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BEVEZETES

Bevezetés

Megfelel6en nagy intenzitdsd 1ézerimpulzus hatdsiara egy atom alagtteffektus révén is io-
nizalédhat, az igy kiszabadult elektron a 1ézerimpulzusbdl energiat nyerve visszatérhet az ion-
hoz és rekombindlédhat, ekkor az ionizacids energidjandl joval nagyobb energidju fotont bocsat
ki [12]. Ez a folyamat az alapja a nemesgdzokban torténé magasharmonikus-keltésnek (angolul
High-Order Harmonic Generation, roviden HHG). Ennek a folyamatnak a pontos kvantumfizi-
kai szimuldcidja az attoszekundumos fizika fontos és komoly kihivést jelentd teriilete, ugyanis
ekkor az atomi elektron kvantumdinamikdjanak leirdsdra a perturbicidészamitds mar nem alkal-
mazhat6. Tobbelektronos atomokra a legpontosabb szamitdsok is csak kozelité modellekkel
lehetségesek, de egyelektronos esetben is nagy numerikus er&forrds igénytivé valhat a szimu-
lacié. A 1ézerimpulzus kozponti hulldmhosszanak novelésével nagyobb szimulédcids térre van
sziikség, az attoszekundumos impulzus felbontdsdhoz pedig kis idébeli 1é€péskoz sziikséges, igy
nd az adatpontok szdma, ezzel pedig a szamitdsi igény is. Ezért fontosak az olyan redukalt
dimenziés modellek, amelyek hatékonyan csokkentik a szimuldcidok numerikus "koltségét", de
megorzik a valddi folyamat 1ényeges sajatossdgait. Linedrisan polarizalt 1ézerimpulzus esetén
a dinamika igazdn fontos része a 1ézerimpulzus elektromos terének irdnydval parhuzamosan
torténik. Ebben az esetben hatékonyan lehet kiillonb6z6 egydimenzids atomi modellpotencid-
lokat alkalmazni, amelyek kifejezetten jol haszndlhaté eredményeket adnak, azonban gyakran
sziikség van ezen eredmények empirikus atskdldzdsara [3]].

A dolgozatom elsd felében azokat a folyamatokat tekintem at, amelyek lejatszodhatnak egy
atomban kotott elektron ultrardvid 1ézerimpulzussal val6 kdlcsonhatdsa sordn, valamint megem-
litem az elméleti modelleket, amelyekkel egy ilyen probléma kezelhetd €s kisérletileg igazolt
joslatokat tesznek az egyes folyamatok kimeneteleire.

A dolgozat masodik részében az egyetlen aktiv elektron kozelitésben tekintett atomok egy-
dimenziés modellezésére ismert modellpotencidlokat mutatom be. Ezen modellpotencidlok to-
vabbfejlesztésével keresek olyan modellpotencidlt, amely segitségével a kapott HHG-spektrum
minél jobban kozeliti a hiromdimenziés numerikus eredményt a legfontosabb paraméterek mi-
nél szélesebb tartomdnyaban. Megvizsgalom, hogyan valtozik a HHG-spektrum két kiilonbozd
paraméterezésii soft-Coulomb-potencidl Dirac-delta-potencidllal képzett linedris kombinécidi
esetén. Az igy szerzett tapasztalataim alapjan, a két soft-Coulomb-potencidl kedvezé tulajdon-
sdgainak segitségével i) modellpotencidlt definidlok, majd bemutatom, hogy ez a kisérletek

szempontjabol relevans paraméter-tartomanyban 1ényegesen pontosabb HHG-spektrumok ki-
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BEVEZETES

szamitdsat teszi lehetové.

A dolgozatban az attoszekundumos fizikdban megszokott atomi egységrendszert haszndlom,
azaz az elektron tomegét, az elemi toltést, a Coulomb-allandét és a redukalt Planck-dlland6 ér-
tékét egységnyinek valasztjuk és minden mas mennyiséget ezen mennyiségek alapjan szarmaz-

tatunk (m, =1l,e=1,k, =1,A=1).



1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

1. Femtoszekundumos lézerimpulzus és atomi elektron kol-

csonhatasa

Ebben a fejezetben éttekintjiik az optikai alaguteffektussal torténd ionizacié elméleti alap-
jait, valamint, hogy milyen folyamatok jatszédhatnak le egy egyediildllé atom és egy folytonos
1ézertér vagy néhany ciklusos lézerimpulzus kdlcsonhatdsa sordn. Ezutdn roviden ismertetjiik a

kolcsonhatds leirdsdra gyakran hasznalt elméleti modelleket.

1.1. Az optikai alagiteffektussal torténo ionizacio elméleti alapjai, a Keldysh-

elmélet

Linearisan polarizdlt ultrardvid impulzus €s atom kolcsonhatdsakor lehetséges folyamatok

sordn fontos szerepet jatszik az optikai alagtteffektussal torténd ioniz4cio.

Multiphoton (bh) Tunnelling (c) Over the barrier
I <10""Wem= V(x) I < 10" Wem:2 I1>10""Wem=

= X

1. abra. A harom f6 lehetséges ionizdcios folyamat sematikus dbrdja, Protopapas és szerzOtarsai
cikkje alapjan [4]. Az (a) 4brdn az intenzitds kisebb, mint 10'* W /cm?, ekkor a tbbfotonos
ionizécids folyamat, angolul Multiphoton Ionization (MPI) a domindns. Ha az intenzitds no-
vekszik, akkor a potencidl torzul és az alagiteffektus valdszinlisége megné (b). Még nagyobb
intenzitdsok esetén a potencidl annyira torzul, hogy a kezdeti hullimcsomag szabadon eltdvoz-

hat az atomi potencidltél. Ez az tgynevezett potencidlgat feletti ionizacio (c).

Femtoszekundumos 1ézerimpulzus és atomi elektron kdlcsonhatdsa sordn tobbféle ioniza-
ci6s folyamat jatszodhat le, ezeket az[I] dbra szemléltet. Az optikai alagiteffektussal torténd
ionizécid elméleti alapjait L. V. Keldysh dolgozta ki [S]. Amennyiben a lézertér intenzitdsa elég
nagy vagy a frekvencidja elég alacsony, akkor lehetséges, hogy az elektron alaguteffektussal at-

jut a potencidlgaton, ami az atomi Coulomb-potencidl €s a 1ézertér potencidljadnak 6sszegébdl

adodik (I} abra (b)). Ha a lézertér frekvencidja alacsony, akkor az elektron dltal érzett poten-
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1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

cidlt kvazi-staciondriusnak lehet tekinteni, a nagy térerésség pedig ahhoz sziikséges, hogy a
gat elég keskeny legyen. Amennyiben azonban a térerdsség tul nagy, a potencidlgat torzul és
az alapéllapot sem lesz tobbé kotott. Ekkor mdr potencidlgat feletti ionizaciordl beszélink (I}
abra (c)). Miutdn az elektron optikai alagiteffektussal atjutott a potencidlgaton, jé kozelitéssel
klasszikus toltott részecskeként is kezelhetd, ami a 1ézertér hatdsa alatt mozog. Ebben a mo-
dellben a 1ézertér fazisa az elektron ionizdcidjdnak id6pillanatdban meghatarozza az elektron
kezdeti sebességét €s irdnyat [1]. Az optikai alagiteffektussal torténd ionizacio valdjdban egy
kvantummechanikai effektus, ezért célszerl ennek megfeleléen kezelni. Az ionizaciés folyamat
nagyon gyorsan és minden optikai ciklusban az impulzus maximumai kdzelében zajlik le a leg-
nagyobb valdszintiséggel, ahol a 1ézertér leginkabb torzitja az eredeti Coulomb-potencidlt. Ha
végsd allapotnak egy Volkov éllapotot valasztunk, a probléma jol leirhat6 [6]]. Mennyiségileg

is jellemezhetd, hogy melyik ionizdcids folyamatnak nagyobb a valészintisége a 7y, igynevezett

Keldysh-paraméterrel:

2071,
’}/2 - Ji )

ahol @ a lézerimpulzus frekvencidja, I, az ionizéciés potencidl és I a lézertér intenzitdsa.

(1.1)

Amennyiben y > 1, akkor a multifotonos ioniz4cids folyamat a leginkdbb jelentSs, ekkor szem-
léletes a Keldysh-paraméterre ugy tekinteni, mint az atom ionizacids energidja és az elektron
1ézertérben torténd rezgésének egy ciklusra dtlagolt kinetikus energidjanak négyzetgyok alatt
vett ardnya. Ha y < 1, akkor az alagtteffektussal torténd ionizacios folyamat a domindns. Ami-
kor a Keldysh-paraméter jelentGsen kiillonbozik egytdl, akkor az egyik ionizdcids folyamat a
dominéns, amikor azonban kozel van az egyhez, akkor a spektrum nagyon Osszetett, ezt a visel-
kedését kisérletileg is kimutattdk az ioniz4cids spektrumbol, [4].

A tobbfotonos ionizdcids folyamatok perturbacidszdmitdssal modellezhetdk [7,|8], az n-

fotonos ionizdcid valdszinliségét az alabbi képlet adja meg:
I, =o,l", (1.2)

ahol n az ioniz4cidhoz sziikséges minimadlis fotonszam, o, az dltalanositott hatdskeresztmetszet
€s I a bejovo lézertér intenzitdsa. A képlet csak egy bizonyos kritikus intenzitasig érvé-
nyes, felette megvaltozik az intenzitdsfiiggés [9]. Ezt az intenzitast szaturdcids intenzitasnak
nevezik. Annak ellenére, hogy az (1.2)) kifejezés egyszertinek tlinik, a 0, elméleti megha-
tarozdsa nehéz, kiilondsen rezonancia esetén vagy ahhoz kozel. Komplikaciét okoz az is, ha a
1ézertér elektromos térerdssége olyan nagy, hogy dsszemérhetd az iontorzshoz kozeli Coulomb-

térerdsséggel. Ekkor ugyanis a perturbdcidészamitds mar nem alkalmazhatd, és az atomi szintek
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1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

eltolédast szenvednek a 1ézertérrel torténd erds csatolds miatt. Ez az tigynevezett AC-Stark elto-
16das [10]. A tobbfotonos ionizacid az 1onizélt elektronok szempontjabol egyik fontos alesete a
kiiszob feletti ionizacid, angolul Above Treshold Ionization (ATT), amikor néhdny elnyelt foton-
nal jelentGsen nagyobb energidt vesz fel a kiszabadul6 elektron, mint amekkora az ionizécids

potencidl.

1.2. Linearisan polarizalt ultrarovid impulzus és atom kolcsonhatasakor

lehetséges folyamatok

-
hQ% recollision @ t,

Possible consequences
of recollision (i-iv)

\/entom(x)+XEL(t0) 1
g
1

(i) energetic electron emission
by elastic backscattering
of the electron

Free electrons
with non-zero
kinetic energy:
above-threshold
ionization (ATI)

(ii) energetic photon emission
upon the electron recombining ;
into its ground state oy 7

ho \WW (-
(iii) detachment of another

electron: non-sequential — «
double ionization (NSDI)

r

E (1), laser field
x(t), electron trajectory

| [—
Time

(iv) excitation of bound
electrons upon inelastic collision

2. dbra. Az intenziv lézerimpulzus és egy atom kolcsonhatdsakor lejatszodo lehetséges folya-
matok Krausz és Ivanov cikke alapjan [2]]. A 7y ionizacids id6 €s a ¢, visszatérési id6 fiiggvényé-
ben tobb folyamat is nagy valdszintiséggel lejatszodhat. Egy atom és egy linedrisan polarizalt
ultrardvid 1ézerimpulzus kolcsonhatdsa sordn detektalhatunk ionizalddott elektront (ATI), ru-
galmasan visszaszort elektront (i), a rekombindlddott elektron hatdsdra kibocsatott fotont (ii),
az atommagtol elszakadt masik elektront (NSDI) (iii), illetve rugalmatlan szérds kovetkeztében
az atom gerjesztett allapotba is keriilhet (iv). Az dbra azt is szemlélteti, hogyan jut ki az atom-
ban kotott elektron alaguteffektussal az atomi Coulomb-potencidl €s a 1ézertér potenciéljanak

0sszegébdl képzett potencidlgdton.

Tobb folyamat is lejatszodhat akkor, amikor egy linedrisan polarizalt 1ézerimpulzus kol-
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1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

csonhat egy atommal, ezt szemlélteti a[2] dbra. Attdl fiiggden, hogy az elektron a lézertér vagy
lézerimpulzus melyik fazisaban ionizdlodik, lehetséges, hogy az elektron a végtelenbe tavozik,
de az is megtorténhet, hogy a lézertér hatdsara a kordbban ionizdlédott elektron visszatér az ion-
torzshoz, és kiilonbozd folyamatokat idéz el6. Az egyik lehet6ség, hogy az elektron rugalmasan
szorddik az 1ontdrzson, €s a detektor a visszaszorddott elektront detektélja abra (1)). Az is
el6fordulhat, hogy az elektron rekombindlédik az iontdrzzsel, és a 1ézertérbdl nyert kinetikus
energidja, valamint az atomi ionizacids potencidl 0sszegének megfeleld, 72 energidju fotont
emittdl az atom (2] dbra (ii)):

hQ = Epin +1,, (1.3)

ahol Ey;,, az elektron kinetikus energidja a rekombindciot megel6zben, I, pedig az atom ionizéci-
6s potencidlja. Ez a folyamat a magasharmonikus-keltés, amivel a kés6bbiekben részletesebben
is foglalkozunk.

Kettds ionizacids folyamatok is lejatszédhatnak intenziv 1ézertérben, ezeket két kategori-
aba sorolhatjuk, a Sequential Double Ionization (SDI) és a Nonsequential Double Ionization
(NSDI). Sequential Double Ionization esetén két elektron egymds utdn ionizalddik és koztiik
a kolcsonhatas elhanyagolhat. Nonsequential Double Ionization esetén pedig a két elektron
szinte egy id6ben ionizdlddik és szamottevs a kdlcsonhatdsuk abra (ii1)). Ezeknek a folya-
matoknak a részletes leirdsdra nem tériink ki, mivel a kutatds sordn a hidrogénatomba kotott

elektron €s ultrardvid 1ézerimpulzus kolcsonhatdsat vizsgaltuk.

1.3. Lézertér és atom kolcsonhatasanak leirasakor hasznalt modellek

Az intenziv ultrardvid 1ézertér és anyag kolcsonhatdsdnak lefrdsakor tobb kiillonbozd koze-
1it6 modell hasznélatos.

Az egyetlen aktiv elektron kozelités, angolul Single Active Electron Approximation (SAE)
haszndlata sordn feltessziik, hogy a lézertérrel csak az atom egyetlen, legkiilsd héjon fekvd
elektronja tud kolcsonhatni. Ez a kozelités jol miikodik hidrogén-szer(i ionok, alkalifémek
és alkdli foldfémek egyszeresen ionizalt atomjai esetén, de szintén jo kozelitést ad a valddi
kisérletekben haszndlt nemesgazatomok esetén is, valamint még abban az esetben is, ha kicsi
az esélye annak, hogy a 1ézertér egyszerre tobb elektront is gerjesszen.

Optikai frekvencidju 1ézertérrel vald kolcsonhatds lefrasara gyakran alkalmazunk dipdlko-
zelitést, ekkor a vektorpotencidl térbeli fiiggését elhanyagoljuk és az atommag helyén felvett

értékét hasznaljuk. Ezt azért tehetjiikk meg, mert a fény-atom kolcsonhatdsok sordn a kisérletek-



1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

ben, igy az elméleti modellekben is hasznalt fény hullimhossza jelentésen meghaladja az atom
vagy molekula méreteit.

Attdl fliggden, hogy az elektront a klasszikus fizika vagy a kvantumfizika eszkozeivel ir-
juk le, klasszikus vagy szemi-klasszikus kozelitésrdl beszélhetiink. Klasszikus kozelités ese-
tén az elektront toltéssel rendelkez6 klasszikus tomegpontnak tekintjiik, aminek dinamikdjat
a Newton-Lorentz-egyenlet adja meg. A klasszikus kozelités elonye, hogy sok esetben ana-
litikusan megoldhaté differencidlegyenlethez vezet, ha pedig analitikusan nem megoldhaté, a
numerikus megoldds er&forrasigénye kisebb, mint a legtobb kozelités esetén. Tovabba szemlé-
letes képet ad az atomi folyamatokrdl. Hatranya, hogy nem tud szdmot adni a lézertér és atom
kolcsonhatdsakor lejatszod6 kvantummechanikai effektusokrol.

A szemi-klasszikus kozelitésben az elektront a hozzarendelt hulldmfiiggvénnyel jellemez-
ziik. Az elektron dinamik4jit az id6fiiggé Schrodinger-egyenlet adja, aminek alakja hdrom

dimenzidban, koordinatareprezentaciéban:

i%‘l’(r,t} = (Ho + Vi (r,1)) ¥(r,1), (1.4)

ahol Hy az id6fiiggetlen Hamilton-operéator, Vi a 1€zerrel torténd kolcsonhatast leird, id6fiiggd
része a Hamilton-operdtornak. Az id6fiiggetlen Hamilton-operétor alakja koordinétareprezen-
tacioban:

1

Ho =~V +Vo(r), (1.5)

ahol Vp(r) az atomi Coulomb-potencidl. A szemi-klasszikus leirds el6nye, hogy a segitségével
le lehet irni a kvantummechanikai effektusokat, példdul az optikai alaguteffektust. A hétra-
nya a klasszikus kozelitéshez képest, hogy az egyenlet analitikusan nem megoldhato €s a
numerikus megolddsanak sokkal nagyobb az er6forrasigénye.

Az er6s tér kozelités, angolul Strong Field Approximation (SFA) az alapja a legtobb anali-
tikus megkozelitésnek, amit példaul az ATT, HHG vagy NSDI folyamatok lefrdsara hasznédlnak
atomok €s molekulédk esetén egyarant. A kozelités alapja, hogy az atom vagy molekula eredeti
kotott allapotat nem befolydsolja a 1ézertér, de amint az elektron a kontinuumba keriil, csak a

1ézertér hatdsat vessziik figyelembe.

1.4. Magasrendii felharmonikusok keltése intenziv lézertérben

Linedrisan polarizalt 1ézerimpulzus és atom kolcsonhatdsa sordn az atomban kotott elektron

alaguteffektus révén is ionizdlédhat, ezutdn pedig visszatérhet az ionhoz és rekombinalédhat,
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1 FEMTOSZEKUNDUMOS LEZERIMPULZUS ES ATOMI ELEKTRON KOLCSONHATASA

mikdzben az atom egy fotont bocsat ki, ez a magasrendi felharmonikus keltés. Ennek a folya-
matnak a leirdsa egzaktul nem lehetséges, kiilonb6zd analitikus kozelitéseket vagy numerikus
modszereket szokds haszndlni. Az éltalunk hasznalt kozelités a klasszikus elektrodinamikan
alapul. Az elektron valészintiségi stiriségét az elektrontoltéssel megszorozzuk, és klasszikus
toltéssirtiségnek tekintjiik, és a rekombindlédds sordn indukélédott id6fiiggd dip6lmomentu-

mot haszndljuk a kisugdrzott spektrum szamitdsara. A dip6lmomentum varhat6 értékét a p,

valészindiségi siirliség segitségével az alabbi médon szamoljuk:

(2)(1) = / 2p-(2,1)dz. (1.6)
Az id6fiigg6 dipélmomentum mdasodik derivéltja
9*(z)

a dipdlgyorsulds €s leggyakrabban ennek a Fourier-transzformaltjanak a segitségével szoktak

becsiilni a p(f) HHG-spektrumot, azaz

p(f)=1F (a) (NP, (1.8)

ahol f a frekvencia. Errdl a teljesitményspektrumrol az olvashaté le, hogy milyen valészini-
séggel keletkezik egy adott frekvencidju foton. Fontos megjegyezni, hogy a kisérletek soran
mérhetd HHG-spektrum jelentdsen eltérhet a fenti formuldbdl kapottdl, mert a makroszkopikus
effektusok, amelyek sok elemi folyamat szuperpozicigjaként allnak eld, meghatdrozdak lehet-

nek a mérések soran.
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2 INTENZIV LEZERTERREL KOLCSONHATO ATOMI ELEKTRON KVANTUMDINAMIKAJA

2. Intenziv lézertérrel kolcsonhato atomi elektron kvantumdi-
namikaja

Ha a bejové lézertér intenzitdsa nagyobb, mint 10'* W /cm?, az atomi elektron kvantumdi-
namikdjdnak lefrdsdra a perturbacidszamitds mar nem alkalmas. Ez azt jelenti, hogy nagy inten-
zitasok esetén nem-perturbativ médszerek sziikségesek az atomi elektron id6fiiggé Schrodinger-
egyenletének megolddsahoz, ez azonban mar nem kezelhetd analitikusan. Az egyik lehet6ség
a Schrodinger-egyenlet direkt numerikus integraldsa, ami az intenzitas és frekvencia teljes tar-
tomédnyéban alkalmazhat6. Ennek a modszernek azonban nagy az erdforrdsigénye, ugyanis az
erés lézertérben a hulldmfiiggvény nagy sebességgel terjed, igy a numerikus integréldst na-
gyobb térrészre és kisebb 1€péskozzel kell elvégezni, ami jelentdsen megnoveli a szimuldcid
futdsi idejét. A legegyszerlibb modja a szdmitédsi 1d6 redukdldsdnak a rendszer dimenzidjanak
csokkentése. Ebben a fejezetben bemutatjuk azt a hairomdimenziés rendszert, amit modellezni
szeretnénk, utdna pedig ismertetjiik a kozelitésre leggyakrabban hasznélt egydimenziés model-
leket. A fejezetben hasznélt formuldk hidrogénatom €s egyetlen aktiv elektron kozelitésben vett

atomok leirasara alkalmasak.

2.1. A haromdimenzios rendszer

Az atomi elektron linedrisan polarizalt 1ézerimpulzussal valé kolcsonhatdsanak leirdsa so-
ran a probléma hengerszimmetrikus marad, ezért célszerli henderkoordinata-rendszert (p =
\/)?y2 €s z) haszndlni és a z-tengelyt a l1ézer polarizacidjanak irdnydba éllitani. Egy ha-
romdimenzids hidrogén vagy hidrogénszeri atom Hamilton-operdtordt hengerkoordinitdkban

az alabbi médon adhatjuk meg:

HP =T, +T, - (2.1)

Z
/p2+z2’
ahol Z az iontorzs toltése és
1 /02 14 1 92
T _ - _— T = — 2.2
P ou (82+p8p>’ ¢ 2u0 (22)

a kinetikus energia operatordnak megfelel6 komponensei, y az atom redukélt tomege. A

H3Pwi00(z,p) = EoWi00(2,p) (2.3)
egyenletet megoldva kapjuk az
uz?
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2 INTENZIV LEZERTERREL KOLCSONHATO ATOMI ELEKTRON KVANTUMDINAMIKAJA

alapéllapoti energiat és a

Wioo = N e VP (2.5)
alapallapoti hullamfiiggvényt, ahol .4~ egy valds normadldsi faktor. Egy linedrisan polarizalt
lézerimpulzus hatdsét tekintjiik ezen a rendszeren és igy a potencidl alakja dip6lkozelitésben és
hosszmértékben:

Vind(z,1) = 26:(1), (2.6)

ahol &, a 1ézertér elektromos térer6ssége, amelynek konkrét alakja a szimuldcidk sordn

2
&,(t) =F -sin (%) cos (%) , (2.7)

ahol N¢ az optikai ciklusok szdma, F a térer6sség amplitiddja, T az optikai ciklus periddus-
ideje. Ebben az egyszerii 1ézerimpulzusmodellben eltekintiink a valddi 1ézerimpulzus egyéb
paramétereitdl, mint példaul a vivo-burkol6 faziskiillonbség vagy a fazismoduléacié. Az idofiig-

g6 Schrodinger-egyenletet szeretnénk megoldani:

0
i WP p.1) = (Hy” + Vim(2,1)) 970 (2, p,1), (2.8)

at = 0-ban a ygo(z,t) alapallapotbdl indulva. A rendszer numerikus szimulacidjanak eredmé-

nyeit a kutatécsoport bocsatotta rendelkezésemre.

2.2. Az egydimenzios Schrodinger-egyenlet megoldasa

Az egydimenzids kozelités esetén feler6sodik a Coulomb-potencidl szingularitdsdnak ha-
tasa, illetve az id6fejlesztés sordn numerikus problémadkat is okozhat, ezért dltalaban vala-
milyen modellpotenciallal helyettesitik a Coulomb-potencidlt. Az egydimenzidsra redukalt
Schrodinger-egyenlettel végzett szimuldcionak viszonylag rovid a futési ideje széles paramé-
tertartomdnyban, tovdbbd a szdmitdsi eredmények j6 0sszhangban vannak azokkal a kisérleti
eredményekkel, amikor a mozgds lényegében egy dimenzioban megy végbe, példdul linearisan
polarizalt ultrarovid 1ézerimpulzussal val6 kdlcsonhatds sordn.

Az el6z0 alfejezetben targyalt hdromdimenzids rendszer modellezésére az aldbbi egydimen-

zi6s atomi Hamilton-operatort szokds felirni:
Ho? =T: + V5" (2), (2.9)

ahol VOID (z) az atomi modellpotencidl. Az egydimenzids id6fiiggd Schrodinger-egyenlet koor-

dinétareprezenticidban ekkor

i%‘P”)(z,r) = (Ho" + Vin(2,1)) ¥'P(2,1), (2.10)

12



2 INTENZIV LEZERTERREL KOLCSONHATO ATOMI ELEKTRON KVANTUMDINAMIKAJA

ahol Vi, a (2.6) egyenletben megadott k6lcsonhatdsi operétor. Fontos célkitiizésiink, hogy olyan
egydimenziés modellpotencidlt talaljunk, amely segitségével a térerdsség atskaldzdsara
nincs sziikség a haromdimenzids rendszer egydimenzids kozelitése sordn, azaz az egydimenzids
modellben ugyanazt a térer6sséget haszndlhatjuk, mint a hdromdimenzids esetben.

A numerikus szimuldcidkhoz a Crank-Nicolson-mddszert hasznaljuk. Ehhez a (2.10) parci-

alis differencidlegyenletet irjuk 4t differenciaegyenletté:

1 1 1 1 1
e R R Ve S V) Ly lD @.11)
At 2 (Az)? IR ke '

ahol Ar az id6beli 1€péskoz, Az a térbeli 1épéskoz, j a térbeli pontokat indexeli minden k-adik
lIépésben. Ebben az esetben V; i jeloli az atomi potencidl €s a l€zertér potencidljanak dsszegét.
A (2.T1) egyenlet azonban nem unitér. Ennek a kikiiszobolésére integraljuk formalisan a (2.10)

egyenletet, kis Az-kre frhatjuk, hogy
WP (7,14 Ar) = e HAWPID (7 1), (2.12)
ahol H a vizsgdlt rendszer Hamilton-operatora. Ezt a kifejezést kozelithetjiik az aldbbi médon:

PR, = (1—iHA)PY. (2.13)

Azonban a (2.1T]) egyenletrendszert dtalakithatjuk az alabbi stabil rendszerré:
W =(+iHA) TR (2.14)

A (2.13) és (2.14]) egyenletek Az-ben elsdérendben pontosak, de egyik id6fejleszté operdtor sem

unitér. Viszont ha a Cayley-kozelitést alkalmazzuk az e~ "HA’

evolucids operator véges diffe-
rencia mddszerrel valo kozelitéséhez, akkor az aldbbi id6ben masodrendben pontos és unitér

ido6fejleszt6 operatort kapjuk:

oy A
e HA (LHZ> . (2.15)
1 + ZH7
Ekkor a numerikus probléma megolddsdhoz a
1—iH%
pib | = <—2> !l (2.16)
Jk+1 7 A Jok
1+iH%

linedris egyenletrendszert kell megoldanunk minden egyes At 1épéskozre. A Crank-Nicolson-
modszert haszndlé szimuldciéban a Dirac-delta-potenciélt az adott racspontra kirétt peremfel-
tétellel lehet figyelembe venni. A kutatécsoport bocsétotta rendelkezésemre a szimulaciot el-

végz3 programot, €s ezt haszndltam a dolgozatban bemutatott eredmények eldallitaséra.
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3 MAGASRENDU FELHARMONIKUS SPEKTRUM KULONBOZO MODELLPOTENCIALOK ESETEN

3. Magasrendii felharmonikus spektrum Kkiilonb6z6 modell-

potencialok esetén

Ebben a fejezetben attekintek hdrom egydimenzids atomi potencidlt €s megvizsgalom, hogy
milyen HHG-spektrum kaphat6 az alkalmazdsukkal. Ezutdn a modellpotencidlok linearis kom-
binécidjat is megvizsgalom €s egy 1j modellpotencidlt definidlok, ami a kisérletek szempontj-
bol relevans paramétertartomanyban pontosabb HHG-spektrumok kiszdmitasat teszi lehet&vé.

A szimulécidkat hidrogénatomra végeztem el.

3.1. Modellpotencialok

Az egyik gyakran hasznalt potencidl a Dirac-delta-potencidl, ami az aldbbi alaku:
Vp(z) = —Z6(z), (3.1)

ahol Z az iontorzs toltése. Az alapéllapota analitikusan felirhato:

Wo,p(z) = VZe 2H, (3.2)
az alapéllapoti energidja pedig
22
Eop=—", (3.3)

ami Z = 1 esetén a hidrogénatom alapdllapoti energidja. A Dirac-delta-potencidl elénye, hogy
analitikusan is kezelhetd, valamint, hogy a 1ézertér nem torzitja az atomi potencidlt, igy az
alaguteffektus mindig fellép. Ahogy a abran lathato, a Dirac-delta-potencidllal kapott
HHG-spektrum az alacsony frekvencidkra koriilbeliil 2 nagysagrenddel alulbecsiili, a magas
frekvencidkra pedig koriilbeliil 2 nagysagrenddel tilbecsiili a teljesitményspektrumot.

A kovetkezd modellpotencidl az egydimenzids soft-Coulomb-potencidl, ami az erdstér fizi-

kdban leggyakrabban hasznélt modellpotencidl. Az alakja:

Z
VZ2+a?

ahol o egy simit6 paramétert, amit dltaldban gy védlasztanak meg, hogy az alapéllapoti energia

Vsc(z) = — (3.4)

a megfelel§ értéket vegye fel. A hidrogénatom esetén, ha o = /2, akkor az alapdllapota

Wo.sc(z) = Msc(1+ V2 + 2)e VIt (3.5)
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3 MAGASRENDU FELHARMONIKUS SPEKTRUM KULONBOZO MODELLPOTENCIALOK ESETEN

ahol #5¢ normalasi faktor. Az alapallapoti energia pedig

1

Eosc = 5 (3.6)
Az egyik elény0s tulajdonsiaga, hogy nem tartalmazza a val6di Coulomb-potencidlban levd szin-
gularitast, viszont magdban foglalja a Coulomb-potencial dsszes f6 jellemvonasat. Tovabba
megkaphatéak belSle a hidrogénatom ionizacids kiiszobhoz kozeli kotott dllapotainak energidi,
valamint a kontinuum allapotban reprodukalhaté belSle a Coulomb-torzitds. A soft-Coulomb-
potenciallal kapott HHG-spektrum (3b] dbra) a magasabb frekvencidkra jol kozeliti a valodi
haromdimenzids eredményekkel kapott spektrumot, viszont az alacsony frekvencidk esetén tul

nagy amplitidokat ad, tdlbecsiili a dipdlmomentum értékét.
A harmadik modellpotencidl a médositott egydimenzids soft-Coulomb-potencial a [3]] cikk
alapjan. Ennek a modellpotencidlnak az esetén az alapéllapoti stirliség jol kozeliti a haromdi-

7

menziésrél egydimenzidsra redukélt alapallapoti stiriséget. A modellpotencial alakja az alabbi:

1z
Visc(z) = — 22 —. 3.7)
-+ nz
Az alapéllapotban a rendszer energidja:
Z2
Eomsc = —#T, (3.8)

ami Z =1 és u = 1 esetén megegyezik a hidrogén alapéllapoti energidjaval. Ez a mddosi-
tott soft-Coulomb-potencial numerikusan jol kezelhet6 és nagyon jol modellezhetd a segitségé-
vel a valédi haromdimenzids rendszer. A magasharmonikus-keltés spektruma esetén alacsony
frekvencidkra jol illeszkedik a haromdimenzids szimuldcidval kapott eredményre, a magasabb
frekvencidkra viszont koriilbeliil 2 nagysagrenddel nagyobb értékeket ad, igy csak skédlazas se-
gitségével kapunk kell6en pontos értékeket abra).

Mindegyik modellpotencidlnak vannak j6 tulajdonsdgai, emiatt célszerd egy olyan modell-
potencidlt eléallitani, ami a modellpotencidlok valamilyen sillyal vett 6sszegeként 4ll els. A
kutatécsoport méar foglalkozott ilyen linedris kombinécidkkal és taldltak olyan modellpotenci-
alt, ami a soft-Coulomb-potencidl €s a Dirac-delta-potencidl stilyozott 6sszegeként 4ll eld, alap-
allapoti energidja megegyezik a hidrogénatom alapallapoti energidjaval és hasonld térerdsség
esetén hasonl6 nagysagu és lokalizdltsagu dramstrtiséget produkal, mint a referencidnak tekin-

tett haromdimenzids szimuléci6 [[11]. Azonban a HHG-spektrumot nem vizsgaltak ezekkel a

linearis kombinacidkkal.
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6
4
2 V\\/\ \/\/\/
a
: \/\/\/\/\/\/\/\\JM\
o 1
) M
-4
0 10 20 30 40 50

Magasharmonikus rend

(a) A hiaromdimenzids szimulédciéval (fekete) és a Dirac-delta-
potencidllal (vildgoskék) kapott HHG-spektrum az (I.8) képlet-

tel szdmolva, logaritmikus skalan.

0 10 20 30 40 50
Magasharmonikus rend

(b) A hédromdimenziés szimuldciéval (fekete) és a soft-
Coulomb-potencidllal (kék) kapott HHG-spektrum az (T-8)) kép-

lettel szdmolva, logaritmikus skdlan.

0 10 20 30 40 50
Magasharmonikus rend

(¢) A haromdimenziés szimuldciéval (fekete) és a mddositott
soft-Coulomb-potencidllal (lila) kapott HHG-spektrum az (I.8)

képlettel szdmolva, logaritmikus skéalan.

3. dbra. A paraméterek: F = 0.1, Nc = 3, T = 100. Az alapharmonikus f; = 1/T = 0.01a.u.
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3 MAGASRENDU FELHARMONIKUS SPEKTRUM KULONBOZO MODELLPOTENCIALOK ESETEN

3.2. A moédositott soft-Coulomb-potencial és Dirac-delta-potencial silyo-

Zott 0sszege

A magasrendd felharmonikus-spektrum pontosabb kiszdmitdsa érdekében megvizsgéltam,
hogy a médositott soft-Coulomb-potencidl és a Dirac-delta-potencidl stilyozott osszegeként ka-
pott modellpotencidl milyen eredményekre vezet. Ennek a modellpotencidlnak az altaldnos
alakja

Vpmsc(z) = c1-Vp(z) +¢2 - Viuse(z), (3.9

ahol ¢ és ¢ az egyes modellpotencidlok sulya. Ennek alapjan olyan egyiitthatéparokat keres-
tem, amelyek esetén az alapallapoti energia értéke —0.5, azaz megegyezik a modellezni kivant
hidrogénatom alapdllapoti energidjaval. Ha a Dirac-delta potencidl stlya a nagyobb, akkor az
tul er6s kotést eredményez és igy a diplmomentum varhaté értéke 1ényegesen kisebb, mint a
haromdimenzids eredmények esetén (#al dbra). Ez alapjan tigy gondoltam, hogy azok az egyiitt-
hat6épérok javithatjdk a HHG-spektrumot, amelyek esetén a Dirac-delta-potencidl egyiitthatéja
a kisebb (@bl dbra). Az eredményekbdl az lathatd, hogy a Dirac-delta-potencidl hozzdaddsa
az alacsony frekvencidkon csokkenti a teljesitményspektrumot, a magas frekvencidkon pedig

noveli, tehat ezzel a megkozelitéssel nem javithaté a HHG-spektrum pontossaga.

3.3. A soft-Coulomb-potencial és Dirac-delta-potencial silyozott 6sszege

Ezutdn az eredeti soft-Coulomb-potencidl és Dirac-delta-potencidl stlyozott 0sszegeként
kapott modellpotencidl esetén vizsgaltam a HHG-spektrumot. Ennek a modellpotencidlnak az
altalanos alakja

Vpsc(z) = c1-Vp(z) +c2,5- Vsc(z), (3.10)

ahol ¢ és ¢; s az egyes modellpotencialok siilya. Ismét olyan egyiithatoparokat kerestem, ame-
lyekre az alapallapoti energia értéke —0.5. Ha a Dirac-delta-potencidl silya és a soft-Coulomb-
potencidl stlya nagyjdbol megegyezik, akkor a dipdlmomentum varhaté értéke jol kozeliti a
haromdimenziés szimulacidval kapott varhaté értéket (5al abra). A HHG-spektrum esetében
viszont az lathatd, hogy ha a soft-Coulomb-potencidlhoz nem adunk Dirac-delta-potencidlt, ak-
kor a magasabb frekvencidk esetén nagyon jol illeszkedik a haromdimenzids szimulacio ered-
ményére. Tovabbd, a Dirac-delta-potencidl hozzdaddsa az alacsony frekvencids részt nem ja-
vitja olyan mértékben, hogy azzal kelléen pontos értékeket kapndnk, a magasabb frekvencidkra

pedig elrontja a kordbbi jobb illeszkedést.
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15— 3D-referencia

—— modositott soft-Coulomb-potencial
~—— Vpusc, ¢ =0.1,c, = 0.925792
—— Vpysc. €1 = 0.15, ¢, = 0.886788

u.)

Vouse: € = 0.2, ¢, = 0.846508

> 10
S — Vpmse. ¢4 = 0.5, ¢, = 0.576067
Q ~— Vpusc. ¢1 =0.65,c, =0.420808
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= ~—— Vpmsc. ¢4 = 0.9, ¢, =0.129262
R
e
®
T 5
=
~©
>
N
<

0 w
0 50 100 150 200 250 300
t(a.u)

(a) A z varhaté értéke a haromdimenzids szimuldci6 esetén (fekete) és a

Vpmsc(z) potenciéllal kiilonb6z3 egyiitthatoparokra.

— 3D-referencia — madositott soft-Coulomb:

=21 — Vpuse, €1 =0.1,05 = 0925792 — Vpysc, ¢1 = 0.15, 05 = 0.886788
Vousc, €1 = 0.2, ¢, = 0.846508 — Vpysc, ¢ = 0.5, ¢ = 0576067
0 10 20 30 40 50

Magasharmonikus rend

(b) A haromdimenziés szimuldciéval (fekete) és a Vpysc(z) potencidl-
lal kiilonboz§ egyiitthatéparokra kapott HHG-spektrum az (I.8) képlettel

szdmolva, logaritmikus skalan.

4. dbra. A paraméterek: F = 0.1, Nc =3, T = 100.
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60 :
— 3D-referencia
— soft-Coulomb-potenciél
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—— Vpse. €1 =0.1,C05 =0.939708
— — Vpse. €1 =0.15, ¢, 5 = 0.906934
5 40 :
= Vpsc. ¢ =0.2,¢y5 = 0.872316
—— Vpsc. €1 =0.5,c05 =0.621043
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(a) A z varhat6 értéke a haromdimenzids szimulacid esetén (fekete) és a

Vpsc(z) potencidllal kiilonbozd egyiitthatoparokra.

—— 3D-referencia —— soft-Coulomb-potencial

—2| — Vbse, €1 =01,005=0939708 — Vpgc, 1 = 0.15,co 5 = 0.906934

Vpsc, €1 =02,cp5 =0872316 — Vpsc, ¢ = 05,005 = 0.621043

0 10 20 30
Magasharmonikus rend

(b) A haromdimenziés szimuldciéval (fekete) és a Vpge(z) potenciéllal
kiilonb6z3 egyiitthatoparokra kapott HHG-spektrum az (1.8 képlettel

szamolva, logaritmikus skalan.

5. ébra. A paraméterek: F = 0.1, Nc =3, T = 100.
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3.4. A soft-Coulomb-potencial és a modositott soft-Coulomb potencial kom-
binalasa

Az el6z6 két alfejezetben targyalt tapasztalatok alapjan azt a kovetkeztetést vontam le, hogy
a HHG-spektrum magas frekvencias része akkor kozeliti a legjobban a hdromdimenzios refe-
rencidt, ha a centrumban kevésbé erdsen kot a potencidl, az alacsony frekvencidkra pedig akkor
kapunk jobb értékeket, ha a centrumtdl tdvolabb gyorsabban tart a 0-hoz a potencidl. Igy egy
olyan modellpotencidlt kerestem, ami a centrum koriil a soft-Coulomb-potencidlhoz hasonlit
jobban, utdna gyorsabban tart a 0-hoz, a mddositott soft-Coulomb-potencidlhoz hasonléan. Eh-

hez Gauss-ablak segitségével kombindltam a két potencidlt az alabbi médon:
Vesm(z) = Vse(2) e/ Virsc(2) (1 B 672.(z/b)2> 7 3.11)

ahol az a és b numerikus értékek segitségével biztositani lehet, hogy az alapéllapoti energia
—0.5 legyen. Két paraméterpart vizsgaltam, ami teljesiti az el6z6 kritériumot, az a; = 3.57414
és by = 4.01, valamint az a, = 2.551 és by = 21/2. Ezen paraméterek esetén a potenciél alakja

al@ 4bran lathaté.

0.0t .

I
=]
N

|
<
~

|
o
[e)]

A potencial értéke (a. u.)

Dirac—-delta—potencial

|
o
[0¢]

[ = soft-Coulomb-potencial A
—— madositott soft-Coulomb-potencial
— Vsm, a1, by

-1.01 Vasu, a2.bz ! i

~20 ~10 0 10 20
z(a.u.)

6. dbra. A modellpotencidlok: soft-Coulomb-potencidl (kék), mddositott soft-Coulomb-
potencidl (lila), Dirac-delta-potencidl (vildgoskék) és a Gauss-ablakkal kapott potencidlok (pi-

ros €s sirga), Z = 1 esetén.

A Vgsy potencidllal és a (2.7)) alakd 1ézerimpulzussal kiilonbozd F térerésség amplitidok

esetén elvégeztem a szimuldciét, ezeknek az eredményei a dbrdkon lathatéak. A négy
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1.0t Dirac—delta-potencial

—— soft-Coulomb-potencial

—— madositott soft—Coulomb-potenciél
08 — Vasm, a1, b4

Vasm, a2, bz

- 06

Wo (a.

041

0.2t

~10 _5 0 5 10
z(a.u.)

7. ébra. A kiilonboz6é modellpotencidlokkal kapott alapéllapot Z = 1 esetén.

térer6sség amplitido koziil az F = 0.1 és F = 0.08 esetén potencidlgét feletti ionizéci6 révén is
kiszabadulhat az elektron az atombdl, F = 0.06 és F = 0.05 esetén pedig az alaguteffektussal
torténd ionizacidnak a legnagyobb a valdszinlisége, de ebben az esetben a potencidlgat feletti
lehetséges dtvonalak is befolydsoljdk az ionizacids folyamatot [12]. Az eredmények vizsgalata
soran az lathat6, hogy a kombindlt potencidlok a dip6lmomentum varhat6 értékére jobb kozeli-
tést adnak, mint a soft-Coulomb-potencidl, de a haromdimenzids eredményhez képest tulbecsii-
lik a dip6lmomentum vérhaté értékét abrak). A dipélmomentum vérhaté értéke
nagyon érzékeny a térer6sség megvaltoztatdsira, a térerdsség csokkentésével a 1ézerimpulzus
nyoma egyre jobban felfedezhet6 a dip6lmomentum vérhaté értékének idéfiiggésében. Ennek
oka, hogy alacsony térer6sség esetén - foként a lézerimpulzussal torténd kolcsonhatés elso fe-
1ében - a hullamfiiggvény alig "jon ki" a kotott allapotbdl, ezért F' = 0.05-nél kisebb térerdsség

esetén nincs értelme HHG-spektrumot vizsgélni.

A HHG-spektrum esetén az alacsony frekvencidkon a médositott soft-Coulomb-potenciallal
kapjuk a legpontosabb eredményeket mindegyik vizsgalt térer6sség amplitido esetén, azonban
ez a magasabb frekvencidkra F = 0.1 és F = 0.08 esetén koriilbeliil 2 nagysdgrenddel (8b],[9b]
abrdk), F = 0.06 és F = 0.05 esetén pedig 1 nagysagrenddel (I0b], [TTb] dbrak) tdlbecsiili a
teljesitményspektrumot. A soft-Coulomb-potencidllal kapott spektrum F = 0.1 esetén a magas
frekvencidkkal j6 egyezést mutat, a tobbi vizsgalt térer6sség esetén viszont koriilbeliil 1 nagy-

sagrenddel tdlbecsiili a teljesitményspektrumot szinte a teljes vizsgalt frekvenciatartomanyra.
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A Vgsy potencidlok az F = 0.1 térerSsség amplitido esetén a HHG-spektrumra (8b] dbra) a
vizsgalt frekvenciatartomdny egészére jO kozelitést adnak. A magasabb frekvencidk esetén az
ay, by paraméterpdr j6 egyezést mutat a hdiromdimenzids eredménnyel, az alacsonyabb frekven-
cidkra viszont az ap,b, paraméterpar ad jobb kozelitést. Az alacsony frekvencidkra az ap, b
paraméterparral koriilbeliil a hAromdimenzids eredmény négyszeresét kapjuk, az a,, b, paramé-
terparral koriilbeliil a kétszeresét. A térer6sség csokkentésével a vizsgélt frekvenciatartomany
nagy részére a két kiilonbozd paraméterezésii Vs potencidl a hdromdimenzids szimuldciéhoz
képest nagyobb értékeket ad, az aj,b; paraméterparral szinte minden frekvenciara a harom-
dimenzids eredmény négyszeresét kapjuk, az a,, b, paraméterparral koriilbeliil a kétszeresét.
Osszefoglalva megillapithatjuk, hogy a Vigsy potencidlokkal kapott teljesitményspektrumok
sokkal pontosabban kozelitik a hairomdimenzids eredményeket, mint a tobbi vizsgalt modellpo-
tencidl.

Az attoszekundumos impulzusok generaldsa szempontjabdl a HHG-spektrum fazisdnak mi-
nél jobb illeszkedése is nagyon fontos, hiszen a sugarzds elektromos mezgje egy adott frekven-
cidn megorokli az ugyanazon frekvencidji dipélmomentum fazisat és igy dontéen befolyasolja
a HHG-sugarzasbdl szintetizalhato attoszekundumos impulzusok alakjat. A Vs potencidlok
esetén a dipolgyorsulds spektrum fazisanak fo karakterisztikdja jol koveti a hdromdimenzids
szimuldcival kapott eredményt. A magasabb frekvencids tartomanyban az F = 0.1 térerds-
ség esetén a 35-50. felharmonikus koriil dbra), az F' = 0.08 térerdsség esetén a 28-35.
felharmonikus koriil abra), az F' = 0.06 térerOsség esetén a 20-28. felharmonikus koriil
abra) a Vgsy potencidlokkal kapott értékeknél a gorbe meredeksége nagyon jol kozeli-
ti a haromdimenzids szimuldcidval kapott gorbét, ez pedig kifejezetten fontos, mivel ez az a
tartomdny, amit izolalt attoszekundumos impulzus, angolul Isolated Attosecond Pulse (IAP),
generdldsara alkalmaznak. Megfigyelhetd, hogy a legnagyobb térerdsség esetén kapjuk a leg-
jobb egyezést. A térerésség csokkentésével ugyan romlik a pontossdg, de mindvégig a Vs

potencidlokkal kapjuk a legjobb kozelitést.

22



3 MAGASRENDU FELHARMONIKUS SPEKTRUM KULONBOZO MODELLPOTENCIALOK ESETEN

— 3D-referencia
50 — soft-Coulomb-potencial

— médositott soft-Coulemb-potencial
~ 40 — Vgswm. a1.bq
% Vesu, @2, bz
2 30
e
@
< 20
©
£
£ 10
N
<

° ~
-10
0 50 100 150 200 250 300

t(a.u.)

(a) A dipélmomentum vérhaté értéke.

10910 (p(f))

—— 3D-referencia —— soft—Coulomb-potencial
—— modositott soft-Coulomb-potencial —— Vggu, a1,bq

Vesm, 42.b2

0 10 20 30 40 50
Magasharmonikus rend

(b) A HHG-spektrum az (T.8)) képlettel szdmolva, logaritmikus ska-

lan.

— 3D-referencia — Vs, a1,bq Vesm, az, b

15

=
o

(3

A spektrum fazisa

(=}

0 10 20 30 40 50
Magasharmonikus rend

(c) A dipdlgyorsulds spektrumdnak fézisa (a piros gorbe 27-vel, a

sarga gorbe 47-vel eltolva a jobb attekinthet&ség érdekében).

8. dbra. A hdromdimenziés szimuldciéval (fekete), a soft-Coulomb-potencidllal (kék), a médositott soft-
Coulomb-potencidllal (lila) és a Vgsy potencidl kétféle paraméterezésével kapott eredmények. A paraméterek:

F=0.1,Nc =3,T =100.
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(c) A dipdlgyorsulds spektrumdnak fézisa (a piros gorbe 2x-vel, a

sarga gorbe 47-vel eltolva a jobb attekinthet&ség érdekében).

9. dbra. A hdromdimenziés szimuldciéval (fekete), a soft-Coulomb-potencidllal (kék), a moédositott soft-
Coulomb-potencidllal (lila) és a Visy potencidl kétféle paraméterezésével kapott eredmények. A paraméterek:

F=0.08, Nc =3, T = 100.
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(c) A dipdlgyorsulds spektruménak fazisa (a piros gorbe 27-vel, a

sarga gorbe 47-vel eltolva a jobb attekinthet6ség érdekében).

10. abra. A hiromdimenziés szimuldciéval (fekete), a soft-Coulomb-potencidllal (kék), a médositott soft-
Coulomb-potencidllal (lila) és a Vgsar potencidl kétféle paraméterezésével kapott eredmények. A paraméterek:

F =0.06, Nc =3, T = 100.
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(c) A dipdlgyorsulds spektruménak fazisa (a piros gorbe 27-vel, a

sarga gorbe 47-vel eltolva a jobb éttekinthetdség érdekében).

11. abra. A hiromdimenziés szimuldciéval (fekete), a soft-Coulomb-potencidllal (kék), a mdédositott soft-
Coulomb-potencidllal (lila) és a Vgsa potencidl kétféle paraméterezésével kapott eredmények. A paraméterek:

F =0.05,Nc =3, T = 100.
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4. Osszefoglalas és kitekintés

A dolgozatban attekintettiik egy atomban kotott elektron ultrardvid 1ézerimpulzussal vald
kolcsonhatdsa sordn lehetségesen végbemend folyamatokat, valamint ismertettiik a szakiroda-
lomban megjelent elméleti modelleket €s eredményeket. Ezutidn egyetlen aktiv elektron ko-
zelitésben tekintett atomok egydimenzids modellezésére ismert modellpotencidlokat mutattunk
be és megvizsgaltuk, hogy milyen HHG-spektrumot kapunk az alkalmazéasukkal. Ezt kvetGen
egy olyan modellpotenciélt kerestiink, amivel a legfontosabb paraméterek minél szélesebb tarto-
manydban a valédi haromdimenzids esettel 6sszehasonlitva minél pontosabb HHG-spektrumot
kaphatunk. Megvizsgaltuk a Dirac-delta-potencidl é€s a mddositott soft-Coulomb-potencidl, il-
letve a soft-Coulomb-potencidl sulyozott 6sszegeként el6allé modellpotencidlokat. Mind a két
esetben azt tapasztaltuk, hogy a Dirac-delta-potencidl hozzdadasa a teljesitményspektrumot ma-
gas frekvencidkon noveli, alacsony frekvencidkon csokkenti. Tovabba megfigyeltiik, hogy az
egydimenziés modellpotencidlokkal kapott HHG-spektrum akkor mutat j6 egyezést a haromdi-
menzids szimulacié eredményével, ha a potencidl a centrumban kevésbé kot erésen, a centrum-
t6] tdvolodva pedig gyorsabban tart a 0-hoz. Ennek felhaszndldsaval a soft-Coulomb-potencialt
és a modositott soft-Coulomb-potencialt kombindltuk Gauss-ablak segitségével (3.11) és azt
tapasztaltuk, hogy ez a kombindlt potencidl sokkal pontosabb HHG-spektrumok kiszamitasat
teszi lehetdvé dbra). Tovébbi térer6sség amplitidok esetén is elvégezve a szimuléciot,
a vizsgélt frekvenciatartomdny nagy részére a két kiilonb6zd paraméterezésti Vgsys potenci-
al a haromdimenzids szimuldcidhoz képest valamivel nagyobb értékeket ad, de a tobbi vizs-
galt modellpotencidlhoz képest 1ényegesen jobban kozelitik a haromdimenzids eredményeket
(Ob|[TObYTTH|abrak).

Az attoszekundumos impulzusok generaldsa szempontjabdl a HHG-spektrum fazisanak mi-
nél jobb illeszkedése is kifejezetten fontos, mert dontéen befolyasolja a HHG-sugarzasbol szin-
tetizalhat6 attoszekundumos impulzusok alakjat. A Vs potencidlok esetén a dipélgyorsulds
spektrum fazisdnak f6 karakterisztikdja jol koveti a haromdimenzids szimuldcidval kapott ered-
ményt abrdk). A magasabb frekvencids tartomanyban a két kiilonbozé paramé-
terezésili Vigsys potencidllal kapott értékeknél a gorbe meredeksége nagyon j6l kozeliti a hdrom-
dimenzids szimuldcioval kapott gorbét, ez pedig kifejezetten fontos, mivel ez az a tartomany,
amit izolalt attoszekundumos impulzus generédldsara alkalmaznak.

A Vgsy potencidl vizsgédlata sordn az F = 0.1 térerGsség amplitddé esetén az l14thatd, hogy

az alacsony frekvencidkon tdlbecsiili a teljesitményspektrumot, a magas frekvencidkon pedig
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alulbecsiili. A két kiilonbozé paraméterezésti soft-Coulomb-potencidlhoz hozzdadott Dirac-
delta-potencidl hatdsa pont ennek az ellenkezdje, ezért igéretes lehetdségnek tartjuk a Vigsps po-
tencidl Dirac-delta-potencidllal képzett linedris kombindcidjanak vizsgdlatat. Az alacsonyabb
térerdsség amplitidok esetén viszont mindkét dltalunk vizsgalt paraméterparra a kombinalt po-
tencidl szinte minden frekvencidra tulbecsiili a haromdimenziés eredményt, ezért lehetséges,
hogy a Vgsyr potencidl uj paraméterezésére lesz sziikség vagy a soft-Coulomb-potencidlok mas

tipusd kombindcidja vezethet pontosabb HHG-spektrum szdmitdsdhoz.
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