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1. Bevezetés

Az ultragyors lézertechnika utobbi két évtizedbeli fejlédése napjainkra mar a néhény fs
hosszisagu és csupan néhany optikai ciklusbol all6 ultrarovid lézerimpulzusok rutinszerd
létrehozésat is lehetGvé teszi, kontrollalt vivé-burkolé fazissal, olyan nagy intenzitastar-
toményban, ami mar alkalmas arra, hogy szabad atomok kontrolladlt ionizaciojaval és
rekombinaciojaval magas harmonikus (tipikusan XUV) fotonokat keltsen (high harmonic
gereration, HHG). Ezek a fotonok alkalmas koriilmények kézott attoszekundumos fényim-
pulzussa szuperpondalhatoak, amelyek segitségével az atomi, azaz a néhany 10 as idGskalan
lejatszodo folyamatok is kisérletileg vizsgalhatova, idGben nyomon kévethetévé valtak, leg-
gyakrabban pumpa-proba kisérletekkel. Ezt a tudomaéanyteriiletet napjainkra mér Ossze-
foglaloan attoszekundumos fizikdnak szokas nevezni, ami az atomi mellett molekuléris és
szilardtest-feliileti folyamatok korabban elképzelhetetlen id6felbontasi vizsgéalataiban is
nagy sikereket ért el.

A HHG szempontjabol kulcsfontossagi elemi folyamat kezdGlépése az 1ézerimpulzus
altal lehet&vé tett alagtteffektus, ami egy mélyen kvantumos folyamat. Az ennek révén az
atombol kiszakitott elektron mar donté mértékben az intenziv lézerimpulzus hatésa alatt
mozog, ami viszont klasszikus fizikaval is elég pontosan leirhato. Ez a kettGsség gyakran
megjelenik az attoszekundumos fizika sok teriiletén: a bonyolult kvantumos folyamatok
révén keletkezett elektronok elébb-utobb lényegében a lézerimpulzus hatasa ald keriilnek,
ami mar klasszikusan is jol modellezhetd, igy viszonylag konnyd visszakovetkeztetni az
eredeti kvantumos folyamatokra. Dolgozatomban pontosan ennek a kétféle megkozeli-
tésnek a minél pontosabb Osszeillesztését igyekszem megvaldsitani az optikai alagutazas
elméleti vizsgalataval kapcsolatban.

Az els6 részben attekintjiik, hogy milyen folyamatok jatszoédhatnak le akkor, amikor
egy atomban kotott elektron kolecsonhat egy ultrarovid lézerimpulzussal, illetve megem-
litjiik azokat az elméleti modelleket, melyek egy ilyen problémat kezelni tudnak, és kisér-
letileg ellenérzott joslatokat tesznek az egyes folyamatok kimeneteleire.

A dolgozat méasodik részében ratériink sajat eredményeink ismertetésére. Az alta-
lunk vizsgalt folyamat a (tulajdonképpen modellkét hasznalatos) hidrogén atomba kotott
elektron alaguteffektussal valo kijutasa és az alagutazas utani dinamikaja a lézertér hatasa
alatt. Az optikai alagutazassal kapcsolatban ugyanis tobb olyan alapvets kérdés van, ame-
lyek jelentGsen befolyésoljdk bizonyos kisérleti eredmények értelmezését is: ilyen pl. az
alagutazasi id§, vagy a kezdd impulzus kérdése. ElGszor egy klasszikus, a Newton-Lorentz
egyenletekbdl analitikusan szarmaztathaté megoldasat adunk az atomtorzstdl elszakadt
elektron alaguteffektus utani dinamikajara, és kozelits osszefiiggést adunk arra, hogy mér-
het6 mennyiségekbdl, hogyan lehet visszakdvetkeztetni az alaguteffektus koriilményeire.
Ezt a témat Wang és Eberly [1I] munkija inspirdlta, akik megmutattik, hogy teljesen

klasszikus modszerekkel is sok hasznos informéaciét nyerhetiink tobbszoros ionizacios fo-



lyamatokrol elliptikusan polaros 1ézertér esetén.

Ezutan ratériink a probléma kvantummechanikai lefrasara. Numerikusan megoldva a
hidrogén atomba koététt alapallapotil elektron intenziv 1ézertérrel torténd kélecsonhatésat
leir6 id6fiiggs egydimenzios Schrédinger-egyenlet, olyan mennyiségeket keresiink, ame-
lyekkel a kvantumos dinamika Osszevethet6 a klasszikussal a fazistéren. Ilyen a Wigner-
fliggvény és a kvantum momentum fiiggvény, amelyeket egy haromdimenzios szimulacio
eredményeivel is Osszehasonlitunk, tehat ezen mennyiségek segitségével probalunk atfo-
gobb képet kapni az optikai alaguteffektusrol.

A dolgozatban az attoszekundumos fizikaban megszokott atomi egységrendszert hasz-
naltuk, azaz az elektron tomege, az elemi toltés és a redukalt Planck-allando értékét
egységnyinek valasztjuk, és minden mas mennyiség értéke ezen mennyiségek alapjan van

szarmaztatva. (m, =1, e=1és h=1).



2. Attoszekundumos lézerimpulzus és atomi elektron kol-

csOonhatasanak Attekintése

Ebben a szakaszban attekintjiik, hogy milyen folyamatok jatszodhatnak le akkor, amikor

egy egyediilallo atom koélesénhat egy folytonos 1ézertérrel vagy akar néhany ciklusos lézer-

impulzussal, valamit hogy a szakirodalomban milyen elméleti modellek lattak napvilagot

az intenziv lézerimpulzus és atom kélcsonhatasanak leirasara.

2.1. Linearisan polarizalt ultrarovid lézerimpulzus és atom kol-

csonhatasakor lehetséges folyamatok
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1. abra. Az intenziv lézerimpulzus és egy atom kolcsonhatasakor lejatszodo lehetséges
folyamatok, Krausz és Ivanov cikke alapjan [2]. Az ionizacios id6 ¢y és a visszatérési
id6 t, fiiggvényében tobb folyamat is szamottevs valoszintiséggel lejatszodhat. Egy atom
és egy linearisan polarizalt ultrarovid lézerimpulzus kolcsénhatasa soran detektalhatunk
rugalmasan visszaszort elektront (i), ionizalodott elektront (ATI) (ii), az atommagtol
elszakadt masik elektront (NSDI) (iii), illetve rugalmatlan szoras kovetkeztében az atom
gerjesztett allapotba is keriilhet (iv). Az abran szemléltetve van tovabbé, hogy az atomban
kotott elektron hogyan jut ki alaguteffektussal az atomi Coulomb-potenciél és a lézertér

potencidljanak 6sszegébdl képzett potencidlgaton.

Ahhoz, hogy teljes képet kaphassunk a dolgozat kdzponti téméjat képzd optikai alag-

uteffektus fontossagarol tekintsiik at, hogy milyen folyamatok lehetségesek akkor, amikor
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egy ultrarévid, péar ciklusos lézerimpulzus kolcsonhat egy egyediilallo atommal. Ahogy
az [I} abran lathato tobb folyamat is lejatszodhat akkor, amikor egy linearisan polari-
zalt 1ézerimpulzus kolecsonhat egy atommal. Attol fiiggGen, hogy az elektron a lézertér
vagy lézerimpulzus melyik fazisdban ionizalodik elképzelhets, hogy a végtelenbe tavozik
az elektron, de az is lehetséges, hogy a lézertér hatasara a kordbban ionizalodott elektron
visszatér az atomtorzshoz és ott kiilonboz6 folyamatok jatszodhatnak le.

Lehetséges, hogy az elektron rugalmasan szorédik az atomtorzson és a detektor az igy
visszaszorodott elektront detektalja.

Elképzelhet6 az is, hogy az elektron rekombinalodik az atomtorzzsel, és a lézertér-
b6l nyert kinetikus energiaja valamint az atomi ionizacids potencial 0sszegének megfeleld

energiaju fotont emittal az atom.
") = Epn + 1, (1)

ahol A} a kibocsatott foton energidja, Eji, és I, pedig az elektron kinetikus energidja
a rekombinaciot megelézGen és az atom ionizicios potenciadlja. Ezt a folyamatot nevezik
magasrendd harmonikus keltésnek vagy réviden HHG-nek.

Beszélhetiink még intenziv 1ézertérben lejatszodo kettds ionizécios folyamatokrol, ame-
lyeket két kiilon kategoridba tudjuk sorolni, név szerint Sequential Double Tonization (SDI)
vagy Nonsequential Double Ionization (NSDI). Az Sequential Double Ionization, ahogy
a neve is mutatja annyit tesz, hogy két elektron egymas utan ionizalédik, és koztiik sza-
mottevs kolcsonhatas nincs. A Nonsequential Double Ionization, hogy a két elektron
majdnem egy idében ionizalodik és koztiik szamottevs korrelacié van. Mivel a mi ku-
tatdsunk a hidrogén atomba kotott elektron és ultrarévid lézerimpulzus kolcsonhatasara
terjed ki, ezért ezt a folyamatot nem vizsgaltuk.

Az el6z6ekben emlitetten kiviil lehetséges még t6bb olyan ionizacids folyamat, amikor
csak egyetlen elektron tavozik az atomtorzst6l. Az egyik ilyen a kiiszob feletti ionizacio,
angolul Above Threshold Tonization (ATT), amely egy tébbfotonos folyamat vagy hogy az
angolszasz szakirodalomban nevezik Multiphoton Ionization (MPI). A tobbfotonos ioni-
zécios folyamatokat perturbacio szamitassal modellezték (Farbe et al 1982, Petite et al

1984), az n-fotonos ionizacio valoszintiségét az alabbi képlet szabja meg
r,=o,1", (2)

ahol n az ionizaciohoz sziikséges minimalis fotonszam, o,, az altalanositott hataskereszt-
metszet és I a bejovs lézertér intenzitasa. A képlet csak egy bizonyos I, kritikus
intenzitasig helyes, felette megvéltozik az intenzitasfiiggés (Lompré et al. 1985). Ez
az intenzitds ma szaturacios intenzitasként ismert. Annak ellenére, hogy a kifejezés
egyszertinek ttinik, komoly komplikaciot jelent a o, elméleti meghatarozasa, kiilondsen

rezonancia vagy ahhoz kozeli esetben. Tovabbi problémaékat jelent az az eset, amikor



a lézertér elektromos téreréssége olyan nagy, hogy osszemérhetd az atomtorzshoz kozeli
Coulomb-térergsséggel. Ekkor ugyanis a perturbacidoszamitas mar nem alkalmazhato, és
az atomi szintek eltolodast szenvednek a lézertérrel torténd erGs csatolas miatt. Ez az gy
nevezett AC-Stark eltolodas (Freeman et al 1987). A kiiszob feletti ionizacios folyamat
pedig ebbe, perturbative nem leirhato régioba esik. Ekkor ugyanis tobb foton van jelen az
ionizaciokor, mint amennyi sziikséges. Klasszikusan tgy gondolhatunk erre a folyamatra,
mint a bejévs lézertér altal eltorzitott atomi potencialra, ami alacsonyabbra keriil, mint
az elektron ionizaciés energidja, igy az elektron kiszabadul a kdtésbol.

Szamunkra most leginkabb fontos folyamat az optikai alaguteffektussal torténd ioni-
zacio, amely fontos szerepet jatszik j6 néhany fent emlitett atomi folyamatndl, és ez az
effektus képzi a dolgozat kozponti téméajat, éppen ezért ezen ionizacios effektus elméleti

leirdsaval egy kiilon alszakaszban foglalkozunk.

2.2. Az optikai alaguteffektussal torténd ionizacié elméleti alapjai,
a Keldysh elmélet

(a) Multiphoton (b) Tunnelling (c) Over the barrier

V(x) I <10 Wem™ V(x) I<10'5Wem2 . V(X)] > 10'SWcm-2
~

| I g

2. dbra. A hirom f6 lehetséges ionizacios folyamat sematikus diagramja, Protopapas és
szerzotarsai cikke alapjan [3]. Az (a)-n az intenzitds kisebb mint ~ 10" ekkor a
multifoton ionizaciés folyamat a dominans. Ha az intenzitas ndvekszik, akkor a potenciél
torzul és az alaguteffektus valoszintisége megnd (b). Még nagyobb intenzitasok esetén
a potencial annyira torzul, hogy a kezdeti hullaimcsomag szabadon eltavozhat az atomi

potencialtol. Ez az tn. potencidlgat feletti ionizacio (c).

Az optikai alaguteffektussal torténd ionizacié elméleti alapjait Leonid Veniaminovich
Keldysh 1965-ben fektette le [4]. Amennyiben a lézertér intenzitasa elég nagy és/vagy
a frekvencidja pedig elég alacsony akkor van esély arra, hogy az elektron alaguteffek-
tussal atjut az atomi Coulomb-potenciél és a lézertér potencidljanak Osszegébdl képzett
potencialgaton. Az alacsony frekvencia azért kell, hogy az elektron altal érzett potenciélt
kvazi-stacionariusnak lehessen tekinteni, a nagy térerésség pedig ahhoz, hogy a gat elég
keskeny legyen. Amennyiben azonban a térerdsség tul nagy a potencidlgat torzul és az
alapéllapot sem lesz tébbé kotott. Ekkor mér potencidlgat feletti ionizaciorol beszéliink.

Miutan az elektron optikai alaguteffektussal atjutott a potencidlgaton, klasszikus tol-



tott részecskeként van kezelve, ami a lézertér hatasa alatt mozog. A kezdeti sebességét
és iranyat a lézertér fazisa hatarozza meg az elektron ,sziiletésének” idépillanataban [5].
Ez azt jelenti, hogy az ionizaciés folyamat nagyon gyorsan zajlik le, legnagyobb valé-
szintiséggel minden optikai ciklusban az impulzus maximumai kozelében, ahol az eredeti
Coulomb-potencialt a leginkdbb torzitja a lézertér. Az optikai alagiteffektussal torténd
ionizaci6 egy kvantummechanikai effektus, ezért igy is kell kezelni. Végss allapotnak egy
Volkov allapotot (Volkov, 1935) valasztva a probléma jol leirhato [6].

Az, hogy melyik ionizacios csatorna van ,nyitva”, azaz hogy melyik ionizéacios folya-
matnak nagyobb a valoszintisége mennyiségileg is jellemezhet6 az ugy nevezett Keldysh

paraméterrel.
s 2w,

ot 7 (3)

ahol w a lézerimpulzus frekvencidja, I, és I az ionizacios potencidl és a lézertér intenzita-

sa. Amennyiben v < 1 az alagtteffektussal térténd ionizacios folyamat a dominans, de ha
~v > 1 akkor a multifotonos ionizacios folyamat a leginkidbb jelentés. Az ionizacié ilyen-
fajta viselkedését kisérletileg is kimutattak az ionizacios spektrumbol. Amikor a Keldysh
gamma jelentdsen kiilonbozik egytdl, akkor tényleg csak az egyik ionizacios csatorna van

nyitva, amikor azonban kozel egy, akkor a spektrum nagyon Osszetett. [3]

2.3. Lézertér és atom kolcsonhatasanak leirasakor hasznalt model-
lek

Az intenziv ultrarovid lézertér és anyag kolcsonhatésanak leiraséra tobb kiilonbo6z6 kozeli-
t6 modell van, melyek mindegyike j6l hasznalhatd a kélesonhatas bizonyos folyamatainak
leirdsara. Fzen kozelitések a klasszikus, a szemi-klasszikus, az egyetlen aktiv elektron
kozelités réviden SAE és az erds tér kozelités vagy roviden SFA.

A legkézenfekvébb és legegyszeriibb kozelités a klasszikus kozelités. Ekkor mind a
lézerteret mind az elektront a klasszikus fizika eszkozével irjuk le. A lézerteret az elektro-
mos térerdsség vektoraval jellemezziik, amely altalanos alakja dipolkozelitésben (azaz az

atomi méretskalan a helyfiiggéstdl eltekintve)

E(t) = Eof (t) ) ;&;sin (wt + ;).

7j=1,2

ahol Ey az elektromos térerésség oszcillaciojanak amplituddja, f (t) az impulzus burkoléja,
e; az ellipticitas, &; egységvektor, w a lézertér korfrekvencidja és ¢; a fazis. Megjegyez-
ziik, hogy szokas még a lézerteret a térerGsség vektora helyett a vektorpotencialjaval is
jellemezni. Az elektront pedig a klasszikus kozelitésben toltéssel rendelkezd klasszikus
tomegpontnak tekintjiik, melynek a dinamikajat a Newton-Lorentz-egyenlet segitségével

irjuk le, ami atomi egységrendszerben az alabbi alakii:



N

P=—(E(t)+1(t)xB(t)+ > F (4)

i=1
ahol B (t) = 1 (n x E (t)) az n iranyban halad6 impulzus magneses indukci6 vektora, ami
nagy intenzitasok esetén méar jelentGsen befolyasolhatja az elektron dinamikajat és F; az
elektronra hato egyéb erdk, altalaban atomi potencial. Természetesen kis intenzitasoknél
el szokas tekinteni a lézertér méagneses részétél. A klasszikus kozelités elénye, hogy sok
esetben - mint arra késébb példat is fogunk mutatni - analitikusan megoldhato differen-
cidlegyenlet rendszerhez vezet, vagy ha analitikusan nem is oldhaté meg, de a numerikus
megoldéasa kozel sem igényel akkora erdforrasokat, mint a masik két kozelités. Tovabbi
elénye, hogy segitségével egyszerti és szemléletes képet nyerhetiink az atomi folyamatok-
rol. Hatranya persze, hogy az elektront klasszikus részecskeként kezeli, ezért nem tud
szamot adni a lézertér és atom kolcsonhatésakor lejatszodd kvantummechanikai effektu-
sokrél, mint az optikai alaguiteffektussal torténé ionizacié vagy az iontorzshoz visszatérd
elektron rekombinacidja. Mégis j6 néhény esetben hatékonyan alkalmazhat6 ionizéacios
és visszatérési idok [5] szamolasara, illetve ionizacios [I] és HHG spektrum kalkulalaséra,
alkalmasan megvalasztott kezdeti és peremfeltételekkel.

A kvantummechanikai (szemi-klasszikus) targyalasban az elektron mér a hozzarendelt
hullamfiiggvénnyel van jellemezve, viszont a lézertér a nagy fotonszam miatt a klasszikus
(7?) mennyiséggel. Az elektron dinamikéjarol az idéfiggs Schrodinger-egyenlet meg-
old4sabol nyerhetiink informéciét. A Schrodinger-egyenlet egy harom dimenzidban és

koordinata reprezentacioban:
.0
za\If (r,t) = [Ho + Hine] Y (v, 1) (5)
ahol H, az idéfiiggetlen Hamilton-operator, koordinata reprezentacioban:
1
Hy = —§A+Vo(r) (6)

ahol m az elektron tomege, Vy(r) pedig az atomi Coulomb potencial. A egyenletben
H;,; az id6fiiggd, elektromos része a Hamilton-operatornak, ami a kélcsénhatast irja le.
Ezen targyalds nagy elénye, hogy ez mar az elektront kvantummechanikai részecskeként
veszi figyelembe, és a hozzarendelt hullamfiiggvényével jellemzi, igy tobb informéaciot szol-
galtat a klasszikus kozelitésnél, és szamot tud adni példaul az optikai alagtteffektusrol.
Nagy hatranya viszont az a klasszikus kozelitéshez képest, hogy a egyenlet numerikus
megoldésa rettentéen eréforras igényes, s6t amig a Newton-Lorentz-egyenletet kénnyedén
3 dimenzi6ban is meg lehet oldani numerikusan, addig a Schréodinger-egyenlet 3 dimenzios
numerikus megoldasahoz szuperszamitogépre van sziikség. Ezért szoktak altalaban csak

az egydimenzios hataresetét targyalni, ami viszont linearisan polarizalt 1ézerterek esetén



meglepden jo kozelitésnek bizonyul.

Az egyetlen aktiv elektron kozelités vagy ahogy a szakirodalomban nevezik Single
Active Electron Approximation (SAE) ahogyan a neve is mutatja abbol all, hogy felté-
telezziik, hogy a lézertérrel csak az atom egyetlen, legkiils6 héjon fekvs elektronja tud
kolesonhatni. Ez a kozelités remekiil miikddik hidrogén-szeri ionok, alkalifémek és alkali
foldfémek egyszeresen ionizalt atomjai esetén és abban az esetben is, amikor a lézertér gy
van ,hangolva”, hogy kicsi annak az esélye, hogy egyszerre tobb elektront is gerjesszen.
A kozelités merSben leegyszertisiti 1ézerimpulzus és tobbelektronos atomok kélesénhata-
sanak leirdsat, amennyiben az atom eleget tesz az el6zGekben leirt feltételeknek.

Az erGstér kozelités avagy Strong Field Approximation (SFA) alapjiul szolgal szinte
minden analitikus megkozelitésének olyan folyamatoknél, mint ATI, HHG vagy NSDI,
atomok és molekuldk esetén egyarant. Roviden, a kozelités azon alapul, hogy az atom
vagy molekula eredeti kotott allapotat nem befolyasolja a lézertér, mikézben a végsd
allapotot, ami a kontinuumban van, mar nem befolyésolja a kotG, atomi potencial [7].

Megjegyezziik, hogy természetesen tovabbi kozelitések is léteznek, mi most csak a

dolgozat szempontjabol legfontosabbakat, legtobbet alkalmazottakat tekintettiik at.



3. Intenziv lézertérrel kolcsonhato atomi elektron klasszi-
kus dinamikija

Ebben a szakaszban azt vizsgéljuk a klasszikus Newton-Lorentz egyenleten keresztiil, mi-
ként mozog egy atomi elektron intenziv lézertér hatésa alatt, illetve hogy az elektron
impulzusat megmeérve milyen allitasokat tudunk tenni a kolcsonhatas egyes aspektusaira.
Analitikus leirasat szeretnénk adni a probléménak, és egyes mérheté mennyiségek altal
visszakovetkeztetni, az optikai alaguteffektus koriilményeire, hogy szemléletes képet al-
kothassunk, mi torténik az elektronnal az ionizaciot kévetGen. A lézerteret x-iranyban
linearisan polarizaltnak tételezziik fel, amely z-irAnyban terjed. Az elektromos térerdsség

idofliggését a polarizacid iranyaba az aldbbi Osszefiiggés irja le:

E(t,¢) = Eof (t) sin(wt + ¢) (7)

e,

korfrekvencidja, ¢ pedig az impulzus fazisa az ionizacié pillanataban.

Az idé6fiigegs Newton-egyenleteknél a lehetd legkevesebb elhanyagolassal éltiink annak
érdekében, hogy az elektron mozgésat befolyasold tényezdk koziil minél tobbet figyelem-
be tudjunk venni, mégis a probléma analitikusan kezelheté maradjon. Igy elhanyagoltuk
az ionizaciot kovetGen az iontérzs Coulomb-potencidljat, ez egyébként bevalt kozelités
az erds-tér fizikdban, az angolszasz szakirodalomban ,simpleman picture”-ként emlitik.
Megtartottuk viszont a bejovs lézertér magneses tagjat, ami a manapsig hasznalt inten-
zitasoknal mar mérhetSen befolyasolhatja az ionizalodott elektron mozgasat. A masik
fontos nem elhanyagolhat6 szempont az, hogy bar a legtobb elmélet az alagutazas utan
zérus kezdSimpulzussal oldja meg a mozgésegyenleteket, mi megmutatjuk, hogy nem nulla
kezd6impulzussal is analitikusan kezelhet6 a probléma, és ennek a fizikailag megalapozott
kezdeti feltételnek hatasa van az elektron dinamikijara. Két esetben oldjuk meg anali-
tikusan a mozgasegyenleteket. Az egyik amikor &llandé amplitidoji, monokromatikus
elektromégneses sikhullammal hat koleson az atom (azaz, praktikusan egy hosszu lézer-
impulzussal, amelynek a burkoldja az ionizéacié folyamatahoz képest lassan valtozik). A
mésik eset amikor szinusz négyzet burkoldju ultrarévid lézerimpulzussal hat kélecson az

atom.
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3.1. Monokromatikus lézertérrel kolcsonhaté atomi elektron moz-

gasegyenletének megoldasa

A képlet alakja az optikai alaguteffektussal a potencidlgaton atjutott elektronra, ami-

kor az atomi Coulomb-potencialt elhanyagoljuk:
F=—E(@) +r1(t) xB(t)). (8)

Az esetiinkben el6fordulé sebességek nem érik el a fénysebesség 1 szazalékat sem, igy a
problémét a szakirodalommal 6sszhangban nemrelativisztikus megkdzelitésben targyaljuk.
Vialasszuk a koordinatarendszeriinket gy, hogy a lézertér x-irdnyban legyen polarizalt és
z-iranyban terjedjen. Ekkor a mozgasegyenletnek két nem nulla komponense lesz, mégpe-
dig a polarizacio és a terjedés irdnya. Vagyis az altalunk valasztott koordinatarendszerben
ezen két irdny altal meghatarozott sikban megy végbe az ionizacios folyamat. Tehat az
ionizaciot kévetden az elektron mozgasegyenletei atomi egységrendszert hasznalva a ko-

vetkezdk:

W = —FEysin (wt + ¢) (1 - %pz (t>>
W —%Eo sin (wt + ¢) pa (1) . 9)

A differencidlegyenlet rendszerben sikhullam van feltételezve, de egy lassan valtozo burko-
16, amely az elektron mozgéasa soran - az ionizaciotol a virtualis detektorig - alig valtozik,
igy az integralasi id6tartam alatt alland6, minden tovabbi nélkiil hozzdadhat6. A mozgas-
egyenlet analitikusan megoldhatok. A feltételezett kezdGimpulzusok pedig p, (t = 0) = p?
és p, (t =0) = p2 A megoldasok:

pe(t0) = cos (IO enl 2O

(—c+p2) sin (E [cos (¢) — cos (wt + ¢>>J)

CWw

p:(t,0) = c+ (—c+p?)cos <Eo [cos () —C:os (wt+¢)]> N

2 sin (Eo [cos (¢) — cos (wi + ¢)])

(60

(10)

Ha feltessziik, hogy az elektront t; id6pillanatban detektaljuk, akkor a megoldasokat ki-
értékelve ebben az idgpillanatban egy két egyenletbdl 4ll6 hdromismeretlenes egyenlet-
rendszert kapunk, az ionizacié ¢ fazisara és a kezdGimpulzusokra. Az egyenletrendszer
fokozatos kozelitések modszerével megoldhato, elsé kozelitésben a z-iranyu kezdGimpul-

zust nullanak véve. Viszont a kozelités pontossdganak ellenérzése komoly gondot jelent,
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és mar analitikusan nem kezelhets. Jobban kezelhet6 megoldast kapunk, ha egy gyorsan

valtozo burkoldji, néhény ciklusos impulzussal oldjuk meg a mozgasegyenleteket.

3.2. Ultrarovid lézerimpulzussal kolcsonhaté atomi elektron moz-

gasegyenletének megoldasa

Ebben az alszakaszban azt az esetet fogjuk targyalni, amikor az egyediilallé atom egy par
ciklusos szinusz négyzet burkoloja 1ézerimpulzussal hat kdleson. A 1ézerimpulzust szintén
x-iranyban polarizéltnak és z-iranyban terjedének tételezziik fel. A polarizacié iranyaban

az impulzus elektromos térergsségének idéfiiggése a 0 < ¢ < 300 tartomanyon
E (t,¢) = Egysin®(wot + ) cos(wt + ¢) (11)

méashol pedig azonosan nulla. Itt E, tovabbra is az impulzus térerdsség oszcillaciojanak
amplituddja, wy a burkold korfrekvencidja, ¢ a burkolo fazisa az ionizacio pillanataban, és
w és ¢ pedig a mar kordbban bevezetett korfrekvencia és fazis az ionizacié pillanataban.
Lathato, hogy a kifejezésben a vivé-burkold faziskiilonbséget zérusnak tételeztiik fel.
Kés6bb visszatériink ra, hogy mi torténik akkor, ha a mozgasegyenletet gy probaljuk
megoldani, hogy fiiggetlen paraméterként a vivi-burkolo faziskiilénbséget is benne hagy-
juk a mozgésegyenletben.

Ahhoz, hogy a mozgéasegyenlet egyszertibben kiintegralhato legyen, alakitsuk at a
kifejezést els6rendi trigonometrikus fiiggvények Gsszegére felhasznélva az alabbi jol ismert

trigonometrikus Osszefiiggéseket:

sin(z) = 1_%8(2%) (12)
sin (z) cos (y) = sin (2 — y) ; sin (2 + y) (13)

Ekkor a mozgasegyenlet alakja a kévetkezd:

dp:rcga ¢) = —F, {sin (Wt + ¢) — % [sin ((wt + @) — 2(wot + 9))
+sin ((wt + @) + 2(wot + 6))]} (1 - %pz (t)> (14)
dp. g 9 _ _g {Sm (wt 4+ 6) — 5 [sin ((wt +6) — 2ot + )

—%ED + sin (wt + @) + 2(wot + 6))]} pa (¢) - (15)

Az egyenlet azzal a kezdéfeltétellel, hogy p, (t = 0) = p és p, (t = 0) = p® minden tovabbi
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nélkiil kiintegralhato, és a megoldasok:

Pa (t,0) = pycos(a(t))+ (—c+pl)sin(a(t)) (16)
p-(t,¢) = c+ (—c+pl)cos(a(t)) —p)sin(a(t)) (17)
ahol
Eqy

4ew (w? — 4w?) [-
—w? cos (28 + ¢) + 2wwg cos (20 + ¢) — 2w? cos (wt + @)
+8w; cos (Wt + ¢) + w? cos (20 — ¢ — wt + 2wt )

co

w (W + 2wp) cos (20 — ¢) + 2 (w® — 4w cos (¢)
(

+2wwp cos (20 — ¢ — wt + 2wpt) + w (w — 2wp) cos (26 + ¢ + wt + 2wot)](18)

A fenti kifejezésekben Ej tovabbra is az elektromos térerésség amplitudoja, wy a burkolo,
0 a burkol6 fazisa az ionizéci6 pillanataban, w és ¢ pedig a szokasos korfrekvencia és fazis.
Lathato, hogy a mozgasegyenlet megoldhat6, abban az esetben is, ha benne szabad pa-
raméterként hagyjuk a burkol6 leirdsara szolgalé wo-t és d-t. A mozgésegyenlet akkor is
megoldhat6 analitikusan, amikor szinusz burkol6ji impulzust tételeziink fel. A tovabbi-
akban a problémat nem ennyire altaldnosan targyaljuk, hanem egy 3-ciklussal rendelkezé
szinusz négyzet burkol6ji lézerimpulzust tételeziink fel, és az ionizalt elektron mozgésat

ezen lézertér hatasa alatt vizsgaljuk.

3.3. 3-ciklusos lézerimpulzussal kolcsonhaté elektron klasszikus di-
namikaja

Vizsgaljuk most azt az esetet, amikor az impulzus egy szinusz négyzet burkoldju 3-ciklusos

koszinuszos impulzus (3| abra). A vivé-burkold faziskiilonbséget nullanak valasztjuk.

Ekkor wy = w/6 és § = ¢wy/w kell behelyettesiteniink. Ebben az esetben az analitikus

megoldés alakja a kovetkezs:

S
8
=
<

) = phcos(B(t, )+ (c—pl)sin(B(t,¢)) (19)
p-(t,0) = c+ (pl —c)cos(B(t,¢)) +pysin(B(t,¢)) (20)

Bt o) = 16Ecow (—6 sin <?> + 8sin (¢p) — 3sin <%) +
6 sin (%(wt + gb)) — 8sin ((wt + ¢)) + 3sin <§(wt + qz5))> . (21)

Tegyiik fel, hogy az elektront akkor detektaljuk, miutan az elektron kolcsonhatott a teljes
lézerimpulzussal. Ezutan feltevéseink szerint az elektronra nem hat semmilyen erd, igy az
impulzusa sem valtozik ezutan. Tehat feltehetjiik, hogy az altalunk detektalt impulzus

megegyezik a p, (t) és p. (t) fiiggvények az impulzus végén felvett értékével. Ertékeljiik ki
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tehat az impulzus - id6 fiiggvényeket a ¢ty = 67—¢)/,, helyen.

e () = pa (tr,0) = phcos(B(ty, )+ (¢ —pl)sin (B (ts, ) (22)
Pe(0) =ps(tr.0) = c+ (pf —c)cos(B(ty,0)) — pysin (B (ty,¢)) (23)

5(0)=Bltr.0) = o (6sm (?) — 8sin (¢) + 3sin (?)) (24)

Ebben az esetben is hdrom ismeretleniink van az ionizaci6 ¢ fazisa illetve a kezdGimpulzu-
sok a polarizacio és a terjedés iranyaban. Fejezziik ki most a és Osszefiiggésekbdl
po-t és p2-t, és helyettesitsiik be a és egyenletekbe.

e (t,0) = pieos(y(¢,1) + (c—pl)sin (v (¢,1)) (25)
p:(t,0) = c+ (p—c)cos(v(e,t)) +pgsin(y(¢,1)) (26)
v(p,t) = 16Ecow (6 sin (;(wt + qb)) — 8sin ((wt + ¢)) + 3sin (%(wt + qb))) (27)

Igy kaptunk egy egzakt és analitikusan szarmaztatott kifejezést arra, hogy a detektoron
mért impulzusok fiiggvényében, hogyan fejlédik id6ben az elektron impulzusa az ioniza-
ciot kovetGen egy 3-ciklusos szinusz négyzet burkol6ju koszinuszos impulzussal valé kol-
csonhatés esetén. Harom szabad paraméteriink van a megoldasokban, a kovetkez&kben
azt vizsgaljuk, milyen fizikailag illetve matematikailag meglapozott kozelitéssel élhetiink

annak érdekében, hogy ezen hirom paraméter koziil csak kettd legyen fiiggetlen.
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4. dbra. A kifejezés értéke a ¢ ionizacios fazis fiiggvényében. Lathato, hogy a maximéa-
lis értéke ~ 2, 1x 1072, ezért megalapozott a trigonometrikus fiiggvényeket a hatvanysoruk
elsG tagjaval kozeliteni.

Ahhoz, hogy meghatarozzuk a lézerimpulzus fazisat illetve az elektron kezd&impul-
zusat az ionizacio pillanataban kozelitéssel kell élniink. Vizsgiljuk meg elészor a
képletet. Helyettesitsiink be a kisérletekben is hasznalt 1ézerimpulzushoz tartozé para-

métereket (Ey = 0.2 a.u. illetve w = 2% a.u.). Ekkor, ahogyan a {| abran lathato, a

kifejezés a nulla koriil oszcillal ¢ fliiggvényében, igy a trigonometrikus fiiggvények kozelit-

het6k a hatvanysoruk elsérendi tagjaval. Ekkor az alabbi egyenletrendszert kapjuk:

i = o+ (c—p)) B (28)
pt = pl+plB. (29)

Ezutan nem vétiink nagy hibat akkor, ha a képletben elhagyjuk pl-t a fénysebesség
mellett. Kifejezve igy a 8-t a egyenletbdl, majd behelyettesitve egyenletbe pl-re
az alabbi Osszefiiggést kapjuk:
0 (0 d
Pl = % +pl. (30)

Majd ezt a p’-t felhasznéalva oldjuk meg az eredeti egyenletrendszer, amelyben

igy mér két ismeretlen van. . Ekkor az alabbi 6sszetartoz6 megoldasokat kapjuk:

pl=p pl=pd B=0 (31)
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0 0 d
-0 — = 32
P, =0, p;=ps P ¢ (32)
1 1
P=; (pi +1/ () - 4629?) L =0, f=o (—pi +1/ ()" - 4019?) (33)
o 1[4 a2 d 0 1 d )2 d
b, = 5 Pr — (p:p) - 4sz ) b, = 07 6 - % —Pg — (px) - 4sz (34)

Természetesen ezen képletek mindegyike kozelits Osszefiiggés, és egy-egy hataresetet ir le
jol. Azonban mint, azt késébb a 7. fejezetben latni fogjuk megfelelGen kombinélva ezen
Osszefiiggéseket igen jo kozelitést tudunk tenni mind az elektron kezd&impulzuséara, mind
arra, hogy a pillanatszertinek tekintett optikai alaguteffektus bekovetkeztekor a lézertér
milyen fazisban volt, tehat meg tudjuk hatarozni az ionizacios idét.

Megemlitjiik még azt az esetet, amikor ugyancsak 3-ciklusos koszinuszos impulzussal
hat koleson az elektron, de a mozgasegyenletben a vivé-burkolo faziskiilonbséget () benne

hagyjuk mint szabad paramétert. Ekkor is létezik analitikus megoldas:

pe(t,0.0) = pleos(F (t,¢,9)) + (c—pl)sin (F (t,¢,¢)) (35)
p:(t,d,0) = c+ (—c+pl)cos(F (t,¢,9)) + pysin(F (t,¢,0)) (36)
F(t,¢,0) = 1?;; (—GSin (gp + %) + 8sin (¢ + @) +

—3sin (cp—i— %) — 8sin (¢ + ¢ + wt)
651n<90+§(wt—|—¢))+3sin(gp+%(wt+d)))>. (37)

A fent leirt eljaras barmilyen vivG-burkolo faziskiilonbség esetén megismételhetd, a kozeli-
tések ezekben az esetekben is ugyan olyan jol miikodnek, mint az altalunk targyalt esetben.
Igy tehat, hogy teljes legyen a kép, barmilyen vivé-burkolo faziskiilonbség esetén analitikus
megoldasat adtuk az optikai alaguteffektussal ionizalodott elektron mozgasegyenletének,
és egy kozelits eljarast arra, hogy ezen klasszikus elmélet keretein beliil, ésszeri kozelité-
sekkel élve, mérheté mennyiségekbdl milyen kovetkeztetéseket tudunk tenni az ionizacio

koriilményeire.

3.4. A szakaszban bemutatott eredményeim osszefoglalasa

Ebben a szakaszban megmutattam, hogy a klasszikus Newton-Lorentz-egyenleteken ke-
resztiil analitikusan kezelhet6 marad egy olyan fontos folyamat leirdsa, mint az atomba
kotott elektron optikai alaguteffektussal torténd ionizécidja. A manapsag hasznalt lé-
zerintenzitasok esetén mar a lézertér magneses része is szignifikinsan befolyasolhatja az
elektron dinamikajat, ezért a mozgasegyenletekben ezt is figyelembe vettem. Megmu-

tattam, hogy mind sikhullam (lassan véaltozé burkol6) mind szinusz négyzet burkoloja

16



lézerimpulzus esetén a mozgasegyenlet analitikusan megoldhat6. Végiil vizsgaltam a 3-
ciklusos szinusz négyzet burkoloju lézerimpulzus altal ionizalt elektron mozgasegyenletét
és annak megoldasat. Lattuk, hogy a viv6-burkolo faziskiilonbséget, mint fiiggetlen pa-
ramétert tartalmazo lézerimpulzus esetén a mozgasegyenlet analitikus megoldhatosiga
megmarad. Végiil azt is lattuk, hogy a vivé-burkold faziskiilonbséggel nem rendelkezs
lézerimpulzussal kolecsonhaté elektron mozgasegyenletének megoldésabol kozelits Ossze-
fiiggéseket lehet levezetni, melyek mérhet6 mennyiségekbdl segitenek visszakovetkeztetni
az optikai alaguteffektus koriilményeire. Ezek hasznélhatosagarol a 7. fejezetben ejtiink

meég szot.
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4. Intenziv lézertérrel kolcsonhatd atomi elektron kvan-

tumos dinamikaja

Amennyiben a bejévé lézertér intenzitésa kisebb mint 101325 a perturbécioszamités jol le-
irja az atomi elektron kvantumos dinamikajat. Azonban ezen intenzitis tartomany felett,
ahogy ebben a dolgozatban is fel van tételezve, a perturbacidszamitias mar nem alkalmaz-
hato. Ez azt jelenti, hogy nagy intenzitasok esetén nem-perturbativ megkozelités sziiksé-
ges az atomi elektron id6fiiggd Schrodinger-egyenletének megoldésahoz, ami azonban méar
nem kezelhets analitikusan. A legtobb szemi-analitikus nem-perturbativ megkozelités jol
miikédik a lézerintenzitas egy bizonyos tartoményéara, azonban ezen kiviil mar nem hasz-
nalhatok kell§ pontossaggal. Egy természetesen adddo alternativa a Schrodinger-egyenlet
direkt integralasa, amely az intenzitds és frekvencia teljes tartomanyara alkalmazhato.
Ezen metodust minden el6nye ellenére csak az utobbi masfél évtizedben hasznaljak ko-
molyabban, ugyanis nagy az eréforrasigénye. Az erés lézertérben a hullamfiiggvény nagy
sebességgel terjed, igy a numerikus integraldst nagyobb térrészre és kisebb lépéskozzel
kell végrehajtani, ami jelentGsen megnoéveli a szimuléacio futési idejét. Ahhoz, hogy elke-
riiljiik a nagy szamitasi id6t kozelitésekkel kell élniink. Ezen kozelitések két kategoériaba

sorolhatok: az egydimenzios és a megkozelitéleg haromdimenzios integralas|3].

4.1. Az egydimenziés Schrodinger-egyenlet megoldasa

//////

zi6jat. A legnagyobb hétranya az ilyen kozelitéseknek az, hogy nem kapunk informaéci-
6t a transzverzalis viselkedésrél, amelyek fontos szerepet jatszhatnak a lézertér és atom
kolcsonhatasa soran, gondoljunk csak a lézertér magneses részére vagy arra, hogy egy-
dimenzids kozelitésnél nincs értelme cirkularisan polarizalt l1ézerteret hasznalnunk. Egy
dimenzidoban a Coulomb-potencial szingularitasdnak hatésa is felerGsodik a valds haromdi-
menzios leirashoz képest, illetve az idéfejlesztés soran numerikus problémékat is okozhat.
Ezért altalaban valamilyen modell potenciallal helyettesitik a Coulomb-potencialt, hogy
elkeriiljék a szingularitasbol szarmaz6 ilyenfajta hibdkat. Mindezek ellenére az egydimen-
ziosra redukalt Schrodinger-egyenlet mégis effektiven hasznilhato, hiszen a paraméterek
széles tartoményara relative révid futasi id6t produkal, és a szamitéasi eredmények pedig jo
Osszhangban vannak azon kisérleti eredményekkel, amikor a mozgas valoban egy dimenzi-
6ban megy végbe, mint példaul az altalunk targyalt esetben, amikor linearisan polarizalt
ultrarévid lézerimpulzussal hat kélecson egy atom.

Vegyiik a lézertérrel kolcsonhato elektron egydimenzios Schrodinger-egyenletét koor-

dinata reprezentacioban

.0
ZE\IJ (:L‘7 t) = [HO + Hint] v (:13, t) (38)
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ahol H, az idéfiiggetlen Hamilton-operator, amely koordindta reprezentacioban

Hy = —§@+V0($) (39)

ahol V az atomi potencial. A H,,; kolcsonhatasi Hamilton-operator csatolja az elektront
a lézertérhez. A kolcsonhatéasi tagnak analitikusan megvan az a tulajdonsaga, hogy az
atomi potencidlnal Coulomb-mértéket valasztva a kolesonhatasi tagot tobbféle mértékben
irhatjuk fel. A két legelterjedtebb mértékvalasztas a hosszmérték illetve a sebességmeérték.
A H;,; hosszmértékben

HL =E(t)x (40)

wnt

ahol F (t) a lézertér elektromost térerdssége, és sebességmértékben

_ian 2 (41)

HY
ox

mnt
ahol A (t) a lézertér vektorpotencialja. Megjegyezziik, hogy numerikusan nincs meg a
mértékvalasztas szabadsaga, ugyanis attol fiiggéen, hogy az iontorzstél milyen tavoli fo-
lyamatokat vizsgaljuk eltéré pontossidgot tapasztalunk a két mérték esetén. Ugyanis a
hosszmérték pontosabb eredményt ad az iontorzshéz kozel, amikor a lézertér-elektron
kolcsonhatas viszonylag gyenge a Coulomb-potencial-elektron kolesonhatasi taghoz keé-
pest. A magtoél tavolabb pedig a sebességmérték alkalmazhato pontosabban. Mivel a mi
esetiinkben a maghoz kozeli folyamatokat vizsgalunk, ezért természetesen hosszmértéket
alkalmazunk.
A numerikus szimulaciokhoz irjuk at a differencidlegyenletet differenciaegyenletté
Wijrr = Wiy 0 [ Wiy =205, + Wiy

A7 =5 (AP —iVij| Wi (42)

ahol At az id6 1épéskoz Ax a térbeli 1épéskoz ¢ a térbeli pontokat indexeli minden j-edik
id6lépésben. Ebben az esetben Vj; jeloli az atomi és a lézertér potencidljanak osszegét.
A egyenlettel a legnagyobb probléma, hogy nem unitér. Hogy ezt kikiiszdbdljiik
integraljuk formalisan a idofiiggs Schrodinger-egyenletet, ekkor az alabbi Gsszefiiggést
kapjuk:

U (z,t) = e "H (1, 1) (43)

ahol H a vizsgalt rendszer Hamilton-operatora. Az fenti kifejezést kozelithetjiik az aldbbi
modon:

\I/i,j+1 - (1 - ZHAt) \I]i,j- (44)

Masrészrol azonban a (42)) nem stabil egyenletrendszert atalakithatjuk a kovetkezd stabil

implicit rendszerré:
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Ui = (1+iHAH) 0, ;. (45)

Mind a és kifejezés At-ben elsé rendben pontos,de egyik idéfejleszté operator

sem unitér. Azonban, ha a Cayley-formulat alkalmazzuk az e~ evolticios operator véges
differencia modszerrel vald kozelitéséhez, akkor az alabbi idében méasodrendben pontos és

unitér idéfejlesztd operatort kapjuk:

| At
ittt o | LT HS (46)
1+iHS
Ekkor a numerikus probléma megoldasahoz a
1—iH4
Wi = —AQI irj (47)
1+iHSt

linearis egyenletrendszert kell megoldanunk minden egyes At id6lépésre. Az id6fiiggs

Schrodinger-egyenlet fenti kozelitését nevezi a szakirodalom Crank-Nicolson-modszernek

[8]-

4.2. Az alkalmazott modell potencidlok

Ebben az alszakaszban &ttekintjiik, hogy a hidrogén atom kvantummechanikai szimulaci6i
soran milyen modell potencialt hasznaltunk az egydimenzios atom modellezésére.

Az els@ ilyen potencidl a Dirac-delta potencial, amely az alabbi alaku.
Vb () = —upd (z — a) (48)

ahol ugy valaszthato paraméter, és a a iontorzs térbeli koordinataja. Ez a modell potenciél
egyetlen kotott allapottal rendelkezik (5 ébra).

U (x) = Juge "ol*= (49)

A kotott allapot energidja
2

=3 (50)
tehat ha az ug = 1 paramétert alkalmazzuk, akkor a kotott allapot energidja éppen a
hidrogén atom alapallapoti energiaja. A Dirac-delta potencial nagy elénye, hogy anali-
tikusan is kezelhetd, igy a numerikus szamitasi eredmények OsszevethetGk az analitikus
eredményekkel ellenérzés céljabol. Masik tulajdonsaga, hogy a lézertér nem torzitja az
atomi potencialt, igy az alaguteffektus mindig fellép, mas modell potencial nem rendelke-

zik ezzel a tulajdonsaggal.

20



10

0.5

00~

-05r

Y

-10 -5 0 5

=Y
o

X (a.u.)

5. dbra. A Dirac-delta modell potencial (piros gorbe) és a hozza tartozo képlettel
megadott analitikus kotott allapot (kék gorbe). Jol lathaté a Dirac-delta szingularitasa
miatt jelentkez6 csiicsa az origoban, amely a tényleges hidrogén atomba koétott elektron
alapéllapotra is jellemzé.

A masik altalunk hasznélt modell potencial az egydimenzios soft-Coulomb-potenciél,

az eréstér fizikdban ezt a modell potencidlt alkalmazzék a leggyakrabban.

Ve (2) = ———— (51)

Va?+a?
El6nye, hogy nem tartalmazza a valédi Coulomb-potencidlban 1év§ szingularitést, amely
a numerikus szamitdsok soran nehézséget jelentene. Masik nagy el6nye, hogy magéban
foglalja a Coulomb-potencial osszes {6 jellemvonasat. Reprodukalhato bel6le, a hidrogén
atom végtelen sok kotott allapota (Rydberg-sorozat) valamint a kontinuum allapotban a

Coulomb-torzitds. Amennyiben az a simité paramétert /2-nek vélasztjuk visszakapjuk

1

az alapéllapoti energia értékre a hidrogén atom alapallapoti energidjat, azaz £y = 35, ¢s

az ehhez az energidhoz tartoz6 alapallapot:
U (x) = Ne Ve +2 (1 +Va2+ 2) (52)

ahol N a normaléasi tényez6. A szimulécidokban ezt az analitikus kotott allapotot tekintjiik
kiindulasi allapotnak. Megjegyezziik, hogy az alapallapoti energia egyezése nem garan-
talja, hogy a gerjesztett allapotok energidja is megegyezik a valodi Coulomb-potencial
gerjesztett allapotainak energidjaval. [9] A 6| abran lathato a soft-Coulomb-potenciallal
modellezett egydimenziés hidrogén atom koétott alapallapota, melyet kiindulasi allapot-

nak vettiink a numerikus szimulaciok sordn. Osszehasonlitva a [5l és @ abrat lathato,
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hogy a két alkalmazott potencidl jelentGsen eltér egyméstol mar az alapallapotban is.
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6. abra. A soft-Coulomb potencial (piros gorbe) és a hozza tartozo analitikus kotott allapot
(kék gorbe), amely a képlettel adhato meg.

Lathatoan mindkét fent emlitett modell potencidlnak megvan a maga fizikai relevan-
cidja. Ezen oknal fogva természetesnek adodik az &tlet, hogy az el6zGekben targyalt két
modell potencial valamilyen stllyal vett 6sszegébdl egy Gj modell potencialt allitsunk elg,
amely mind a Dirac-delta mind a soft-Coulomb modell potencial jo tulajdonsagat magaba
foglalja, és jobb egydimenzios modelljének bizonyul a valédi haromdimenziés Coulomb-

potencidlnak. Igy az altalunk alkalmazott modell potencial altalanos alakja:
Vi () = C1Vp () + CyVe () (53)

ahol C és (s az egyes modell potencialok stilya, melyeket gy kell beéllitani, hogy az alap-
allapoti energia a modellezni kivant hidrogén atom alapéllapoti energidja legyen. Ezzel a

modell potenciallal bévebben a 6. szakaszban foglalkozunk.
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5. A klasszikus és a kvantumos dinamika Osszehasonli-
tasa

Ebben a szakaszban 0Osszevetjiik a dolgozat keretein beliil targyalt optikai alaguteffek-
tussal torténd ionizacid klasszikus és kvantumos dinamikajat. Ezt szemléletes médon
tehetjiik meg, bevezetjiik a fazistéren értelmezett stiriiségfiiggvény kvantummechanikai

alnalogonjat, a Wigner-fiiggvényt.

5.1. A Wigner-fiiggvény és momentumai

A klasszikus statisztikus mechanikdban a Boltzmann-fiiggvénnyel jellemezziik a fizikai
rendszert a fazistéren. Ha fp (r, p,t) a Boltzmann-fiiggvény, akkor annak a valoszintisé-
ge, hogy a részecske koordinataja az r koriili d®r tartomanyba és impulzusa a p koriili
d*p tartoményba esik fg (r,p,t) d®rd®p. Ezen fiiggvény analogjara vezette be Wigner
Jend 1932-ben [10] a kés6bb rola elnevezett eloszlasfiiggvényt. A Wigner-fiiggvény p st-
riiségoperatorral jellemzett rendszerhez tartozo, altalunk is hasznalt egydimenzids alakja

Sl-egységrendszerben

W) = = [ deesp (2%@5) (e —Elplate). (54)

—00

Amennyiben az allapot tiszta allapot, esetiinkben errdl van szé, akkor a fenti képlet

a hullamfiiggvény koordinata reprezentaciobeli alakjaval kifejezve az alabbi alaku [11].

W(z,p,t) = % / d§ exp (Q%pf) U (x4 &)V (z —&,t) (55)

—0oQ

Ahhoz, hogy a klasszikus fazistéren tudjuk értelmezni a Wigner-fiiggvényt, illetve az altala

leirt rendszer viselkedését be kell vezessiik a Wigner-fiiggvény tgynevezett momentumait.

P, (x,t) = /p”W(x,p, t)dp (56)

Ez a kifejezés, amennyiben n = 0, kdnnyen ellen6rizheté modon azzal a valészintiségi sii-

riiséggel egyeld, hogy a részecskét a t idépillanatban az x koordinataji helyen detektalom.
A P, pedig az alabbi alakba irhatd a Wigner-fiiggvény definicidja alapjan

P (z,t) = % K%mp* (x,t)) U (2,t) — U* (2,1) (%qf (x,t))] (58)
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amely mennyiség az elektron m tomegétdl eltekintve éppen a W (x,t) hullamfiiggvénnyel
jellemzett részecske valoszintliségi aramstirisége. Intuitiv modon elGallithatunk a 1. és 0.
momentum hanyadosaként egy olyan mennyiséget, aminek mér impulzus a mértékegysége:

_ t

plx,t) = B (59)
Ezt a mennyiséget tekinthetjiik a W (z,¢) hullamfiiggvénnyel jellemzett részecske helytél
fiiggs impulzusanak. Kénnyen megmutathato, hogy ez p (z,t) a mennyiség megegyezik az
un. ,quantum momentum” fiiggvénnyel, amellyel kvantitative jellemezni tudjuk a kvan-

tumos részecske viselkedését a fazistéren . Ennek kifejezését tovabb egyszertsithetjiik, ha

a hullamfiiggvényt felvessziik
U (z,t) = R (z,t) @) (60)

Euler-alakban. Ekkor egyszerii szamitassal igazolhato, hogy a kvantum momentum fiigg-

vény nem maés, mint a hullamfiiggvény ¢ (z,t) fazisszogének koordinata szerinti derivaltja.

Pl t) = b (2,1) (61)

Ezzel a mennyiséggel, mint az latni fogjuk, mér ossze tudjuk vetni a klasszikus elektron

dinamikijat a kvantummechanikailag leirt elektron dinamikajaval a fazistéren.

5.2. A klasszikus dinamika Osszehasonlitasa a kvantumos dinami-

kaval Dirac-delta modell potenciil esetén

Most, hogy minden eszkoz a rendelkezésiinkre 4ll, hasonlitsuk Gssze a fazistéren az elektron
klasszikus illetve egydimenziés kvantumos dinamikdjit. A kvantum momentum illetve
Wigner-fiiggvényt két esetben vetjiik Gssze az elektron klasszikus trajektoridival, akkor
amikor a klasszikus trajektoria szamitasakor elhanyagoljuk az atomi Coulomb-potencialt,
és amikor nem.

Nézziik azt az esetet, amikor a modell potencidl a képlettel megadott Dirac-delta
potencial. Ekkor a potencidlgaton atjutott elektron kezdd pozicidjat konnyen felirhatjuk
mint az id6 fliggvényét. ;

2 (62)

l‘o(t) = _E(t)

ahol I, az atom ionizaciés potencidlja, ez hidrogén esetén % és F(t) pedig az oszcillalo
lezertér. Az altalunk vizsgalt esetekben E () megegyezik a képlettel leirt impulzus-
sal. A klasszikus mozgasegyenletek mind analitikus mind numerikus megoldasanal a fenti
Osszefliggést tekintjiik a kezdeti pozicionak. A kezdeti impulzus pedig a kvantum

momentum fiiggvény értéke az xq (fo) helyen a ¢y idépillanatban. Ahhoz, hogy megkap-
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juk a klasszikus fazistéren az elektron altal befutott trajektoriat, sziikségiink van a ([19)
analitikus kifejezésen kiviil az elektron hely id6 fiiggvényére, melyet az alabbi csatolt

differencidlegyenlet rendszer numerikus megoldasaboél kaphatunk meg.

i) = —E(@) <1—@) (63)
sy = — W5 (64)

C

ahol F (t) a mar emlitett 3-ciklusos impulzus, mely amplitidéjanak numerikus értéke
ebben az esetben E, = 0.2, amely természetesen megegyezik a Schrodinger-egyenlet nu-
merikus megoldasakor hasznélt értékkel. A kezdeti feltételeket pedig mér emlitett médon
a kifejezés és a kvantum momentum fiiggvény ezen a helyen felvett értéke szolgaltat-
ja, azaz ugy tekintjiik, hogy a klasszikus mozgas az alagit ,kijaratatol” indul, de nem az
altalaban feltételezett 0 impulzussal, hanem az kvantum momentum fiiggvénybdl szamolt
kezd6 impulzussal. Olyan ionizacios idGket vizsgalunk, amikor a modell potencial és a
bejovs lézertér 6sszegébol képzett potencidlgat elég vékony ahhoz, hogy szamottevs alag-
utazas megtorténjen. Ilyen esetek tipikusan a maximumok kérnyékén koévetkezhetnek be,
amikor a lézertér potencidlja a legmeredekebb. Olyan klasszikus trajektoriakat vizsgalunk
csak, amin haladva az ionizalodott elektron azon az oldalon éri el a detektort, amelyik
oldalon atjutott a potencidlgaton, hiszen a klasszikus modell keretein beliil az esetleges
rekombindci6 vagy szorodas mar nem targyalhato. Vegyilink tehat, egy olyan ionizacios
id6t, amely megfelel a fenti feltételeknek és vessiik 6ssze a hidrogénatombol ionizélodott
elektron klasszikus trajektoriajat a kvantum momentum fiiggvényével valamint a Wigner-
fiiggvényével. Abrazoltuk a Wigner-fiiggvényt (vilagoskéktdl pirosig terjedd szinskalan),
a kvantum momentum fiiggvényt (s6tétkék gorbe) minden abran feltiintetett idépillanat-
ban. Tovabba lathato egy adott idépillanatban ionizalodott elektron klasszikus trajekto-
ridja (piros gorbe) és az elektron (fekete pont) mozgésa ezen a trajektorian. A fiiggéleges
fekete vonal az atom kozéppontjat és a mindig aktudlis alagtat kijaratot szemlélteti. Az
also abrakon az aramstiriség (kék gérbe) valamint a potencial lathato. Szemléltetéskép-
pen feltiintettiik, hogy a lézerimpulzus mely részével hat koleson az atom. (7H9. abra)
lit az elektron kvantum momentum fiiggvénye, ahogy az elektron halad a trajektorian.
Tovabba, mindkét gorbe jol illeszkedik a Wigner-fiiggvény f6 hullamvonulataihoz. Ez azt
mutatja, hogy egyrészt a kvantum momentum fiiggvény valéban személetes és helyes leira-
sat adja a kvantumos folyamatnak, masrészt a kvantummechanikai leiras és a klasszikus
dinamika jol egyezik az alagutazas utani folyamat soran. Ahhoz, hogy meg tudjuk alla-
pitani, hogy a koordinatdk mely tartoméanyara tekinthetd fizikailag redlisnak a kvantum
momentum fiiggvény, abrazoltuk a képlettel megadott valoszintiségi aramstrtséget

is. Ahol utébbinak mar nincs szamottevs értéke, ott a kvantum momentum fiiggvény is
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jelent6s numerikus hibaval terhelt és nem relevans.

A dinamika a fazistéren a t = 93 a.u. idopillanatban
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7. abra. A fazistér és a valoszintiségi aramstiriiség a t = 93 atomi idGpillanatban.
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A dinamika a fazistéren a t = 105 a.u. id6pillanatban
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A valoszinlségi aramsuriseég a t = 105 a.u. idopillanatban
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8. dbra. A fazistér és a valoszintiségi aramsiriség a ¢t = 105 atomi idépillanatban.
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A dinamika a fazistéren a t = 114 a.u. idépillanatban
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9. dbra. A fazistér és a valoszintiségi aramsiriség a ¢t = 114 atomi idépillanatban.
Most vizsgaljuk azt az esetet, amikor a klasszikus szamolasokba belevessziik az atom-

mag Coulomb-potencidljat is, ekkor mar az impulzust sem kaphatjuk meg analitikusan.

A megoldandé mozgasegyenlet az alabbi:

i) = —E(@) (1—2 (®) (®) (65)

¢ > - (z (t)* + 2 (t)%)

(NI

28




EW - =0 (66)
c (e (07 + 2 (1))}

ahol kezdeti feltételnek ismételten a képlettel megadott kezdGpoziciot és a kvan-
tum momentum fiiggvény hozza tartozd értékét valasztjuk. A méar emlitett feltételeket
figyelembe véve az ionizéacids idGkre és a vizsgalt trajektoridkra abrézoljuk ismételten a
kvantum momentum fiiggvényt, a Wigner-fliggvényt és a klasszikus trajektoriat a fazis-
téren. abra) Lathato, hogy ebben az esetben is a kvantummomentum fiiggvény
kozeliti a klasszikus trajektoriat, ahogy az elektron egyre tavolodik az iontorzstél, és az is
észrevehets, hogy az eltérés kisebb, mint amikor a klasszikus mozgésegyenletet Coulomb-

potencial nélkiil oldottuk meg, bar akkor sem volt jelentds.
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A dinamika a fazisteéren a t = 139 a.u. idopillanatban
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. dbra. A fazistér és a valoszintiségi aramstrtség a t = 139 atomi idépillanatban.
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p (au)
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A dinamika a fazistéren a t = 149 a.u. idépillanatban
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11. abra. A fazistér és a valoszintiségi aramsiiriség a ¢t = 149 atomi idépillanatban.
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A dinamika a fazistéren a t = 159 a.u. idépillanatban
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12. abra. A fazistér és a valészintiségi dramstiriség a ¢t = 159 atomi idépillanatban.

Ez alapjan azt a kovetkeztetést tudjuk levonni, hogy az ionizdlodott elektron klasszi-
kus dinamikaja - Coulomb-potencidllal vagy anélkiil - jol kozeliti a kvantumos dinamikéat.
Ez lehet annak az alapja, hogy az erds lézertérrel kolcsonhatd atomi rendszerek esetén
tapasztalhatd bizonyos effektusokra igen jol miikddik a klasszikus kozelités, valamit azt
is kijelenthetjiik, hogy az atomi Coulomb-tér elhanyagoldsa nem jelent jelentds valtozast

a trajektoria és a kvantum momentum fiiggvény egyezésében, tehat az altalunk a 3. sza-
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kaszban mutatott analitikus Gsszefiiggések ezek szerint jol hasznalhatoak. Ez pedig olyan
elméleteket igazol, amelyek az ionizaciot kovetGen elhanyagoljak az iontorzs Coulomb-
potencialjanak hatasat. Gondoljunk csak a magasrendd harmonikus keltés hdrom lépéses
modelljére, ahol szintén egy ilyen kozelitéssel szokds ¢lni. Ugyanakkor, a klasszikus tra-
jektoria és a kvantum momentum fiiggvény gorbéi észrevehetGen jobban egyeztek abban
az esetben amikor a Coulomb-potencialt is figyelembe vettiik a klasszikus mozgasegyen-
letekben abra), mint abban az esetben amikor ezt a kolcsénhatast elhanyagoltuk

(A9 abra).

5.3. A klasszikus dinamika Osszehasonlitasa a kvantumos dinami-

kaval soft-Coulomb modell potenciil esetén

Az el6z6ekhez hasonloan, Osszevetjiikk az ionizalodott elektron klasszikus dinamikajat a
kvantumossal, de most a hidrogén atomot soft-Coulomb potencidllal modellezziik. Je-
lentGs kiilénbség a két modell potencial kozott az, hogy mig Dirac-delta potencial esetén
barmilyen térerGsség esetén fellép az alagutjelenség, soft-Coulomb potencial esetén ez nem
igaz. Tl nagy térerdsség estén ugyanis a soft-Coulomb potencidl annyira eltorzul, hogy
elttinik a csak alagut-effektussal ,lekiizdhet&” potencidlgat, ekkor mér kiiszob f6l6tti ioni-
zaciorol beszéliink. Ezért mind a kvantumos numerikus szimulaciékban mind a klasszikus
szamolasokban a térerdsség numerikus értékét £ = 0.05 atomi egységnek valasztjuk. En-
nek kovetkeztében a potencidlgat sem olyan keskeny mint a Dirac-delta potencial esetén,
igy észrevehetd alagtteffektus csak a 3-ciklusos lézerimpulzus térerGsségének fémaximu-
ma koriil alakul ki, amikor a potencidlgat a legkeskenyebb. Ezért tehat az alaguiteffektus
valoszintisége is szamotteven kisebb, valamint az elektron kezd6pozicidja is tavolabb lesz

P

alabbi egyszert egyenlet megoldasabol kaphatjuk meg minden ionizaciés idGpillanatra.
—1, =V (z,t) (67)

ahol I, az atom ionizaciés potenciélja, hidrogén esetén I, = %, V (z,t) pedig a lézertér po-
tencidljanak és a soft-Coulomb modell potencidl Gsszege. A lézertér az el6z6 alszakaszban
is hasznalt képlettel leirt 3-ciklusos szinusz-négyzet burkol6ji impulzus és az atomi
modell potencial kifejezésében az a = v/2 értéket valasztottuk, hiszen a hidrogén ato-
mot szeretnénk modellezni. Itt abban az esetben vetettiik 6ssze a klasszikus trajektoriat
a kvantum momentum illetve Wigner-fliggvénnyel, amikor a klasszikus mozgéasegyenle-
tekben figyelembe vettiik az atomi Coulomb-potencialt abra). Ttt a gyengébb tér
és a modellpotencial jellege miatt a lézerimpulzus térersségének elsé mellékmaximuma
kérnyékén nincs szamottevd alagitjelenség. Ez egy mérhets kiilonbséget jelenthet a két

modell potenciél kozott, és eldontheti, melyik all kozelebb a valodi Coulomb-potencidlhoz.
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Egy tovabbi kiilonbség a két modell potenciél kozott, hogy a soft-Coulomb potencialt a
lézerimpulzus konnyebben eltorzitja, ezért a kdtott elektron mar a lézerimpulzus elejét is
jobban ,érzi”.

Lathato az abrakon, hogy bar a soft-Coulomb potenciallal modellezett hidrogén atom-
bol optikai alagtuteffektussal ionizaloédott elektron kvantum momentum fiiggvénye is kozel
esik az elektron klasszikus trajektoridjahoz, de az egyezés korant sem annyira jo, mint
a Dirac-delta modell potencial esetén. Eddigi eredményeink tehét azt mutatjak, hogy a
Coulomb potencialt is figyelembe veve klasszikus dinamikai leirds jobban egyezik a Dirac-
delta modell potencial esetében modellezett kvantummechanikai dinamikaval, mint a soft-
Coulomb potencial esetében modellezettel. Ha elfogadjuk azt, hogy a klasszikus leiras jol
egyezik olyan kisérletekkel, amikor nincs tjraszorodas (rescattering) az iontorzsoén (pl.
klasszikusan szamolt ATI spektrumok), akkor ebbdl arra a kissé meglepd kovetkeztetésre
juthatunk, hogy a Dirac-delta jobb egydimenzi6s kvantumos modell potenciél ezekben az
esetekben, mint a soft-Coulomb potencidl. Azaz, a Dirac-delta kétott allapotanak hason-
losdga a H-atom alapallapotdhoz fontosabb tulajdonsag, mint a Coulomb-kolesonhatast

nagyobb tavolsdgokon torténd figyelembe vétele.
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A dinamika a fazistéren a t = 148 a.u. 1dépillanatban

P (an)
(e}

—40 -20 0 20 40
X (a.w)

A valosziniizgégl aramstirigég a t = 148 a.u. 1dépillanatban

0.04

A

0.00

| /
TATTN

—0.04 H

—40 —20 0 20 40

13. abra. A fazistér és a val6szintiségi aramstiriiség a t = 148 atomi idGpillanatban.
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A dinamika a fazistéren a t = 163 a.u. 1dépillanatban

p (an)
=

—40 =20 0 20 40
x{a.u)

0.04

0.02r

0.00

—0.02

—0.04 H

—40 =20 40

14. abra. A fazistér és a val6szintiségi aramstiriiség a t = 163 atomi idGpillanatban.
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A dmamika a fazistéren at = 178 a.u. idépillanatban

P (au)
=

—40 =20 0 20 40
% (a.u.)

fffff

0.04 H

0.02+ \/ \/

0.00 A

—0.02¢

—0.04 -

—40 —20 0 20 40

15. abra. A fazistér és a val6szintiségi aramstiriiség a t = 178 atomi idGpillanatban.

5.4. A szakaszban bemutatott eredményeim osszefoglalasa

Ebben a szakaszban Gsszevetettem a hidrogén atombdl 3-ciklusos 1ézerimpulzussal optikai
alaguteffektussal ionizdlodott elektron klasszikus és kvantumos dinamikajat a fazistéren.
Ehhez be kellett vezetni a fazistéren értelmezett relevans fizikai mennyiségeket, a Wigner-

fliggvényt és az un. ,quantum momentum” fiiggvényt. Lathattuk, hogy mind Dirac-delta
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mind pedig soft-Coulomb modell potencial esetén a kvantum momentum fiiggvény és a
Wigner-fiiggvény {6 ,hullamvonulatai” nem esnek messze az elektron klasszikus trajek-
toridjatol. Fz alatamasztja a klasszikus elméletek hasznalhatosagat. Azonban azt is
észrevehetjiik, hogy a Dirac-delta modell potencial esetén a kvantumos és klasszikus fa-
zistér dinamikaban jobb, mint a soft-Coulomb modell potencial esetén. Ha elfogadjuk
azt a tényt, hogy a klasszikus szamolés jol egyezik olyan kisérleti eredményekkel, amikor
az elektron nem sz6rodik tjra az atomtorzson, akkor azt a kissé megleps kovetkeztetést
vonhatjuk le, hogy a Dirac-delta jobb egydimenzi6s modellje a hairomdimenziés Coulomb-

potencélnak, mint a soft-Coulomb.
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6. Az elektron egydimenzids és 3 dimenziés kvantumos

dinamikijanak osszehasonlitasa

Az el6z6 szakaszban megvizsgaltuk a két legtobbet hasznalt egydimenziés modell poten-
cidl viszonyat a klasszikus szamitasokhoz a fazistéren. Azonban, igazabol egyik modell
potencidl sem tekinthets igazan jo egydimenzios modelljének a valodi haromdimenzios
Coulomb-potencidlnak. Ha az el6z6 szakaszban bemutatott dbrakat egy kicsit jobban
megvizsgaljuk lathato, hogy a Dirac-delta modell potencial szingularitasa jobban koti az
elektront az atomtorzshoz. A soft-Coulomb potencial esetén azonban, vélhet&en a szin-
gularitas hianya miatt, mér kisebb térerGsség esetén is egy nagysigrenddel nagyobb a
valoszintiségi dramsiiriség, mint az aldbbiakban bemutatott abrakon lathato.

Ebben a szakaszban a hdromdimenzios Coulomb-potenciéllal leirt hidrogén atom kvan-
tumos dinamikajat vetjiik 6ssze egydimenzios modell potencial kvantumos dinamikajaval
ugyancsak a fazistéren. A bejovs lézerimpulzus melyben a dinamikat vizsgéljuk a méar
ismertetett képlettel leirt 3-ciklusos lézerimpulzus. Természetesen azt is vizsgaljuk,
hogy akar az egydimenzios akar a haromdimenzios kvantumos szimulacioknak milyen a vi-
szonya a klasszikus szamitasokhoz, tehat a fazistéren a dinamika mutat-e olyan j6 egyezést,
mint azt az el6z6 szakaszban lathattuk. A val6di haromdimenzios Coulomb-potenciallal
a szimulacio £ = 0,06 a.u. térerdsséggel lett elvégezve. A korabban bevezetett abrazolé-
si technikaval harom kiilonb6z6 idépillanatban abrazoltuk a fazisteret és a valoszintiségi
aramsiirtiséget a harom dimenzi6s kvantumos szimmulaci6 esetén a lézertér polarizacio-
jdnak irdnyaban tgy, hogy a hengerszimmetrikusan elvégzett szimulaciot a sugériranyu
koordinéta szerint kiintegraltuk. felss abra). Az dsszehasonlitasnal az dramstiri-
séget, mint fizikailag relevans mennyiséget vessziik alapul.

Hasonlitsuk 6ssze az elektron dinamikajat a lézerimpulzus polarizaciojanak iranya-
ban a faziséren abban az esetben, amikor a hidrogén atomot a valodi haromdimenzios
Coulomb-potenciéllal vessziik figyelembe, illetve akkor amikor egydimenzios potencial-
lal modellezziik. Az el6z6 szakaszban lattuk, hogy sem a soft-Coulomb sem a Dirac-delta
modell potencial nem bizonyul igazan j6 egydimenzios modelljének a valodi hdrom dimen-
zi6s Coulomb potencidlnak. Tehat megalapozott az a felvetés, hogy egy 1j egydimenzios
modell potencialt vezessiink be, amely az el6z6 két modell potencial, a Dirac-delta és

soft-Coulomb, siilyozott sszegeként all elé.

Ebben az esetben is a Dirac-delta modell potencidl paraméterét uy = 1-nek és a soft-
Coulomb modell potencial simit6é paraméterét az elézGekhez hasonléan a = v/2-nek va-
lasztjuk. A C4 és O silyokat probalgatéssal tudjuk beéllitani agy, hogy az alapallapot

energiaja —% legyen. Végtelen sok ilyen 6sszetartozo stulyozé paramétert lehet talalni, agy
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donthetjiik el mely Osszetartoz6 parok alkalmasak a hidrogénatom egydimenziés model-
lezésére, hogy vizsgaljuk a valoszintiségi aramstriiséget, és természetesen a fazistéren is
Osszevetjiik a dinamikat a valédi haromdimenziés Coulomb potenciéllal elvégzett szimu-
lacioval. Amennyiben C; = 0,55 és Cy = 0,571116 akkor, ahogyan a abrakon is
lathato az @j kombinalt modell potenciallal elvégzett szimulacié (alul) igen jo egyezést mu-
tat a 3 dimenzios kvantumos szimulacioval (feliil). Masrészt az is lathato az abran, hogy
a fazistéren a dinamika is nagy hasonlésigot mutat. Mind a Wigner-fiiggvény, mind a
kvantum momentum fiiggvény hasonlit a val6di haromdimenzi6s dinamikahoz, és a kvan-
tum momentum fiiggvény kozeliti a klasszikus trajektoriat. Ezen klasszikus trajektoriak
mindkét esetben a tényleges, adott szimulaciéban alkalmazott potencidl ,alagatkijarata-
t61” indulnak.

Osszefoglalva, tehat felhasznalva a kutatocsoport altal rendelkezésiinkre bocsatott ha-
romdimenziés Coulomb-potenciallal leirt hidrogén atom és 3-ciklusos ultarévid intenziv
egydimenzios modell potencial stulyozott 6sszegébdl lehet egy 0j modell potencialt alkotni,
amely alkalmasabb a hidrogén egydimenziés modellezésére, mint akar a Dirac-delta akar a
soft Coulomb-modell potenciadl. Ezt az allitast gy tamasztottuk ala, hogy Osszevetettiik
a haromdimenzios Coulomb-potencial és az 0j modell potencial esetén az dramsiirtiséget,

valamint a dinamikét a fazistéren.
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7. Az optikai alaguteffektus koriilményeinek szamitasa

detektalt impulzusbdl

A 3. szakaszban lathattuk, hogy a klasszikus mozgasegyenletek analitikus megoldasabol
egy olyan kozelitG Osszefiiggés szdrmaztathatd, amely az ionizalodott elektron detektélt
impulzusabol segit nekiink visszakovetkeztetni az alaguteffektus koriilményeire. Ebben a
szakaszban megmutatjuk, hogy ez az Osszefiiggés igen jo kozelités akkor, amikor az eredeti
klasszikus analitikus szamitas is jol hasznélhato, tehat amikor az alaguteffektust kovets-
en elhanyagolhatjuk az atomi Coulomb-potencialt. Mivel mérési eredmények nem &llnak
rendelkezésiinkre, ezért a kovetkezéképpen szimulalunk mérést. Az el6z6 szakaszban is fel-
hasznalt hdromdimenzios kvantumos szimulaci6 segitségével megkapjuk az alagit ,kijara-
taban” a kezdGimpulzusokat, majd ezen kezdGimpulzusokkal az elektront, mint klasszikus
részecskeét elfejlesztjiik az idében a és képletek segitségével. Igy megkapjuk a de-
tektoron mérhets impulzusokat. Ezutan a - Osszefiiggések helyes kombinalasaval
kapunk egy kozelit6 értéket az x- és z-irdnyu kezd6impulzusokra valamint az ionizicios
idére. Ezeket pedig 6ssze tudjuk vetni a tényleges, szimulaciobol nyert értékekkel.

A lézertér polarizacioja és terjedési irdnya szerinti kezdGimpulzusokat gy nyerjiik ki
a haromdimenzi6s kvantumos szimulaciobol, hogy a képlet haromdimenzios altala-
nositasaval kapunk egy vektormezét, amely nem més, mint a hullamfiiggvény argumentu-
méanak gradiense, azaz a kvantum momentum fliggvény. Ezen vektormezé6t kiértékelve a
lehetséges alagutkijaratokban minden idépillanatban kapunk egy adatsereget, amelyek a
valamilyen valoszintiséggel kialagutazott elektron, mint klasszikus részecske keresett kez-
déimpulzus komponensei. Természetesen ismerjiik az idépillanatot is, amikor a kiértéke-
lést megtessziik. Ezen kezdéfeltételekkel pedig a és képletek alapjan a detektoron
vélhetGen mért impulzuskomponensek meghatarozhatok.

Ahhoz, hogy meghatarozzuk a szimuldlt mérés eredményébdl azt, hogy az elektron
mint klasszikus részecske mikor és mekkora kezdGimpulzussal jutott &t a potencidlgaton,
aldbbi eljarast célszert kovetni. ElGszor meghatarozzuk g értékét a Osszefliggés alap-

jan, azaz
1

T 2

8 (—pfi —/(pd)* - 401??) (69)

ahol 8 a 3. szakaszban bevezetett, képlettel leirt argumentum, p¢ és p? pedig a
detektoron ,mért” impulzuskomponensek. Az ionizaci6 ¢ fazisat megkapjuk, ha megoldjuk

az alabbi egyenletet.

8= 16ng (6 sin (?) — 8sin (¢) + 3sin (%)) (70)

Az ionizacios fazis és az ionizacios id6 kozotti kapcesolatot az esetiinkben 3-ciklusos 1ézer-
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Az alalgut Po‘la}'lza’mo Polarizacio Rc'h’tw Terjedés irdnyu | Terjedés iranya Rc,llflv Szamolt R[,:I?tw
e iranyu S, eltérés a ) , eltérésa |. ., ., |eltérés az

kijaratanak ) iranyl szamolt s tényleges szamolt . .. lionizaciés|. . ..,
. tényleges polarizacio terjedés s a ionizacios

koordinatai kezdéimpulzus [*, , 7, kezddimpulzus | kezdéimpulzus | , 7, ido s in

kezd6impulzus iranyaban iranyaban id6ben
{5,7573;0,7148} 0,2881 0,2915 0,0117 0,0174 0,0175 0,0004] 145,059 0,0004
{5.8073 ; 1,0354} 0,2932 0,2941 0,0028 0,0250 0,0250 0,0001] 145,014 0,0001
{5,8573 ; 1,2988} 0,2987 0,2968 0,0065 0,0314 0,0314 0,0001] 144,966 0,0002
{5,9073 ; 1,5362} 0,3039 0,2994 0,0148 0,0370 0,0370 0,0003] 144,921 0,0005
{5,9573 ; 1,7593} 0,3088 0,3019 0,0225 0,0422 0,0422 0,0004] 144,878 0,0008
{6,0073 ; 1,9743} 0,3138 0,3043 0,0300 0,0471 0,0470 0,0005] 144,834 0,0011
{6,0573 ; 2,1848} 0,3186 0,3068 0,0371 0,0516 0,0515 0,0005] 144,792 0,0014
{6,1073 ; 2,3932} 0,3236 0,3093 0,0443 0,0559 0,0559 0,0006] 144,748 0,0017
{6,1573 ; 2,6012} 0,3284 03117 0,0509 0,0600 0,0599 0,0007] 144,705 0,0020
{6,2073 ; 2,8102} 0,3325 0,3137 0,0564 0,0637 0,0637 0,0007] 144,669 0,0023

1. tablazat. A tablazatban a t = 145 idépillanatban optikai alaguteffektussal ionizalodott
elektron tényleges és a szimulalt méréshdl visszaszamolt kezdGértékei lathatok. Feltiin-
tettiik még ezen két érték relativ eltérését is.

impulzusra az aldbbi egyszerti 0sszefiiggés teremti meg.

_¢
tion = — (71)

Ezzel az ionizacios idGvel illetve a szimulalt mérési eredményekkel, mér az egzakt, klasszi-

kus mozgasegyenletekbdl szarmaztatott képlet hasznalhato.

Py (ph.pd,0) = plcos(B)+ (c—pd)sin(B) (72)
Pl (pl.pl,0) = c+ (p? —c)cos(8) — plsin(B) (73)

Al tablazatban lathato a t = 145 ionizacios idGpillanatban kialagutazott elektron a tény-
leges kezdeti értékei, valamint a szimuldlt mérésbdl visszaszamolt értékek. Feltiintettiik
még a szamolt értékek relativ eltérését is a ténylegestél. Lathato, hogy a 4. szakaszban
bevezetett Osszefiiggés a fent leirt eljaras alkalmazasaval az ionizacids id6 és a kezdGimpul-
zusok nagy pontossiggal megkaphatok. Ez alapjan azt tudjuk mondani, hogy a mdodszer
jol hasznélhato6, és viszonylag pontos eredményeket szolgéiltat a lehetséges folyamatokra.
A szakaszban bemutatott eredményeket 0sszegezve elmondhatjuk, hogy a 4. szakasz-
ban levezetett klasszikus mozgasegyenletek analitikus megoldasabol szarmaztatott egzakt
és kozelitett Osszefiiggések megfelels kombinalaséval, egy olyan modszer adhato az opti-
kai alaguteffektus altal ionizalodott elektron klasszikus értelemben vett kezd&impulzusa
és ionizacios ideje meghatarozasara, amely relative nagy pontossiggal alkalmazhato, és
kisérletileg konnyen mérheté mennyiségekbdl segit nekiink informaciot nyerni az alagut-

effektus eddig nem ismert koriilményeire.
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8. Osszefoglalas

A dolgozatban attekintettiik milyen folyamatok jatszodhatnak le intenziv, ultrarévid lé-
zerimpulzus és atom kolcsonhatasakor, ismertettiik a szakirodalomban megjelent f6bb
elméleteket és modszereket a témakor leirdsara.

Ezutan az attoszekundumos lézerimpulzusok keltésekor leginkdbb fontos folyamatot,
az optikai alaguteffektust targyaltuk részletesen. ElGszor egy a hidrogén atombol lineari-
san polarizalt lézertér hatasara optikai alaguteffektussal ionizalodott klasszikus elektron
mozgasegyenletét oldottuk meg analitikusan, szabad paraméterként meghagyva a lézerim-
pulzus fazisat az ionizacio pillanataban és az alaguteffektus utani kezdsimpulzust. Igy az
ionizalodott elektron impulzusdnak idéfiiggésére egy analitikus képletet szarmaztattunk,
amikor 3-ciklusos szinusz négyzet burkol6ji lézerimpulzussal hat koleson a hidrogén atom.
Megmutattok, hogy az analitikus megoldhatosag akkor is fenndll, ha a lézerimpulzusban
valtozoként benne hagyjuk a vivé-burkolo faziskiilonbséget. Fizikailag és matematikailag
megalapozott kozelits Osszefiiggések segitségével egy 4j modszert adtunk arra, hogy a ki-
szakitott elektron kisérletileg mérhet6 impulzusboél, hogyan lehet visszakovetkeztetni az
optikai alaguteffektus fontos koriilményeire, mint az ionizacids idé6 illetve az alagit effektus
utani kezdéimpulzus. Ezt a médszert haromdimenzios kvantumos szimulacié segitségével
mérést szimulalva sikerrel teszteltiik: az alagutazas f6bb paraméterei akar szazalék alatti
hibéval is meghatarozhatok.

Ezt kovetéen a kvantummechanika eszkozeivel modelleztiik a problémat. A numeri-
kus szimulaciokat kétféle modell potenciallal (Dirac-delta és soft-Coulomb) végeztiik el.
Ezutén a klasszikus fazistéren a Wigner-fiiggvény és a kvantum momentum fiiggvény se-
gitségével Osszevetettiik a klasszikus és a kvantumos dinamikat. Ezek alapjan azt tudjuk
allitani, hogy a gyakran hasznalt klasszikus kozelitések (pl. magasrendd harmonikus keltés
3 1épéses modellje) megalapozottak, hiszen a kvantum momentum fiiggvényt jol kozeliti a
klasszikus trajektoria a relevans tartomanyban (ahol az aramsiirtség jelentds). Tovabba,
mivel a trajektoridk nem mutatnak jelentds eltérést a kvantum momentum fliggvénnyel
valo egyezésben akkor, amikor Coulomb-potencidllal vagy anélkiil oldjuk meg a klasszi-
kus mozgasegyenleteket, alatdmaszthaté az altalunk szarmaztatott analitikus kifejezés
hasznalhatosdga. A Coulomb potencialt is figyelembe vevs klasszikus dinamikai leiras
jobban egyezik a Dirac-delta modell potencial esetében modellezett kvantummechanikai
dinamikaval, mint a soft-Coulomb potencial esetében modellezettel, amibdl arra kovetkez-
tethetiink, hogy a Dirac-delta kotott allapotanak hasonlosdga a H-atom alapallapotahoz
fontosabb modell-tulajdonsag, mint a Coulomb-kélesonhatast nagyobb tavolsagokon tor-
téng figyelembe vétele.

Végiil az alapjan, hogy sem a Dirac-delta sem a soft Coulomb-modell potencial nem
bizonyult igazédn j6 egydimenziés hidrogén atom modellnek, bevezettiink egy tj modell

potencial, amely a két modell potencial sulyozott 6sszegeként all el6, alapallapoti energiaja
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megegyezik a hidrogén atom alapallapoti energidjaval, és hasonlo térerGsség esetén hasonlo

nagysagu és lokalizaltsagi aramstriséget produkal.
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I. Fiiggelék: Sajat eredmények Osszefoglalasa

A kutatési témam alapotlete Wang és Eberly cikke [1] alapjan sziiletett. Célom ehhez
hasonléan, az optikai alagiteffektussal a potencidlgaton mar atjutott elektron klasszikus
mozgasegyenletének analitikus megoldasa volt, de kevesebb elhanyagolassal, és elliptikus
helyett linearis polarizacioju lézertér esetén. Ezt el@szor folytonos lézertér (azaz elekt-
romégneses sikhullam), majd ezutdn néhany-ciklusu ultrarévid lézerimpulzus esetére is
megoldottam, a méagneses mezét és a nem-nulla kezdGimpulzust is figyelembe véve.

Ezt a megoldas felhasznalva, kozelits eljarast adtam arra, hogyan lehet az elektronok
kisérletileg mérhetd impulzuskomponenseibdl kiindulva kiszamitani az optikai alagutaza-
sos ionizacid idGpontjat és alagutazas utani kezdGimpulzus. Ezt az eljarast egy, a kuta-
tocsoportunk altal rendelkezésemre bocsatott 3-dimenziés kvantummechanikai numerikus
szimulaci6 eredményeit felhasznélva sikerrel teszteltem is.

A garchingi Max Planck Intézetben toltott szakmai gyakorlatomon tanultakat is fel-
hasznalva elvégeztem az egydimenzids Dirac-delta és a soft-Coulomb modell potenciallal
modellezett hidrogén atom és 3-ciklusos intenziv 1ézerimpulzus kolecsonhatasanak kvan-
tummechanikai szimulacidjat Crank-Nicolson modszerrel. EbbSl numerikusan kiszédmitot-
tam a Wigner-fiiggvényeket és a kvantum momentum fiiggvényeket, majd ezeket ¢sszeha-
sonlitottam a fazistéren a klasszikus mozgasegyenletek analitikus megoldésabol szarmazoé
trajektoridkkal. Az eredményeket elemeztem és levontam a fizikai kovetkeztetéseket.

A kutatocsoportunk altal rendelkezésemre bocsatott 3-dimenziés kvantummechanikai
numerikus szimulaci6é eredményeit a fazistéren dsszevetettem a két egydimenzios modell
potenciéllal és elemeztem elényeiket és hatranyaikat. Ezek alapjan megtaladltam egy olyan
1j kombinalt modell potencidl paramétereit, amely a két modell potencial stlyozott Gssze-
geként 4ll el6, alapallapoti energiaja megegyezik a hidrogén atom alapallapoti energidjaval,

és hasonld térerGsség esetén hasonld nagysagi és lokalizdltsagti aramstrtiséget produkal.

Lezaras datuma: 2015. januar 7.
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