható üzemzavari folyamatoktól.

E blokkok üzemzavari viselkedésének vizsgálata céljából az 1980-as évek közepén építették meg a PMK-NVH (1990-es átalakítása után PMK-2) berendezést, amely a Paksi Atomerőmű VVER-440/213-típusú reaktorának 1:2070 térfogat- és teljesítményléptékű integrális rendszer-termohidraulikai modellje. A berendezés a KFKI - Atomenergia Kutatóintézetben található. A TDK dolgozatomban az előző évben megkezdett munka folytatásaként megépítettem a PMK-2 berendezés termohidraulikai modelljét az ASTEC (Accident Source Term Evaluation Code) kód segítségével. Az alkalmazott ASTEC v1.1 a GRS (Gesellshaft für Anlagen- und Reaktorsicherheit) és az IRSN (Institut de Radioprotection et de Süreté Nucéaire) intézetek által atomerőművi súlyos balesetek modellezésére kifejlesztett rendszerelemző eszköz. A modellel végzett vizsgálatok elsődleges célja az ASTEC kód termohidraulikai moduljának - a CESAR-nak – a validációja a PMK-2 kísérleti berendezésen végzett, a nemzetközi szakirodalomban hozzáférhető kísérletekkel [1] ill. az eredmények összevetése az APROS (Advanced Process Simulátor) kóddal felépített PMK-2 modell eredményeivel. Az általam vizsgált tranziens kis méretű csőtöréses üzemzavar (SBLOCA).

A TDK munka során megszerzett tapasztalataimat a jövőben is szeretném kamatoztatni. A következő hónapokban az ASTEC kód segítségével a már meglévő VVER-440-es rendszermodellel kapcsolatos számításokkal ill. a modell továbbfejlesztésével szeretnék foglalkozni.







Irodalom: [1]  . Szabados, G. Baranyai, A. Guba, Gy. Ézsöl, I. Nagy, L. Perneczky, I.Trosztel  

Technikalspecification of the hungarian test facility for VVER-440/213 safety       analysis 
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1986. április 26-án az ukrán forralócsöves atomerőmű új, 4. blokkjában bekövetkezett robbanássorozat letépte a reaktor fedelét, és a kiszabaduló radioaktív gázok, gőzök, valamint a grafit elégésével levegőbe porlasztott illékony szilárd radioaktív anyagok közvetlenül a levegőbe kerültek. Egy részük közelben hullott le, de a finomabb radioaktív por és a légnemű anyagok nagy távolságba és magasságba jutottak. Csernobil közelében a talaj azóta is őrzi a katasztrófa nyomait, és árulkodik az azóta történtekről is. A különböző helyekről és mélységekből gyűjtött talajminták elemzése segít ezek megértésében. Gammaspektrometriás elemzéssel megismerhetjük, hogy milyen izotópok kerültek a talajba és milyen fokú volt az izotópok migrációja. Választ kaphatunk arra is, hogy a talajban milyen természetes változások (erózió, vízmosás) és milyen emberi változtatások voltak (idegen talajréteg terítése).



A kereskedelmi forgalomban kapható programok komoly segítséget nyújtanak a detektált spektrum kiértékelésében. Ilyen a Canberra cég által fejlesztett Genie2000* nevű program is, mellyel a gamma- spektrometriás értékeléshez számos segítséget kap a felhasználó. Vizuálisan és számszerűen is ellenőrizhető csúcskereső és csúcsterület számító algoritmusa megbízható és felhasználóbarát. Hasznos funkciója a kalibrációs művelet is. A számítás eredményeinek felhasználása azonban nehézkes, az automatikus aktivitás számítási műveletei és illesztései tovább pontosíthatók, izotóp azonosító funkciója adott célfeladatnak megfelelően egyszerűsíthető és javítható, háttérkorrekciós művelete elfogadhatatlannak bizonyult. Az eredmények csak fáradságos munkával nyerhetők  (másolhatók) ki a nagyméretű kimeneti fájlból. Ennek megfelelően a programot csak a spektrum csúcsainak és csúcsterületeinek meghatározására használtam.



Ezért célszerűnek tűnt egy olyan program megírása, mely felhasználóbarát környezetben kiküszöböli a Genie2000 hibáit, de a jól működő funkcióit hasznosítja és az elemzést automatikussá teszi. A választás az Excel táblázatkezelőre esett, mert használata széles körben ismert és modulárisan fejleszthető, bővíthető a benne írt program. Így külön munkalap szolgál az eredményfájl adatsorainak feldolgozására cellaműveletek és makrók segítségével, és külön munkalapba gyűjthetők a hasznos információk, a Genie2000 számítási eredmények. Egy következő munkalap az így kiemelt adatokat pillanatok alatt feldolgozza, és a paraméterek ellenőrzése után kész kiértékeléssel szolgál, beleértve a hibabecslést is. Ilyen módon a kiértékelés hosszú és fáradságos idejét sikerült rövidíteni, miközben a feldolgozás pontossága növekedett és a számítás menetének hibalehetőségei könnyebben ellenőrizhetőbbé váltak. A program további előnye a fejleszthetőség. Kevés ráfordítással, új számítási munkalap beillesztésével meggyorsítható az aktivációs analitikai mérések értékelése, ahogyan a kalibráció folyamata is egységesíthetővé és gördülékenyebbé válhat.



A csernobili talajminták elemzése remek alkalmat nyújtott a program működésének ellenőrzésére, mivel az elemzést a programmal párhuzamosan egyénileg is elvégeztük. A program gyorsnak és pontosnak bizonyult. A különböző mélységből vett talajminták elemzésének összehasonlítása elárulta, ha a felső réteget bolygatták, és arra is utalt, hogy milyen mértékben és milyen radioaktív izotópok által szennyezett a talaj.



Irodalom:

*Canberra: Genie2000 Handbook








