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Bevezets

Kvantumrendszerek korrelacioi
o lehet tisztan klasszikus,
e tartalmazhat kvantumos jarulékot is (steering, discord, entanglement)

@ entropikus mennyiségek: fiiggetlen az obszervabilisektdl
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Bevezets

Kvantumrendszerek korrelacioi
o lehet tisztan klasszikus,
e tartalmazhat kvantumos jarulékot is (steering, discord, entanglement)

@ entropikus mennyiségek: fiiggetlen az obszervabilisektdl

Sokrész korrelaciok
o korrelacié a rendszer egy felosztasara nézve (. szint)
@ korrelacié a rendszer tobb lehetséges felosztasara nézve (1. szint)

@ és ezek a tulajdonsagok a teljes rendszer kiilénbozs részein beliil
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Bevezets

Kvantumrendszerek korrelacioi
o lehet tisztan klasszikus,
e tartalmazhat kvantumos jarulékot is (steering, discord, entanglement)

@ entropikus mennyiségek: fiiggetlen az obszervabilisektdl

Sokrész korrelaciok
o korrelacié a rendszer egy felosztasara nézve (. szint)
@ korrelacié a rendszer tobb lehetséges felosztasara nézve (1. szint)

@ és ezek a tulajdonsagok a teljes rendszer kiilénbozs részein beliil

Alkalmazas: molekulak elektronszerkezete
o lokalizalt palyak
o kémiai kotésekben erés korrelacidk

o kotések kdzott gyenge korrelaciok
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Kvantumrendszerek

Diszkrét véges kvantumrendszerek allapotai
e dllapot vektor: |¢) € H (normalt)

e tiszta allapot: ™ = |)(¢| € P
bizonytalanok vagyunk a mérés kimenetében,
tiszta allapotok kédoljak ezek valésziniiségét
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Kvantumrendszerek

Diszkrét véges kvantumrendszerek allapotai
e dllapot vektor: |¢) € H (normalt)

e tiszta allapot: ™ = |)(¢| € P
bizonytalanok vagyunk a mérés kimenetében,
tiszta allapotok kédoljak ezek valésziniiségét

o kevert allapot (sokasag): 0 = >_; pjmj € D = ConvP
bizonytalanok vagyunk a tiszta allapotban is

@ D egy konvex halmaz, sét, P = Extr D
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Kvantumrendszerek

Diszkrét véges kvantumrendszerek allapotai
allapot vektor: |1¢) € H (normalt)

tiszta allapot: ™ = |¢) (| € P
bizonytalanok vagyunk a mérés kimenetében,
tiszta allapotok kédoljak ezek valésziniiségét

kevert allapot (sokasag): o =3 _; pjmj € D = ConvP
bizonytalanok vagyunk a tiszta allapotban is

D egy konvex halmaz, sé6t, P = ExtrD

a dekompozicié nem egyértelmii
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Kevertség és megkiilonboztethetéség

Kevertség mértéke:
e Neumann entrépia: S(p) = —trolnp
@ konkav, nemnegativ, nulla pontosan tiszta allapotokra

@ Schur-konkav: entrépia = kevertség
Schumacher zajmentes kédolasi tétel:
Neumann entrépia = kvantum informacié tartalom
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Kevertség és megkiilonboztethetéség

Kevertség mértéke:
e Neumann entrépia: S(0) = —trolnp
@ konkav, nemnegativ, nulla pontosan tiszta allapotokra

@ Schur-konkav: entrépia = kevertség
Schumacher zajmentes kédolasi tétel:
Neumann entrépia = kvantum informacié tartalom

Megkiilonboztethetéség mértéke:
@ (Umegaki) kvantum relativ entrépia: D(pl||o) =tro(lngo—Ino)
@ egylitt-konvex, nemnegativ, nulla pontosan ha o = w

@ kvantum Stein lemma: relativ entrépia = megkiilénbéztethetbség
(tévesztés valdszintiségének csokkenési rataja
hipotézis tesztelésnél, Hiai & Petz)
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Kétrész korrelaciok

Korrelacié fogalmak:

@ két esemény korrelalt,
ha bekdvetkezésiik egyiitt valésziniibb, mint kiildn: p1o> > p1po
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Kétrész korrelaciok

Korrelacié fogalmak:

@ két esemény korrelalt,

ha bekdvetkezésiik egyiitt valésziniibb, mint kiildn: p1o> > p1po
o két val.valtozé korrelaltsaganak mértéke:

COV(A,B) = ((A—(A))(B - (B))) = (AB) — (A)(B)

—1 < CORR(A, B) = COV(A, B)/,/COV(A, A)COV(B,B) < 1
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Kétrész korrelaciok

Korrelacié fogalmak:
@ két esemény korrelalt,
ha bekdvetkezésiik egyiitt valésziniibb, mint kiildn: p1o> > p1po
o két val.valtozé korrelaltsaganak mértéke:
COV(A, B) = ((A—(A))(B —(B))) = (AB) — (A)(B)
—1 < CORR(A, B) = COV(A, B)/,/COV(A, A)COV(B,B) < 1
@ ,maganak az allapotnak” a korreléltsaga: [ := p10 — 01 ® 02
ezzel COV(A,B) =trTA® B = (I,A® B)us
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Kétrész korrelaciok

Korrelacié fogalmak:

@ két esemény korrelalt,
ha bekdvetkezésiik egyiitt valésziniibb, mint kiildn: p1o> > p1po

o két val.valtozé korrelaltsaganak mértéke:
COV(A, B) = (A—(A))(B = (B))) = (AB) — (A)(B)
—1 < CORR(A, B) = COV(A, B)/,/COV(A, A)COV(B,B) < 1
@ ,maganak az allapotnak” a korreléltsaga: [ := p10 — 01 ® 02
ezzel COV(A,B) =trTA® B = (I,A® B)us
@ tobb (nemtrivialisan) kiilonb6z6 obszervabilis egy rendszeren

o [ értelmes akkor is, ha nincsenek szam értékek, csak események
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Kétrész korrelaciok

Korrelacié fogalmak:

@ két esemény korrelalt,
ha bekdvetkezésiik egyiitt valésziniibb, mint kiildn: p1o> > p1po

o két val.valtozé korrelaltsaganak mértéke:
COV(A, B) = ((A—(A))(B —(B))) = (AB) — (A)(B)
—1 < CORR(A, B) = COV(A, B)/,/COV(A, A)COV(B,B) < 1
@ ,maganak az allapotnak” a korreléltsaga: [ := p10 — 01 ® 02
ezzel COV(A,B) =trTA® B = (I,A® B)us

@ tobb (nemtrivialisan) kiilonb6z6 obszervabilis egy rendszeren

o [ értelmes akkor is, ha nincsenek szam értékek, csak események

@ az allapot korrelalatlan pontosan akkor, ha I =0
(pontosan akkor, ha (AB) = (A)(B) minden A, B obszervabilisre)
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Kétrész korrelaciok

Tiszta allapotok

@ a klasszikus esetben a tiszta allapotok automatikusan korrelalatlanok,
a kvantum esetben nem!

@ ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefonédasnak
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Kétrész korrelaciok

Tiszta allapotok

@ a klasszikus esetben a tiszta allapotok automatikusan korrelalatlanok,
a kvantum esetben nem!

@ ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefonédasnak

o [) EH=Hi®H ~ ) =meP
o korrelalatlanok: szeparalhatok
’¢> = ’¢1> ® |¢2> e T =T QM € Psep cP
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Kétrész korrelaciok

Tiszta allapotok

@ a klasszikus esetben a tiszta allapotok automatikusan korrelalatlanok,
a kvantum esetben nem!

@ ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefonédasnak

o [) EH=Hi®H ~ ) =meP
o korrelalatlanok: szeparalhatok
’¢> = ’¢1> ® |¢2> e T =T QM € Psep cP

o korrelaltak: dsszefontak (P \ Psep)
Ekkor az egyik részrendszeren végzett mérés a masik allapotanak
kollapszusat is ,,okozza"? (EPR probléma)
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Kétrész korrelaciok

Tiszta allapotok

@ a klasszikus esetben a tiszta allapotok automatikusan korrelalatlanok,
a kvantum esetben nem!

@ ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefonédasnak

o [) EH=Hi®H ~ ) =meP
o korrelalatlanok: szeparalhatok
’¢> = ’¢1> ® |¢2> e T =T QM € Psep cP

o korrelaltak: dsszefontak (P \ Psep)
Ekkor az egyik részrendszeren végzett mérés a masik allapotanak
kollapszusat is ,,okozza"? (EPR probléma)

e részrendszer allapota (pl. tro m € D1) nem feltétlen tiszta

o 7 osszefont pontosan akkor, ha tro 7 és try m kevertek

Ekkor ,,az egész teljes ismerete nem jelenti a részek teljes ismeretét.”
(Schrodinger)
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Kétrész korrelaciok

Kevert allapotok: korrelacio

@ korrelalatlan: T = 0 (szorzat), p12 = 01 ® 02 € Dync,
kiilonben korrelalt (D \ Duync)

@ konnyen eldénthets
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Kétrész korrelaciok

Kevert allapotok: korrelacio

@ korrelalatlan: T = 0 (szorzat), p12 = 01 ® 02 € Dync,
kiilonben korrelalt (D \ Duync)

@ konnyen eldénthets
Kevert allapotok: dsszefonddas
@ szeparalhato: ha létezik szeparalhaté dekompozicié:
0= Zime,- ® 72,i € Dsep = Conv Psep = Conv Dype C D
@ klasszikusan korrelalt forrasok ilyen allapotokat adnak (Werner)

lokalis kvantum miiveletekkel és klasszikus kommunikaciéval (LOCC)
el6allnak, kiilonben dsszefontak (D \ Dsep)
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Kétrész korrelaciok

Kevert allapotok: korrelacio

@ korrelalatlan: T = 0 (szorzat), p12 = 01 ® 02 € Dync,
kiilonben korrelalt (D \ Duync)

@ konnyen eldénthets
Kevert allapotok: dsszefonddas
@ szeparalhato: ha létezik szeparalhaté dekompozicié:
0= Zip,'m’,' ® 72,i € Dsep = Conv Psep = Conv Dype C D
@ klasszikusan korrelalt forrasok ilyen allapotokat adnak (Werner)

lokalis kvantum miiveletekkel és klasszikus kommunikaciéval (LOCC)
el6allnak, kiilonben dsszefontak (D \ Dsep)

@ a dekompozicié nem egyértelmii
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Kétrész korrelaciok

Kevert allapotok: korrelacio

@ korrelalatlan: T = 0 (szorzat), p12 = 01 ® 02 € Dync,
kiilonben korrelalt (D \ Duync)

@ konnyen eldénthets
Kevert allapotok: dsszefonddas
@ szeparalhato: ha létezik szeparalhaté dekompozicié:
0= Zip,'m’,' ® 72,i € Dsep = Conv Psep = Conv Dype C D
@ klasszikusan korrelalt forrasok ilyen allapotokat adnak (Werner)

lokalis kvantum miiveletekkel és klasszikus kommunikaciéval (LOCC)
el6allnak, kiilonben dsszefontak (D \ Dsep)

@ a dekompozicié nem egyértelmii

@ a szeparabilitas eldontése nehéz
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Kétrész korrelaciok — mértékek

@ korrelacid:

Clo)= min D(ello)

oceD,

»mennyire korrelalt = mennyire nem korrelalatlan”
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Kétrész korrelaciok — mértékek

o korrelacio (kdlcsonds informacio):

C(e) = min D(ollo) = S(og1y) + S(eg2y) — S(o)

0E€Dunc

»mennyire korrelalt = mennyire nem korrelalatlan”
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Kétrész korrelaciok — mértékek

o korrelacio (kdlcsonds informacio):

C(e) = min D(ollo) = S(og1y) + S(eg2y) — S(o)

0E€Dunc

»mennyire korrelalt = mennyire nem korrelalatlan”

@ Osszefonddas (tiszta allapotokra):
E(m) = Clp(7),
tiszta allapot korrelacidja az dsszefonddas

osszefonédas monoton
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Kétrész korrelaciok — mértékek

o korrelacio (kdlcsonds informacio):

C(e) = min D(ollo) = S(og1y) + S(eg2y) — S(o)

0E€Dunc

»mennyire korrelalt = mennyire nem korrelalatlan”

@ Osszefonddas (tiszta) formacios Gsszefonodas (kevert allapotokra):

E(m) = Clp(n), E(o) = min{ziPiE(Wi) ‘ ZiPiﬂ'i = Q}

tiszta allapot korrelacidja az dsszefonddas
kevertre: optimalis dekompozicié atlagos sszefonédasa
osszefon6das monoton
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Kétrész korrelaciok — mértékek

o korrelacio (kdlcsonds informacio):

C(e) = min D(ollo) = S(og1y) + S(eg2y) — S(o)

0E€Dunc

»mennyire korrelalt = mennyire nem korrelalatlan”

@ Osszefonddas (tiszta) formacios Gsszefonodas (kevert allapotokra):

E(m) = Clp(n), E(o) = min{ziPiE(Wi) ‘ ZiPiﬂ'i = Q}

tiszta allapot korrelacidja az dsszefonddas
kevertre: optimalis dekompozicié atlagos sszefonédasa
osszefon6das monoton

o diszkriminans (hii): C(9) =0 0 € Dync, E(0) =0 < p € Deep
o E(p) szamitasa nehéz
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Sokrész korrelaciok — struktira

L

0. szint: részrendszerek Boole halo struktara: Py =2

o teljes rendszer: L ={1,2,...,n}
@ részrendszer: X C L, ezekhez Hx, Px, Dx

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
Szalay, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
Szalay, Kokényesi, PRA 86,032341 (2012) (arXiv:1206.6253 [quant-ph])
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Sokrész korrelaciok — struktira

0. szint: részrendszerek Boole halé struktara: Py = 2t

o teljes rendszer: L ={1,2,...,n}

@ részrendszer: X C L, ezekhez Hx, Px, Dx

. szint: felosztasok halé struktara: Py = TM(L)

e particié: § = {X1,Xa,..., X} € N(L)
o finomitas (részben rendezés): v < {def: VY €cv,3X €Y C X

, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
, Kokényesi, PRA 86,032341 (2012) (arXiv:1206.6253 [quant-ph])

Szalay
Szalay
Szalay
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Sokrész korrelaciok — struktira

. szint: felosztasok hal6 struktara: Py = TM(L)
e particié: § = {X1, Xz,..., X} € N(L)

o finomitas (részben rendezés): v X {def: VY € v, I3X €Y C X
n=2: e

f

® 0O
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Sokrész korrelaciok — struktira

. szint: felosztasok hal6 struktara: Py = TM(L)
e particié: § = {X1, Xz,..., X} € N(L)
o finomitas (részben rendezés): v X {def: VY € v, I3X €Y C X
n=3: &
®
N0 s
©

® 0o
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Sokrész korrelaciok — struktira

. szint: felosztasok hal6 struktara: Py = TM(L)
e particié: § = {X1, Xz,..., X} € N(L)
o finomitas (részben rendezés): v X {def: VY € v, I3X €Y C X

T [ ]
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Sokrész korrelaciok — struktira

0. szint: részrendszerek Boole halé struktara: Py = 2t

o teljes rendszer: L ={1,2,...,n}
@ részrendszer: X C L, ezekhez Hx, Px, Dx

. szint: felosztasok halé struktara: Py = TM(L)

e particié: § = {X1,Xa,..., X} € N(L)
o finomitas (részben rendezés): v < {def: VY €cv,3X €Y C X

@ {-korrelalatlan allapotok: De.ync > @xecox,
V=& Dyoune € D{—unc

o {-szeparalhatd allapotok: De¢_sep = Conv De_ync
v = f <~ Dv—sep - DE—sep

, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
, Kokényesi, PRA 86,032341 (2012) (arXiv:1206.6253 [quant-ph])
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Sokrész korrelaciok — mértékek

| szint: felosztasok halé struktara: Py = M(L)

@ ¢-korrelacio (&-kolcsonds informacio):

Ce(o) = min D(ollo) =D _ S(ex) = S(o)

UeD{—unc

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
Szalay, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
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Ce(o) = min D(ollo) =D _ S(ex) = S(o)

UeD{—unc

@ ¢-(formacics) Gsszefonsdas:
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Sokrész korrelaciok — struktira

[I. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}
o particiok idedlja: & = {£1,82,..., &g} C P (zart lefele <-re)

@ részben rendezés: v <X € def.: v C &,
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Szalay, Kokényesi, PRA 86,032341 (2012) (arXiv:1206.6253 [quant-ph])

Szalay Szilard (MTA Wigner FK, SZFI) Sokrész korrelaciok 2016 augusztus 26


http://arxiv.org/abs/1605.06919
http://journals.aps.org/pra/abstract/10.1103/PhysRevA.92.042329
http://arxiv.org/abs/1503.06071
http://pra.aps.org/abstract/PRA/v86/i3/e032341
http://arxiv.org/abs/1206.6253
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[I. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}

o particiok idedlja: & = {£1,82,..., &g} C P (zart lefele <-re)

@ részben rendezés: v <X € def.: v C &,

o {-korrelalatlan allapotok: D¢ ync = UeeeDe-unc,
UV 2 E€ S Dyoune C Dg—unc

o &-szeparalhaté allapotok: Dg_sep = Conv Dg_ync,
v€& D'U—sep - D{—sep

, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
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[I. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}
o particiok idedlja: & = {£1,82,..., &g} C P (zart lefele <-re)
@ részben rendezés: v <X € def.: v C &,
o {-korrelalatlan allapotok: D¢ ync = UeeeDe-unc,
U =2 € Dyounc € Deounc
o &-szeparalhaté allapotok: Dg_sep = Conv Dg_ync,
UV 2 € Dysep € Desep
@ spec.: k-particionalhaté és k’-produkalhaté (lancok)
pe={pehP|lu>k}, wvi={veP|VNecv:|N <K}
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Sokrész korrelaciok — struktira

@ spec.: k-particionalhaté és k’-produkalhaté (lancok)
me={pehP|lu >k}, wve={veP|VNev:|N <K}
n=2:

lity

________

k-producibility

k-partitionab
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@ spec.: k-particionalhaté és k’-produkalhaté (lancok)
me={pehP|lu >k}, wve={veP|VNev:|N <K}
n:3 _l_::::::::::::::::;:_;-

lity

k-partitionab
o
®
e
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@ spec.: k-particionalhaté és k’-produkalhaté (lancok)
pe={peP| >k}, wve={veP |¥Nev:|N <K}
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II. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}
o particiok idedlja: & = {£1,82,..., &g} C P (zart lefele <-re)
@ részben rendezés: v <X € def.: v C &,
o {-korrelalatlan allapotok: D¢ ync = UeeeDe-unc,
UV 2X€ Dyunc € Dg—unc
o &-szeparalhaté allapotok: Dg_sep = Conv Dg_ync,
v=€e D'U—SEp - D{—sep
@ spec.: k-particionalhaté és k’-produkalhaté (lancok)
pe={pehP|lu>k}, wvi={veP|VNecv:|N <K}
o ezekkel megadva:
k-particionalhatéan és k’-produkalhatéan korreldlatlan, és
k-particionalhatéan és k'-produkalhatéan szeparalhato allapotok

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
Szalay, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
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Sokrész korrelaciok — mértékek

[I. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}
e &-korrelacic:

Cee) = min D(gllo) = min Ce(0)

&-unc
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dsszefonédas monoton
o diszkriminans (hii): C¢(0) =0 < 0 € Deunc, Ee(0) =06 0 € Degep
@ sokrész monoton: v < £ & C, > Ce, By > E¢
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Sokrész korrelaciok — mértékek

[I. szint: tobb lehetséges felosztas halé struktara: Py = O (P) \ {0}
e &-korrelacic:

Cee) = min D(gllo) = min Ce(0)

&-unc

&-(formicics) 6sszefonddas:

Ee(r) = Celp(r).  Eelo) =min{Y" pife(m) | 3 pimi = o}

6sszefonédas monoton

diszkriminans (hii): C¢(0) =04 0 € Deunc, E¢c(0) =0 0 € Degep
sokrész monoton: v < £ & C, > Ce, By > E¢

spec.: k-particionalhatésag és k’-produkalhatésag
k-partitiondlhatésagi és k'-produkalhatésagi korrelacid,
k-particionalhatésagi és k'-produkalhatésagi 6sszefonédas

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
Szalay, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])
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Korrelacié alapa klaszterezés

Kétrész korrelacios klaszterezés:
a (L, Cyqiy qjyy) graf osszefiiggdségi klaszterezése (v = {Cy, Ca, ..., Cpy})

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
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Korrelacié alapa klaszterezés

Keétrész korrelacios klaszterezés:
a (L, Cyqiy qjyy) graf osszefiiggdségi klaszterezése (v = {Cy, Ca, ..., Cpy})
Sokrész korrelacios klaszterezeés:
adjuk meg a 8 = {B1, By, ..., Bjg|} particiét, ha létezik, amire
@ a B € (3 részrendszerek gyengén korrelaltak egymassal
@ az elemi részrendszerek {i} C B er6sen korrelaltak egymassal

e vagyis Cg gyenge, €s C_part,B, Ck-prod,B €r6s

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
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@ a B € (3 részrendszerek gyengén korrelaltak egymassal
@ az elemi részrendszerek {i} C B er6sen korrelaltak egymassal
e vagyis Cg gyenge, €s C_part,B, Ck-prod,B €r6s
Problemak:
o rejtett korrelaciok: v < 3
@ (-t nehéz megtalalni, tal sok lehet&séget kell ellen&rizni

o ,Cs gyenge’ és,,Cupart,B, Ch-prod,B €rés’ jelentése/definiciéja
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Korrelacié alapa klaszterezés

Keétrész korrelacios klaszterezés:
a (L, Cyqiy qjyy) graf osszefiiggdségi klaszterezése (v = {Cy, Ca, ..., Cpy})
Sokrész korrelacios klaszterezés:
adjuk meg a 8 = {B1, By, ..., Bjg|} particiét, ha létezik, amire
@ a B € (3 részrendszerek gyengén korrelaltak egymassal
@ az elemi részrendszerek {i} C B er6sen korrelaltak egymassal
e vagyis Cg gyenge, €s C_part,B, Ck-prod,B €r6s
Problemak:
o rejtett korrelaciok: v < 3
@ (-t nehéz megtalalni, tal sok lehet&séget kell ellen&rizni
o ,Cs gyenge’ és,,Cupart,B, Ch-prod,B €rés’ jelentése/definiciéja

Van egy mdédszeriink ezek megoldasara.

Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)
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Példa: molekulak elektronszerkezete

@ elemi részrendszerek: lokalizalt atomi palyak (Pipek-Mezey)
e ,atomic split”: o = {A1, Az, ..., Ay} (kék)
e ,bond split™: 3 = {By, Ba,..., Bjg} (piros)
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Példa: molekulak elektronszerkezete

@ elemi részrendszerek: lokalizalt atomi palyak (Pipek-Mezey)
e ,atomic split”: o = {A1, Az, ..., Ay} (kék)
e ,bond split™: 3 = {By, Ba,..., Bjg} (piros)

benzol (CeHe): Co =29.52, C3 =233

(
(2s,2p, 2py)
hybrids Xin
N

(In4 egységekben)
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Példa: molekulak elektronszerkezete

@ elemi részrendszerek: lokalizalt atomi palyak (Pipek-Mezey)
e ,atomic split”: o = {A1, Az, ..., Ay} (kék)
e ,bond split™: 3 = {By, Ba,..., Bjg} (piros)

ciklobutadién (C4Ha): Co, =19.48, (g =3.17

<001 //

(In4 egységekben)
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Nyitott kérdések és tovabbi lehet&ségek

Korrelacié és dsszefonodas elmélet:
o rejtett korrelaciok / sszefonédasi monogamia
o klaszterez6 mdédszer tovabbfejlesztése

@ tovabbi alkalmazasok
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Nyitott kérdések és tovabbi lehet&ségek

Korrelacié és dsszefonodas elmélet:
o rejtett korrelaciok / sszefonédasi monogamia
o klaszterez6 mdédszer tovabbfejlesztése

@ tovabbi alkalmazasok

Molekula-fizika:

o kotéskozti és kotésen beliili korrelaciok bazisfiiggéek:
az eredmények a kiindul6 bazis-készletre
és a Pipek-Mezey lokalizacidra nézve érvényesek

@ optimalizacié ezekre nézve

@ nemegyensulyi szamitasok
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Mit vigyiink haza

Korrelacié fogalmak:
@ a klasszikus tiszta allapotok korrelalatlanok (szorzat)

o ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefon6dasnak
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@ a klasszikus tiszta allapotok korrelalatlanok (szorzat)
o ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefon6dasnak

@ kevert allapot: korrelalatlan/korrelalt, és ha kikeverhet6
korrelalatlanokbél, akkor szeparalhaté, kiilénben dsszefont
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Mit vigyiink haza

Korrelacié fogalmak:
@ a klasszikus tiszta allapotok korrelalatlanok (szorzat)

o ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefon6dasnak

@ kevert allapot: korrelalatlan/korrelalt, és ha kikeverhet6
korrelalatlanokbél, akkor szeparalhaté, kiilénben dsszefont
Korrlacié mértékek:

@ "annyira korrelalt, amennyire nem korrelalatlan”
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o ha egy tiszta allapot korrelalt, akkor ez a korrelacié kvantumos eredetii,
ezt hivjuk 6sszefon6dasnak

@ kevert allapot: korrelalatlan/korrelalt, és ha kikeverhet6
korrelalatlanokbél, akkor szeparalhaté, kiilénben dsszefont
Korrlacié mértékek:
@ "annyira korrelalt, amennyire nem korrelalatlan”

@ tiszta allapotra: annyira 6sszefont, amennyire korrelalt,
kevert allapotra: az optimalis dekompozicié atlagos dsszefonddasa
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Ezeket az elveket alkalmaztuk sokrész rendszerekre.
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Kémiai kotés: ahol az elektronok szabadon mozoghatnak,
ez megjelenik a betdltések korrelacidiban.
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Kdszondm a figyelmet! J

[Szalay, Barcza, Szilvasi, Veis, Legeza, arXiv:1605.06919 [quant-ph] (2016)]
[Szalay, PRA 92, 042329 (2015) (arXiv:1503.06071 [quant-ph])]
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