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1 Elézmények és tudomdnyos célkitiizések

Elézmények

Az egydimenziés Morse potenciél a nem-linedris rezgések fizikdjinak hasz-
nos modell}e. Segitségével valés fizikai problémék egész sordt irhatjuk le
analitikus médon. A Morse potencidl legismertebb alkalmazisi teriilete az
atomi és molekulafizika. P. M. Morse 1itt6r5 jelentdségi cikkében [1] kimu-
tatta, hogy nem-forg6 kétatomos molekuldk atomjai kozotti kblcsonhatds
kielégitéen kozelithetd az azéta réla elnevezett potencidlis-energia figg-
v;énnyel. A Morse potencidlt més rendszerek, pl. atomok és molekuldk
szildrdtestfeliiletekkel val6 kolcsdnhatdsinak leiriséra is haszndltdk [2]. A
hetvenes évek 6ta, amikor felfedezték annak lehetfségét, hogy molekulik
infravords lézerel:ckel kivéltott tobbfotonos folyamatok nyomén disszocidl-
hatnak [3], a Morse oszcilldtort megijult érdeklddés vezi. A lézer kon-
trolldlt kvantumkémia szintén gyakran hasznilja a Morse potencidlt bi-
zonyos elektronallapotokhoz tartozé rezgési potencidlok kozelitésére. Az
anharmonikus oszcillitort, amelyet dipélmomentum kapcsol kiilsd klasszikus
-elektromégnses terekhez, tobben tanulmdnyoztik kétatomos molekulik
infravdrds 1ézerrel torténd gerjesziéseinek és fotodisszocidciéjdnak leirdsira
[4-7]. Born-Oppenheimer kézelitésben infravords terek esetén az elektrondt-

menetek elhanyagolhatdk, és a kényszeritett Morse oszcilldtor adekvit meg-



kozelitést jelent a kétatomos molekuldk szdmdra. Ha az elektronitmene-
tekkel is foglalkozni kivdnunk, akkor egyszerre tobb vibraciés potencidlt
kell figyelembe venniink.

1d6fiiggé rendszerek, amilyen a kényszeritett Morse oszcilldtor is, elvi-
leg kezelhettk a kvantummechanikiban a stacion4rius 4llapotokon térténd
kifejtésen keresztiil. Azonban, ha a spektrum egy része a folytonos tar-
toméanyba esik, ez a médszer nem elég kényelmes. Ezért egyéb, mas mdd-
szereket dolgoztak ki, amelyeknek egy széleskorii ttekintését taldljuk Kos-
loff cikkében [8]. Ezek nagyrészt koordinéta reprezent4ciét vesznek alapul,
valamint az id6fiigg6 Schrodinger egyenletet az 1in. “split-operdtor” méd-
szerrel oldjdk meg, minden egyes idépillanatban a koordinita és impulzus

reprezentaciét valtakozva hasznélva.

Tudomanyos célkitiizések

Elsésorban abbé! indultunk ki, hogy a koordinéta reprezentéci6 helyett egy
alkalmasabb aigebrai megkozelités segitségével mélyebb betekintést nyer-
hetiink a molekula vibrdciék problémsjiba, amely a dinamikai egyenlet
kezelését is megkénnyitheti. Egy a harmonikus oszcillétor” léptets ope-
ratoros médszeréhez hasonlatos technika hasznos lehet az anharmonikus
Morse oszcilldtor esetében is. Ezek nyomdn dolgozatunk célkitiizése, hogy

részletes matematikai analizisét adjuk a Morse oszcillitornak, és tirgyaljuk
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annak meghatdrozd csoportelméleti és algebrai struktiréit. A Morse po-
tencidl csak véges szam kotdtt dllapottal rendelkezik, amelyek nem alkot-
nak teljes rendszert a kvantummechanikai 4llapotok Hilbert-terében. A
rendszer teljes leirdsa nem lebetséges csupdn ezen 4llapotokra szoritkozva.
Nyi]vénval:ian a spektrum folytonos részét is figyelembe kell venniink.
Ezért vagy a nem-normdlhaté (dltaldnositott) sajétdllapotokkal kell dolgoz-
nunk, vagy més normdlhato dllapotok egy teljes rendszerét kell bevezetniink.
Ez utébbi mddszer dra, hogy 1j bézisdllapotaink nem energia-sajétdllapotok
tébbé. Ugy gondolhatjuk azonban, hogy taldlhaté olyan megfelelé bazis,
a:hol a Hamilton operdtor egészen egyszerii alakot Olt, amely noha nem
diagondlis, de kozel lehet hozzd (pl. végtelen tridiagondlis métrix). A
dolgozatban a szuperszimmetrikus kvantummechanika (a megfeleld angol
roviditést haszndlva SUSY QM) operdtoros technikdja segitségével, dj tel-
jes ortonormélt bézisok egy egész osztdly4t fogjuk bevezetni, amelyek min-
degyike az anharmonikus rendszer teljes kvantummechanikai leirdsét adja.

Egy masik motivdl6 tényezé volt, hogy a harmonikus oszcillitor ko-

berens 4llapotai jelentds szerepet jitszanak a kvanturnmechanikdban. Ezek

olyan folytonosan indexelt tiilteljes dllapotrendszert alkotnak, amelyek szer-
felett hasznos eszk{zt jelentenek a kvantumoptikdban és a lézerfizikdban.
Miés, nem harmonikus potencidlokhoz tartozé, hasonld tulajdonsigi &l-

lapotrendszerek kutatdsit hosszi ideje jelentGs érdeklddés kiséri. A je-



len munkiban a szuperszimmetrikus kvantummechanika technikdjit ala-
pul véve a Morse oszcillitor koherens dllapotai szdmdra kivinunk algebraj
konstrukeiét bemutatni. Amint azt litni fogjuk, a Morse potencial esetén
is megadhaté egy olyan el6éllitds, ami hasonlatos ahhoz, amelyet Glauber
[9] és Klauder [10] taldlt a harmonikus oszcillétor koherens sllapotaira.

A harmonikus oszcilldtor koherens 4llapotainak kapcsolata j6l ismert
a Heisenberg-Weyl csoporttal. Ez a csoportelméleti kapcsolat motivdlja,
hogy azonosftsuk azt a struktirdt, amely hasonlé szerepet tolthet be a
Morse potencidl esetében mint a Heisenberg-Weyl csoport a harmonikus
oszcilldtor szdmdra. A dolgozatbél kideriil, hogy ez a csoport 1ényegében
a valds szdmegyenes affin csoportja, illetve annak bizonyos tovibbi kiter-
jesztései.

Az elméleti apparstus kidolgozdsa utén eredményeinket alkalmazni ki-
vénjuk egy valdsdgos kétatomos molekula (nitrogén-monoxid) infravérds
abszorpciés folyamatainak tanulményozdsdra. Az 4ltalunk javasolt méd-
szer lehetdvé teszi, hogy a dinamika analitikus leirdsdban sokkal tovdbb

jussunk mint az kordbban lehetséges volt.



2 Vizsgdlati mdédszerek

A dogozatban haszndlt megkdzelitésiink matematikai alapja lényegében
az elmiilt 20 évben kifejlesztett operdtoros technika, az 1in. szuperszim-
metrikus kvantummechanika médszere [11]. Ez az eljirs, amely a har-
monikus oszcilldtor léptetd operitoros tirgyaldsdnak 4ltaldnositdsa, elegins
és hasznos algebrai eszkozt szolgiltat, hogy megtaldljuk olyan Hamilton
operdtorok sajdtallapotait, amelyek a Morse potencidlt is tartalmazé, egy-
dimenziés alakinvariins potencidlok osztdlydba tartoznak [12].

Ezt a technikét fejlesztjiik tovabb, hogy lefrjuk a kotott Allapotok 4ltal
kifeszitett altér ortogondlis komplementerét is. Dolgozatunk szempontjibél
kulcsfontossigi észrevétel, hogy a Morse potencidl szuperszimmetrikus
léptetd operdtorai az identitds operdtorral z4rt Lie algebrdt alkotnak a
kommutétor miiveletére nézve. Ez utébbi algebra az affin csoport centralis
kiterjesztésének Lie algebrjdval izomorf. Munk4nk sorén sziikségesnek bi-
zonyul ezen algebra egy tovdbbi bovitését is figyelembe venni. A tény, hogy
az alapvet6 operdtorok (koordinita, impulzus, Hamilton operétor) az affin
algebra ez ut6bbi kiterjesztéséhez tartozé operitor gyiiriiben értelmezettek,
lehet6vé teszi, hogy a fizikai szempontbél érdekes métrixelemeket megha-

tarozhassuk a dolgozatban 4ltalunk bevezetésre keriilo bédzisok osztdlyara.



3 Uj tudomanyos eredmények

1. A kotdtt llapotok nem teljes rendszere, valamint a nem normdlhatd
szért energia-sajatdllapotok helyett teljes ortonormélt rendszerek dj — dl-
talunk Morse-Laguerre bézisoknak nevezett — osztdlydt vezettiik be. Ezen
osztdly elemeit a szuperszimmetrikus kelté operitorral konstrudltuk az
alapéllapotbél. Meghatiroztuk a Morse potencidl Hamilton operdtoranak
matrixit a bizisok mindegyikében, és ezek tridiagiondlisnak adédtak.

2. A Morse-Laguerre osztdly egy elemének segitségével, amelyet pszeudo-
szaméllapotoknak neveziink, koherens dllapotok algebrai komstrukciéjdt
adtuk a harmonikus oszcilldtorral szoros analdgidban. Ezek az 4llapotok
tilteljesek és folytonosan indexeltek. Megadtunk egy unitér eltoldsi ope-
rétort is, amely a koherens 4llapotokat dllitja el az alapdllapotbél, amely
maga is koherens. Koordinéta reprezentdciéban a koherens allapoti hul-
lmfiiggvények abszolitérték négyzetei az alapdllapoténak eltoltjai.

3. A szuperszimmetrikus keltd és eltiinet6 operdtorok az identikus ope-
réitorral egyiitt az affin csoport centrdlis kiterjesztésével azonos algebrit
feszitenek ki. A Morse potencidl koherens dllapotait a probléma Hilbert-
terén az affin csoport unitér reprezenticijinak elemei generdljdk az alap-
éllapotbdl.

4. A Morse potencidl koherens 4llapotai minimalizdljik az affin Lie algebra



generdtoraihoz tartozé hatdrozatlansigi reldciét.

5. A kvézi-szdm4llapotok bizisdn, amely szintén a Morse-Laguerre bézis-
okhoz tartozik, a Hamilton operdtor két tridiagondlis blokkra bonthaté. Az
elsé blokk véges dimenziés és a megfelS invaridns altér pontosan a kotott
dllapotok alterével esik egybe. A mésodik blokk végtelen dimenzids és a
megfelel6 altér a kotott dllapoti altér ortogondlis komplementere.

6. NO (nitrogén-monoxid) molekula esetén, mésok ab initio szdmit4sait
fehaszndlva, a dipSlmomentumot, amely fiigg az atommagok kdzotti tdvol-
ségtol, olyan fiiggvénnyel kozelitettiik, amely lehetévé tette, hogy métrix-
elemeit analitikusan szdmolhassuk a Morse-Laguerre bézisokon.

7. A kvézi-szdméllapotok bézisan, a kényszeritett Morse oszcillitor modellt
kiilsb térrel gerjeszett NO molekuldra alkalmazva, a Schrodinger egyenlet
kozonséges differencidlegyenletek csatolt rendszereként irhaté. Ez lehet6vé
teszi, hogy az egyenleteket standard, nagypontossigd numerikus médsze-
rekkel oldhassuk meg. Megfeleléen vilasztott csorpélt lézerimpulzusok
sorozatéval jelent6s disszocidciés valésziniiséget kaptunk az alapéllapotbdl

indulva.
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