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I. BEVEZETES
A specidlis relativitds alapegyenlete
EZ _ CZPZ — m2C4, (1)

ahol E az energia, p az impulzus, m a részecske tomege, c a fénysebesség.
Evekkel ezel6tt azon toprengtem, hogy a részecskék bels6 mozgésa hogyan hata-
rozza meg a részecskék kisérleti, mérhet6 tomegét. Péld4ul, a hidrogén atom to-
megét a proton és elektron tomegén kiviil meghatdrozza azok mozgési és poten-
cidlis energiaja is. Mai ismereteink szerint a proton is Osszetett részecske, mely
tomegét nemcsak a kvarkok tomege, hanem azok kinetikus és potencialis energi-
dja is meghatdrozza. Ebbdl az egyszerti meggondolasbol kovetkezett, hogy elvi-
leg minden részecske tomege az 9sszetevék tomegébdl és azok kinetikus és po-
tencialis energiajabol all. A részecskék létezésének feltétele a bels6 kotési energia
(potencial), melyhez minden esetben tomegcsokkenés is tartozik, az energia-to-
meg einsteini ekvivalencia értelmében.

A legegyszer(ibb részecske tomegszerkezet az el6bbi relativitas képlettel
adhat6 meg, ahol a fénysebességet egységnyinek valasztjuk (a tomeg és energia
dimenziéja azonos lesz)

E? = ¢?p?+ m?c* >>> E?’=p*’+ m? =M? c=1, )

ahol az E energia a részecske M kisérleti tomegével egyenld. Bevezetjiik a kovet-
kezé jeloléseket: m a részecske zérusponti tomege és p a részecske sajiatimpulzusa
(sajatimpulzus tomege).

II. KVANTALT HARMONIKUS OSZCILLATOR

A kvantummechanika sziiletésének csirdja a kvantalt harmonikus oszcillator
(QHO) volt, amely Planck feketetest-sugarzas elméletén alapult. Einstein a foton ré-
szecske elméletének megjelenésével a kvantummechanika mar a kezdetekt6l zava-
ros képet mutat, mely az anyag kett6s természetét jelenti, a kapcsolt hullam- és ré-
szecskeképre.
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Planck elméletében a hésugarzas elektromégneses hullam, ezért a QHO kisér-
leti tomegének nulldnak kell lennie. Tehat akkor hogyan nézhet ki a QHO
tomegszerkezeti egyenlete? A fentiek figyelembevételével a QHO tomegszerkezete
csak a kovetkezd lehet

M2=E2=p2=[(n+%)ha)]2¢0; (n=0,12..), 3)

ahol h a redukalt Planck-allando, o pedig a QHO frekvencidja. Az M itt nem a kisér-
leti tomeget jelenti, hanem a kvantélt oszcillator energiajat.
Fontos eredményt kapunk a QHO nullponti energidjara

1 2
ME = (M= ay.1)? = (p — a,)? = (3ho) @
ahol
a, =nhw, apy; =M+ 1Dhw;, (h=012,...). (5)

III. TOMEGOSZCILLATOR
A fenti egyenlet alapjan a QHO egyszertien kiterjeszthet a tomeggel ren-
delkez6 részecskékre

My =M —ayu1)? = (p—ay)?+m? (6)

ahol m tomeg a nullponti tomegnek felel meg. Ez a képlet elvezet benniinket a to-
meg kvantdldsara, azaz a tomegoszcillator fogalméara (QMO).

A tomegoszcillatort meghatarozoé rekurzios egyenletek
M§ = M — a)? = (p — ag)® + m?;
M} =M —ay)? = (p— a)* + m?;

M3 =M —a3)? = (p — ay)* + m?%;

ahol
apg = p- 8)

Felmertil a kérdés, hogy tomegoszcillator esetén mekkora a sajatimpulzus
(p) értéke. QHO esetén az el6jeltdl fiiggetlentil p értéke egyenld az energiaval. Aki
el6szor talalkozik az itt felvazolt tomegoszcillator elmélettel, azonnal azt gon-
dolja, hogy a sajatimpulzus és a kisérleti tomeg aranya a részecske tipusatol fiigg-
het. Ha a részecskék atomok, akkor az atomok anyagmin&sége nagyon valtozo,
igy az egyes atomok sajatimpulzusa nagyon véltozo lehet. Ugyanakkor, a Szerz6
hosszas vizsgalatai soran kidertilt, hogy a sajatimpulzusok arédnya az egyes ato-
mok tomegéhez képest csak kismértékben fligg az atomok megvélasztasatol.
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A val6sag szerint a fenti képletekben a Q = p /M arany nagy pontossaggal teljesiil
az atomokra, de a tapasztalatok szerint mas részecskékre is

Q =p/M =~ 2/9. ©)

Az atomok esetében az anyagmindséget a kiils¢ elektronhéj szerkezete hatdrozza
meg, amit az elektromégneses kolcsonhatas iranyit. Kovetkezésképpen a Q érté-
kének kis szérdsdban az elektromégneses kolcsonhatds jatszhat szerepet.
Osszegezve a fentieket, mely a részecskék bels6 tomegszerkezetének uni-
verzalis elméletét tartalmazza, a Szerz6 QPHYSICS elméletnek nevezte el. A
QPHYSICS részecske elmélet minden bizonnyal egy relativisztikus elmélet,
amelyben a fénysebesség egységnyi értéki (a tomeg-energia dimenziéja azonos).

PELDA: A neutron tomegspektruma

n Mn(n) AMn(n)

8 9.395653E+02  1.302969E-04
7 9.395648E+02  5.863367E-04
6 9.395628E+02  2.638531E-03
5 9.395535E+02  1.187371E-02
4 9.395120E+02  5.343820E-02
3 9.393248E+02  2.406037E-01
2 9.384800E+02 = 1.085399E+00
1 9.346255E+02 = 4.939913E+00
0 9.160726E+02 = 2.349285E+01

Tablazat 1.: A neutron tomegoszcillator els¢ kilenc
gerjesztési szintje ( MeV).

A tablazatban a proton tomege (938.272 MeV) j6 kozelitésben a neutron 2-es ger-
jesztési szintjének felel meg. A szabad neutron atlagos élettartama 15 perc, mely pro-
tonra bomlik, elektron és antineutriné kibocsatasaval (gyenge kolcsohatas). Az ed-
digi er6s tapasztalatok szerint a neutron nem bomlik tovabb a proton tomegszintje
ala. Ugyanakkor az atommagokban a neutron témege a proton tomege ald csokken.

IV. A H; MOLEKULA TOMEGSZERKEZETE

A Ho* molekula létezése kezdettdl fogva nagy figyelmet keltett mind a ké-
midban, mind a fizikdban (kvantummechanika). A természetben hidrogénmole-
kulék ionizalasa soran keletkezik

H> + kozmikus sugédrzas — Ha* + e” + kozmikus sugarzas (10)
A természet legegyszer(ibb molekuldja mindossze két protonbdl és egy

elektronbdl all.
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A jelen munkaban a H>* molekula tomegszerkezeti vizsgalatat végezziik
el, figyelembe véve az elektron relativisztikus viselkedését, ami a Dirac egyenlet
alkalmaz&sat jelenti. Born-Oppenheimer kozelitést alkalmazzuk, amely nem ve-
szi figyelembe a protonok mozgdasat, a protonok tavolsaga rogzitett R érték. A
munkakban ez a két hidrogénatom sugardnak 6sszegét jelenti; Rydberg-egységben
R=2.

1. Abra: A Ho* molekula elliptikus koordinatai. (11)

Ami a kvantummechanikai leirdsban megszokott, az elliptikus koordinatarend-
szert haszndljuk, ami az dbran lathato. Az elliptikus koordinatak

u= —(“:2), v = —(“;m, @ € [0 — 2m]. (12)

A derékszogt koordinatak
X = § [(12 — D(1 — v?)]Y2cose,
R .
y =51 — DA - v?)]"sing, (13)
R
Z = pv.

Az impulzus operator komponensei

Zih[Acosqo( d 6) Al 6]
“au "av Sln(p(?(p’

px = R ,le _ VZ
(14)
B Zih[Asimp ( 0 6) A1 6]
Py="g u? — v “ay Vv COS(p(?(p'
_ 2ihfv(p*-1) 0 +,u(1—v2) 0
P2="R uz—v2z oy p?-—v2 ov|
where
1
A=W - D1 -v)E (15)
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A H>* energia sajatérték egyenlete

HY = EY, (16)

ahol a Hamilton operator a Dirac egyenletb6l

Vi cop
N [cap V- chz)I]’ (17)
itt
___ 4efu 1 o
V="t 1= [0 1 (18)
Tomegszerkezeti szamitas esetén
Vi op
H = [ap V -2m)I) (19)
ahol ¢ = 1 és az elektron toltése e =-1/3 !
A op operator részletei
Op = OxPx + OyPy + O,P,. (20)
A o operator a 2x2-es Pauli matrixokat tartalmazza
0 1 [0 —i 1o
9x = [1 o]’ Ty = [i 0]’ 9z = [0 —1]' (21)
A Hamilton operétor sajatfliggvénye
Y(u,v) = [lpl]; (22)
2
ahol
X X
i) =[] e =[] 23)
A Ho* molekula kotési energia varhato6 értéke
(Vi) (1lopiy)
i i
i =| VP Wilbal | by (24)
<¢2|ap|1,l}1> <¢2|V — 2m|1/)2>

W) T W)

Az alapéllapoti sajatfiiggvénynek (1s0) egy korabbi, nemrelativisztikus szamitasnal
hasznalt fiiggvényt alkalmaztam [1]

Xy f(uv) = exp(—oc ) (1+Bv2), (X, = 0), (25)
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ahol a és 8 variaciés paraméterek.

A bispinor tovabbi komponenseinek valasztasa

X L (u,v
Yy = opyY, = [Xﬂ = [p f %” )]. (26)
Az energia sajatérték egyenlet els6 sora

Vi, + opyp, = EY;. (27)

A kotési energia varhato értéke

_(WlVis) | (iloplYy)
E="00 W) (28)
ahol
(Y1lopl,) _ (Wol1/ f(u,v)[Yy) (29)
(W112) (W112) '

Az integralok 12 pontos Gauss-Legendre kvadraturaval kertiltek szdmitdsra. Az
f(u,v) alapallapoti sajatfiiggvény paramétereinek optimalizdldsa Monte-Carlo mod-
szerrel tortént. Az eredmények (R = 2)

a =0.739652 ...; B =0.437179 ..
(30)
E = —-1.097392 ... Hartree

Japan szerz6k [2] iterativ szadmitasi modszerrel a relativisztikus Hz* molekula kotési
energidjara a kovetkez6 eredményt kapték (R = 2)

E = —1.102634 ... Hartree (31)

Fontos megjegyezni, hogy ez az eredmény nagy pontossdggal megegyezik az egzakt
relativisztikus szamitasi eredménnyel, mely a H>* molekulara elvégezhetd.

A szamitégépes program listdja a dolgozat utolsé oldalain taldlhato.
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VI. SZAMITOGEPES PROGRAM

Microsoft Visual Studio Community 2022 (64-bit) - Current Version 17.12.3

REM T20 H2+ REL

REM F = JAMES'S VARIATIONAL FUNCTION
REM Dezso Sarkadi

REM 02-03-2025

Imports System.IO
Imports System.Reflection
Imports System.Security.Cryptography

Public Class Forml

100:

Public Mu(), NU(), E®, EC, EE, ER, ERE, ERH, ERT, E2, EQ, SO As Double
Public A®, BOG, AA, BB, CE, DD, D2, R, PO, PC, PP, NPO, NP As Double
Public ACQ), B(), TR(), GMU, GNU, F®, F2, NEO, NE, TT, W, W2 As Double
Public ZA = "'", SW As String, ST As Integer

Public FLAGl As Boolean = True

'Rydberg h/2PI = 2 * EM = 1

'InMass CO = 1 = speed of light: CE = -1 / 3 electron charge

'ER = Rydberg energy

'ERE = ER * 13.6 eV Rydberg energy

Private Sub Buttonl_Click(ByVal sender As System.Object,
ByVal e As System.EventArgs) Handles Buttonl.Click
Main() : SW = MsgBox("STOP!", 1)
If SW = 1 Then Application.Exit()
End Sub

Sub Main()

Ao
BO

0.741483568498842
0.435376771806075

Input() : DD =0.005 : R=2 : CE=-1/ 3
'F = Math.Exp(-ALFA = MU) = (1 + BETA * NU * 2)

Do While FLAG1l = True
DD *= Rnd() : AA
DD *= Rnd() : BB

AO * (1 + (Rnd() - 0.5) = DD)
BO * (1 + (Rnd() - 0.5) * DD)

EE=0 : NE=0:PP=0:NP=0:ST+=1

For I =

1 To 12
For J =

1 To 12

GMU = Math.Exp(-AA * MU(CI)) : GNU
FO = GMU * GNU : F2 = FO ~ 2 : D2

1+ BB * NU(J) " 2
MUCI) ~ 2 - NUCI) "~ 2

W =GMU = ((2 = BB * NU(J)) *» MUCI) » (1 - NUCI) " 2)) -
AA * FO * NUCJ) * (MUCI) ~ 2 -1) : W=*=2/ (R * D2)

TT = TR(I)

PO =TT =W ~ 2 / FO
PP += A(I) * A(J) * PO

NPO = TT * FO * W %= D2 ~ 2
NP += A(I) * A(CJ) * NPO
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200:

End

Sub

End

Sub

EO = -TT % (2 * CE ~ 2 / R) * (2 * MUCI)) * F2
EE += ACI) * A(J) * EO

NEO = TT * F2 % D2

NE += A(I) * A(J) * NEO

Next
Next

EC
ER
ERH
ERT
ERE

EE / NE : PC=PP / N
EC + PC

-2 + ER 'Rydberg

'If ST > 6 Then Stop
If ER > SO Then GoTo 200

AG = AA : BO = BB : SO = E

Display()
SW = MsgBox("OK = MORE!",

-1 + ER / 2 'Hartree

p

ERT * 13.6 'eV Rydberg

R

1)

: EQ = EC / PC

If SW = 1 Then GoTo 200 Else FLAGl = False

Loop
Sub

Input() 'GAUSS-LEGENDRE QUADRATURE

ReDim A(12), B(12), MU(12), NU(12), TR(12)

A(1l) = 0.1279381953u675219 : A(2)
A(3) = 0.12167647292780341 : A(W)
A(5) = 0.10744427011596561 : A(6)
ACT) =
A(9) =

0.1258374563468283
0.1155056680537256
0.0976186521041139

0.0861901615319533 : A(8) = 0.0733464814110803
0.0592985849154368 : A(10) = 0.0442774388174198

A(11) = 0.0285313886289337 : A(12) = 0.0123412297999872

B(1) = 0.0640568928626056 : B(2)
B(3) = 0.3150426796961634 : B(4)
B(5) = 0.54542147138883956 : B(6)
B(7) = 0.7u4012419157855U36 : B(8)
B(9) =

B(11) = 0.97472855597130947 :

For I =1 To 12

0.19111886747361631

0.43379350762604513
0.64809365193697555
0.820001985973903

0.88641552700440107 : B(10) = 0.9382745520027328

B(12) = 0.99518721999762131

MUCI) =1/ (1 - B(I) ~ 2)
TR(I) =2 »B(I) / (1 -BCI) ~2) ~2
NUCI) = B(I)

Next

Sub

Display()

TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBoxl.Text
TextBoxl.Text
TextBoxl.Text

TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBox1l.Text
TextBoxl.Text
TextBoxl.Text
TextBoxl.Text

"2 2 2 B2 2 I o I 2 2}

ZA + ST.ToString & Environment.NewlLine
ZA + EC.ToString & Environment.NewlLine
ZA + PC.ToString & Environment.NewlLine
ZA + EQ.ToString & Environment.NewlLine
ZA + ER.ToString & Environment.NewlLine
ZA + ERE.ToString & Environment.NewLine
ZA + ERH.ToString & Environment.NewLine
ZA + AO@.ToString & Environment.NewLine
ZA + BO.ToString & Environment.NewLine
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TextBoxl.Text = TextBoxl.Text & Environment.NewLine
End Sub 'Display()
End Class

'18 RESULTS:
'-0.130409355024959
'-0.0644871245353475
'2.02225414708136
'-0.194896479560306
'-29.8505921220202
'-1.09744823978015
'0.741697926867463
'0.43519045626715
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