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1. Bevezetd

Az utobbi évtizedekben, a lézertechnologia rohamos fejlédése révén egyre révidebb (femto-, at-
toszekundum nagysagrendt) lézerimpulzusok elgallitasa valt lehetévé [1]. Ezen id6beli rovidség
eredményeképpen nagy energiakoncentracio érheté el, mely olyan mértékd hozzajarulast ad az
atombeli térerGsségekhez, hogy korabban nem ismert folyamatok tanulméanyozésa valosithatod
meg. Ide sorolhatoak: a kiilonb6z6 ionizacids, az attoszekundumos impulzusok elgallitasahoz
sziikséges felharmonikus keltési [2] és 1ézeres részecskegyorsitassal [3| kapesolatos folyamatok.
S6t a molekularis folyamatok karakterisztikus idejének (1071° s) tartomanyaba esé impulzusok
segitségével, tn. pump-probe modszerekkel mar kémiai folyamatok lefolydsa és dinamikaja is
vizsgalhatova valt [4, 5.

Miként a fenti esetekben is, az anyaggal kolcsonhaté elektroméagneses tér extrém erGssé-
gl, ilyenkor az anyag valasza legtobb esetben nemlinearis, vagyis a valaszfiiggvény a bejovs
lézerfény intenzitdsanak nemlinearis fliggvénye. Ezen folyamatok egzakt elméleti vizsgalatat
az id6tol fiiggd Schrodinger egyenlet (TDSE) megoldéasa tenné lehetévé [2], viszont ennek nu-
merikus megoldasa nagy teljesitményd processzort, sok id6t és memoriat igényel. Igy célszert
lenne més kozelité modszerhez folyamodni, dolgozatom célja tehat: a hidrogén atom rovid lézer-
impulzusok dltali ionizdcidja sordn jelentkezd nemlinedris folyamatok elméleti leirdsa az 1ddtdl
fiiggd perturbdcios madszer segitségével. Ezen kozelités helyességet pedig a TDSE numerikus

megoldéasainak [6] (referencia) dsszehasonlitéasaval vizsgalom meg.

2. Elméleti hattér és modszerek

2.1. Lézerimpulzus

A fényimpulzusok elektroméagneses hullamcsomagok, ezért az idé- és térfliggd elektromos tér-

c s

sikhullam elektromos térergsségvektora megadhato, mint:

E(F, t) = €k sin(wot — kP + <b0> (1)
ahol € a polarizacios vektor. Az (1)-es egyenlethez hasonloan a linearisan polarizalt lézerimpul-
zus esetében is az elektromos térerdsségvektor felirhatd, mint:

E(F,t) = €Bo(t) sin (W e ¢(t)) 2)
A (2)-es egyenletbdl latszik, hogy a lézerimpulzust a kovetkez6 mennyiségek hatérozzak meg:
Ey(t) az id6tol figgs amplitudo (burkold), wy a kézponti (vivs, hordozo) frekvencia és ¢(t) a

fazisfiiggvény. A pillanatnyi vivéfrekvenciat pedig a kdvetkezSképpen kapjuk meg:

wlt) = d(WOtd—W (3)



A tovabbiakban a 7 idStartami lézerimpulzust a kovetkezSképpen adjuk meg:

t
Eo(t) = Ey sin2<”7), ha t € (0, 7), kiilénben Eo(t) = 0

WoT T
t = = —— —
o(t) = do 5 + 5
— t —
B(7,t) = eE, sin2(7r7) sin (wgt . % + g) (4)

A térfuggestdl eltekintve (E(t) = FEo(t)sin(wot + ¢o)), a térerdsség komplex spektrumét
megkaphatjuk a Fourier-transzformacioé segitségével:

E(w) = /_+°0 E(t)e~™tdt = U(w)e*™) (5)

[e.9]

ahol U(w) a spektralis amplitudo és ¢(w) a spektralis fazis. A lézerimpulzus hossza és a spektrum

szélessége (Aw) kozott a kovetkezs Osszefligges adodik:

Aw~d (6)

T

Vagyis minél rovidebb a lézerimpulzusa idébeli hossza, annél szélesebb az 6t alkotoé fotonok

energiaspektruma.

2.2. Tobbfotonos ionizacio

Kis intenzitas esetében az atomban kotott elektronnak csak egy foton elnyelése révén van le-
hetsége szabadda vélni, ha az elnyelt foton energidja meghaladja az ionizacios potencialt (1.

abra). Ekkor az Einstein-egyenlet alapjan a szabadda valt elektron mozgési energiaja:

E.=hw—1I, (7)

[ s

1. Abra. Az egyfotonos ionizéacio



Az intenzitast novelve olyan hullamhossz esetén is végbemehet az ionizéacio, melynek ener-
gidja ehhez nem volna elegendds. Ez a jelenség a tobbfotonos ionizacio: az elektron egyszerre

tobb foton elnyelése révén képes szabaddé valni (2. dbra):

E. = nhw — I, (8)

I ns ]

2. Abra. A tobbfotonos ionizacio

2.3. Az idé6tél fiiggé Schrodinger egyenlet
Az elektron elektromagneses mezében

Az elektroméagneses mezében 1évé elektron Hamilton fiiggvénye, tetszdéleges mértékben, meg-

adhat6 a ¢(7,t) skalar- és az A(7,t) vektorpotencial segitségével [2]:

1

H(t):%(ﬁ—kegf_e(ﬁ
Sy O Wy R 9)
2m 2m pp 2m c

ahol p" az elektron impulzusa, m a tomege és e az elemi toltés. Koordindta reprezentaciot

hasznalva és attérve operatorokra (p = —ihV), megkapjuk a Hamilton operétort:
H i V2 — i (AV + VA) + iy b (10)
2m 2m 2m

Coulomb mértéket hasznélva (VA = 0) és tudva, hogy az iires térben ¢ = 0, a (10) a kdvetke-

z6képpen alakul:

i h2 - 2 —
A= w2 S Av 4 & 12 (11)
m 2m

“2m



ahol felhasznéltuk a Coulomb mértékbdl adodo tulajdonsagot:

— A(VU) (12)

A H atomban kotott elektron elektromagneses mezében

A (11)-es egyenlethez még hozza kell adnunk az elektron és a mag kozotti —e?/(4meor) elekt-

rosztatikus potencialt:
N h? e? e - e?
H=—-——V?-— — ih—AV + —A? 13
2m 4megr ! m * 2m (13)

Az igy kapott Hamilton operator két részre szedhetd: Hy az id6t6l fliggetlen hidrogén Ha-
milton operator, ami leirja a hidrogén atomot az elektromagneses tér hidnyaban és I:Imt(t) leirja

a hidrogén atom kolcsonhatasat az elektromégneses térrel:

L S
2m dmegr
ot = —in AV 4 & A2 (14)
int(l) = —th— Py
! m 2m

A dipdl kozelités és a hossziisagmérték

Az elektromos térerésség - és magneses indukcié vektor megadhat6 a skalar- és vektorpotenci-
alok segitségével (lézertér esetében a kovetkezdképpen alakil):
dA(F,t)  DA(F,t)
o ot
B(7,t) = V x A(F,t) (15)

E’(’F? t) = _VQS(F; t)

Mivel a lézerimpulzus hullamhossza tobb nagysigrenddel nagyobb az atom karakterisztikus
méreténél, eltekinthetiink az elektromos térerdsség koordinatatol vals fiiggesetsl: E (7)t) = E (1),

ezt nevezziik dipol kozelitésnek:

- dA(t)
E(t) = ——\Y
(t) o
B(t) =V x A(t) =0 (16)
Vagyis a (13)-as egyenlet:
N ~ e - 62 — 2
H=H,—ih—A —A 1
o iAWY + A (1)

A valos fizikai jelentéssel bir6 elektromos térerésség - és magneses indukcié vektorok invari-

ansak a mértéktranszformaciokkal szemben (/T S A ¢ ¢ ):

A=A+ Vf
9t
o =d- (18)



ahol f = f(7,t) egy tetszSleges valos, differencidlhaté fiiggvény. Az f = —A(t)7 valasztva a

hossztusagmértékhez jutunk:

A = A(t) + V(=A@#)F) = A(t) — A(t) = 0

AAMF)  dA()
ot dt

¢ =0+ 7F=—E@t)7 (19)

Felhasznalva a (10)-es és (19)-es Osszefiiggéseket a Hamilton operator a kovetkezsképpen mo-

dosul:
H(t) = Hy + eE(t)7 (20)

A fenti ismeretében felirhatjuk az id6tél fiiggs Schrodinger egyenletet:

in? 'git» = (Hy + eE(t)F) |U(1)) (21)

A tovabbiakban viszont az id6t6l fliggé perturbécios modszerrel tanulményozzuk a lézerimpul-

zus - hidrogén atom kdlecsonhatést.

2.4. Az idé6tél fiiggd perturbaciés modszer

Amit mar lattuk (lasd (14)-es egyenletek) az id6t6l fiiggs Hamilton operator felirhato az id6tol
fiiggetlen (Hy) és a lézertérrel valo kolesonhatast leird id6t6l fiiggs (Hyn(t)) operatorok dsszege-
ként. A tovabbiakban a f]o—t perturbalatlan Hamilton operatornak nevezziik, mig a )\]:Imt(t)—t
egy elegendden kis, id6tdl fiiggs perturbacionak tekintjiik [7].

Tegyiik fel, hogy ismerjiik a Hy-hoz tartozé Ej sajatértékeket és a hozzajuk tartozoé [P

sajatfiiggvényeket (melyek ortonormaélt rendszert alkotnak):

Hy |Uy) = By [Wy) (22)
a perturbalatlan Schrédinger egyenlet:
L 0| Wo(t -
2 w0y (23)

melynek megoldasa a kdvetkezképpen adhaté meg:

[To(t)) = > e | W) exp (—2%) (24)

Mivel a |WUy) fliggvények egy teljes rendszert alkotnak, az id6tsl fliggs Schrodinger-egyenlet
ihw — H(t)|W(t)) altalanos megoldésa kifejthets:
Eit
() = S au(0) ) exp( i7" (25)

k



Feltéve, hogy a |¥) egyre normalt, a |c,(t)]° mennyiség annak a valészintsége, hogy a rendszer
a t. iddpillanatban a k. allapotban legyen, a ¢, (t) az ennek megfelelg valoszintiségi amplitado.
Ahhoz, hogy megkapjuk ezen egytiitthatokat a (25)-6s kifejtést behelyettesitjiik a Schrodinger
egyenletbe:

Ext B Ext
zhz [ck ) [ W) exp (—z%) —z%ck( ) k) exp(—z%)] =

3 {Hock(t) Ty) exp (—z%) b M ()ex(t) [ W) exp (—Z%)} (26)

k

Felhasznélva a (22)-es Osszefiiggést:

E
thck ) W) exp(—l—) Z)\Hmt Jex(t |‘I’k>exp(—17kt) (27)

Az el6bbi egyenletet megszorozva (W ¢|-vel ((Uf|Wy) = ds1) a kovetkez6t kapjuk:

¢p(t) = -7 k(O (W | Hip (1) ]\I/,Qexp( @)
k

ch (W] Hioa() [04) €0+ (28)

E;—E
ahol wy, = ===,

Ha a perturbacio (AH;,(t)) kicsi, a ¢x(t) a A hatvanyai szerint sorbafejtheto:
() = V() + AV () + N2 () + . (29)

Ezt behelyettesitve a (28)-ba és az azonos hatvanyu egyiitthatokat egyenlévé téve:

&ty=o0

. . w 0

67 = =5 D | Hina()[01) €41l (1)
k
Z (0| Ho(£) [ 93) €74 (1) (30)
k

Amint a (30)-bol latszik, a cé) egyiitthatok id6tsl fliggetlenek. Feltételezve, hogy a rendszer a
t =ty id6pontban az ismert |¥;) stacionarius allapotban van ( c,(go) = Opi):

. t
@)y = =2 [ (W H () W) et dt
f 7 !

to

P -1

k

t/
X ( / (U] Hig (") | T5) ei“’“t”dt”> dt’] (31)
to

t
/ (g | Hing(t') [ W) €7 x

to



A harmad- és magasabb rendii tagokat elhanyagolva megkapjuk a mésodrendd amplitudét
(A=1):
At) =V e) + P ) (32)

Ennek modulusznégyzete megadja annak a valoszintiségét (folytonos allapotok esetén valoszi-
niiségstirtiségét), hogy a |¥;) kezdeti allapothol a rendszer a Hy(t) perturbécié hataséra a t.

idépillanatban a | ) végallapotba jusson.

2.5. A H atom sajatallapotai

AV(r)=— ¢ _ (Coulomb-potencialban mozgd elektron esetén a kotott allapotokra (E < 0,

Amegr

megoldva a (22)-es egyenletet) a kiovetkezst kapjuk:
|\Ijnlm> = Rnl(T)YZm(ea gb) (33)

ahol a radialis rész (LP(z) altalanositott Laguerre-polinom) [8]:

2\ (n—1-=0D!/2r\" == ,, 2r
” = nag [21+1 — 4
Bou(r) \/(na()) 2n(n +1)! (nao) ‘ ==\ nag (34)

és a szogfiiggs rész (P (x) l-ed rendi altalanositott Legendre-polinom):

Vin(0,6) = <—1>m\/ A os e (39

A hk asszimptotikus impulzussal jellemezhets szorasi (Coulomb-hullamfiiggvény) allapotok

(E = EE - 0) pedig [8]:

o0

. = 1 1 -l io
V(1) = e D21+ DI R, k) Pilcost) =
=0

9 1 o) l '
_ \f% SO S ARy, k)i (6, 6) i 0, 1) (36)
=0 m=-1

ahol:
7= 7(r0,¢)
]g = E(ka eka ¢k)
. 1
T

Fy(~, kr) radialis Coulomb-hullamfiiggvény



A (36)-0s egyenletet tovabbirva:

l

- > 21, . .
Volk ) = > \/;W’e“”ﬂ(% k)i (0, 6)Yis, (O, &) =
=0 m=—1

A szamitasok leegyszertsitése érdekében az atmeneti matrixelemek szamitasanal a \I~fc(k:, l,m,T)
hullamfiiggvénnyel dolgozunk.

A tovabbiakban az atomi egységek rendszerét hasznaljuk:

me = 1 (elektron tomege)
e =1 (elemi toltés)
ap = 1 (Bohr sugéar)
h =1 (redukat Planck-allando)
47r150 = 1 (Coulomb-féle aranyosséagi tényezo)

Eis = —0.5 (1s alapallapot energiaja)

2.6. Az Atmeneti matrixelemek szamolasa

Ugy az els6-, mind a masodrendti tagok kiszamitasanal (lasd (31)-es egyenletek) sziikségiink
van a kiilonbozs (Uy| Hine(t) |¥,) mennyiségek ismeretére. Behelyettesitve a lézertérrel valo
kolesonhatést lefro operatort (Hyy(t) = eE(t)7) és felhasznalva az elektromos térerdsség (4)-es

alakjat a kovetkezot kapjuk:

F - . WT T\ . g,
(Wo| Hia(t) W) = Eo (W] | W) sin (wt — <5 + ) sin?(%) (38)

A polarizacios vektort az Oz tengely irdnyaba helyezve (€ = (1,0,0)) az M, = (V| &7 |V,)

atmeneti matrixelem a kovetkezéképpen modosul:
My = (Up| rcos b |V,) (39)

A fenti képletbe behelyettesitve a perturbalatlan H atom sajatallapotait (lasd (33)-(37)-es

egyenletek) megkapjuk a kiilonb6zé dtmenetek matrixelemeit:

1. Keét kotott allapot kozotti atmenet (n, 1,0 — n',1’,0):




(Wriro| 7 cos 0 [Woio) | = (Ruwr| 7 [ Ru) (Yiro| cos 6 |Yzo> =
oo S 1
2/ 2y 1=t Z—T ew L2H (2r/n')  x
0 n') 2n'(n/+1U)! \(n
2\* (n —1-1)! 27’l -
X r E m E Ln - 1(2r/n)d7" X
(I1+1)2 B
[\/ T >5”1+\/<2l+1><2z+3>5”’”1 -
(' —1—1)(n—1-1)! I3 o\ .
An'n(n’ + 1)(n +1)! n' n

/ G TT L2 (0 /L2 (20 /n)dr x

[2 (1+1)?
: [\/(21— 1)(2z+1)5l’7l1+\/(21+1>(2l+3)51/,z+1] (40)

2 \

ahol felhasznaltam [9]:
(Il —=m)(l+m)
T ! = (S/ _ (5 ’
<Ylm|COSH|Ylm> \/(21—1)(2l—|—1) 1 1—10m! m~+

l=m+1){+m+1)
N @@

5l’,l+15m’,m (41)

2. Két szorasi allapot kozotti atmenet (k, I, 0 — £, 1;,0):

<‘I’cm;co

r cos 6 ‘\I!Cklk0> =

/// ey (o KV 0(6,6) %

X TCcos 9\/>k:1 it e Fy, (7, kr)Yi,0(0, ¢)r? sin OdgdOdr =
kr

2 1 / —ioy +io >
== i)kitre " lk/o Fy (7, K'r) By (y, kr)rdr—

X (Yigo| cos(6) [Yi,0) =
2 1

—i0, +i0 o
:;k,k( i)t l’“/o Fy (Y, K'r)Fy, (v, kr)rdr - <

Iy (I + 1)2
X ’ 42
’ [\/@lk—1)(2lk+1)5”“’l’“‘1+\/(2zk+1>(2zk+3>5’k’l’f“ )




3. Kotott és szorasi allapot kozotti atmenet (n, 1,0 — k, i, 0):

<\chmko

rcosd W) |=

21 .
://6/ ;H(—z’)lkefwlkﬂk(r% kr>§/l:0(07¢)rcose y
r ¢

3 l
% \/ <3> (p-1-0! (Q—T) ew L2 (20 /n)Yio(0, )r? sin Oddfdr =

n) 2nn+10)! \ n

3
21, ., . |(n—1=0D![2\""2
— t=Z (= Uk e} =

s 7T]{7( iyte o 2n(n +1)! (n) x

- / Fy, (3, kr)r*2e 5 LA (2r /n)dr (Yo cos(6) [Yie) =
0

21 . 1) 2\ R o »
=/ == (—i)*e T n (n—1-0t (-) / (FZk (v, kr)yrt2es  x
Tk 0

2n(n+0)! \n

2041 12 ((+1)
x Lnlflfl(QT/n)dr) (\/(2l . 1)(2l + 1)5lk,l—1 + \/(2[ T 1)(2l + 3) 5lk,l+1> (43)

2.7. Az els6rendi amplitadoé és az alapallapot kiiiriilése

A (38)-at behelyettesitve a (31.a)-ba és felhasznélva a (39)-et megkapjuk az elsérendd ampli-
tadot: . )
¢ = —iBy (Uy|r cos|T,) /O sin(wt’ — 274 7Y sin? (T eer (44)
Az ionizaciés valoszintiségsiiriiséget vizsgalva az 1s alapallapotbol kiindulva, sziikségiink lesz
az (1,0,0) kotott- és (k, [, 0) szorasi allapotok kozotti matrixelemre (lasd (43)-as Osszefiliggés,
lk = 1)
o1

My; = —3.te k/o Fi(y, kr)r?e "dr (45)

Behelyettesitve a (44)-be és figyelembe véve a (37)-et (a kiszamolt matrixelemet beszorozzuk
az Y1o(0, ¢y)-val) :

2ky o
ct(k, ;) = —\/_ 0=t cos 6, (/ Fi(n, k‘r)TQe_rdr> X
k 0
T /
X </0 sin <wt' - % - g) sinQ(g)e(iwﬁt/)dt') (46)

Az ionizacios valoszintiségstiriiség:

2B > 2 — ’
p(k,0x) = 23,2 €08 Oy, Fi(ry, kr)yr e "dr X
Q 0

/

2
i T
X (/0 sin (wt’ — % + g) sinQ(%)e(”’f"t )dt’) (47)

10



ahol wy; = Ef(k) — By = %2 +0.5. A teljes ionizacios valoszintség pedig (integralva a teljes k

térre):
2 ™ 00
0 0 0

A modell pontositasa érdekében figyelembe kell venniink az alapallapot kitiriilését az id6
elérehaladtaval. A |Uy,) helyett a a(t)-| V) hullamfiiggvénnyel szamoljunk, ahol a a(t = 0) = 1,
ekkor az alapallapot betoltottségének valoszintisege Py = (a(t)Wis|a(t)¥,) = a®(t). A fenti
szamitasokban a lézerimpulzus teljes idStartama alatt a a(t) = 1-nek vettiik, elhanyagolva az

alapéllapot populaciovesztését. Ezen egyiitthatora irhatjuk:
a®(t) ~1—1I(t) (49)

ahol I(t) a teljes ionizéacios valosziniiség a t. id6pillanatban és eltekintettiink a gerjesztett alla-

potok lehet&ségétsl.

2.8. A masodrendii amplitido

A maésodrendi tagnal (lasd (31.b)) kézbeess allapotok (|Wy)) is szamitasba vevédnek, melyek
kotott és szorasi allapotok is lehetnek. Figyelembe véve, hogy a kotott allapotok diszkrétek,

mig a szorasi allapotok folytonosak az 6sszegzés a kovetkezSképpen irhato:

> (¥

n,l,m

% /T sin (Mg _YT f) gin? [ TLY gitkz/2rosmde
0 2 2 T

¢ /

X </ sin <wt' _YT + E) sin? (ﬁ) ei(0'5/"2+0'5)t/dt') dt} +
0 2 2 T
0

Uk

X (/T Siﬂ(cut YT + E) gin? (W_t) k2Rt
0 2 2 T
t y ‘ /
X (/ sin(wt’ _ % + g) sin? (W_) ez(k;2/2+0.5)t dt’) dt) kzdk] } (50)
0 T

Felhasznéalva a gombfiiggvényekre vonatkozo (41)-es Osszefiiggést, megkapjuk a kivalasztasi sza-

7 o8O |Woim) (Woim| rcos 0| Vi) X

0(2)(k:f,lkf,mkf) = —Eg {

+ rcosf|Wip) X

balyokat (m = my = my, = 0,1 = I, = 1,1, € {0,2}) és az (50)-es a kévetkezSképpen
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egyszertisodik:

0(2)(kf,lkf) = —F? { Z <\i/f’ rcos @ |W,10) (Wpio| 7 cos @ |[Wip0) X

X /T sin (wt YT + E) sin? (W_t) oi(k3/2405/n2)t o
0 2 2 T
t
X (/ sin <wt/ — ﬂ + E) sin2 (7T_If/> e¢(0.5/n2+0.5)t’dt/) dt:| +
0 2 2 T
+ {/ <‘i/f rcosf ’\i/C(k,l,O)> <‘ijC(k,1,0)
0
X (/T sin(wt T + z) gin? (ﬂ) ei(kff/?*k?ﬂ)t x
0 2 2 T
t /
t . ,
X (/ sin(wt’ _ % + g) sin? (W_) ez(k2/2+0.5)t dt’) dt) dek:] } (51)
0 T

Az els6rendii amplitidohoz (2.7-es alfejezet) hozzéadva a fenti korrekcios tagot megkapjuk

a masodrendd amplitadot (c?(ky, Iy, ) = W (ky, l,) + P (kr, li,)). A kg, L, 161 a ky, 0y -re valo

r cos 0 |\I’100> X

attérést megkapjuk (lasd (37)-es egyenlet):

2

Flhy,Oh,) = D kg, b)Y, 0(0hy) (52)

Iy ;=0

A kovetkezd alfejezetben a fent bevezetett amplitudok szamolasat mutatom be.

2.9. Numerikus szamitasok

Az els6rendi amplitadoban (lasd (46)-os egyenlet) szerepld tér - és id6 szerinti integralokat
Simpson-modszer segitségével szamoltam ki. A szamitasok pontossagat konvergenciatesztek-
kel ellenériztem: az r szerinti integralasi dobozt 7,,,, = 40-nek, az integralasi lépésszamot
n, = 1000-nek a t szerinti integralasi lépésszamot n, = 1000-nek valasztva. A teljes ionizécios
valoszintiséghez (lasd(51)-es egyenlet) a k szerinti integralasi dobozt k., = 1.5-nek , az integra-
lasi 1épésszamot ny, = 1000-nek, a @ szerinti integralasi 1épésszamot ny = 100-nak valasztottam.

Az alapéllapot kiiirtilését (lasd (49)-es egyenlet) a kovetkezképpen oldottam meg: minden
(k.) id6lépésben kiszamoltam a teljes ionizacios valoszintiséget (I), amelybdl megkaptam az
ap+1 = /1 — I, stlyfaktort, innen pedig a kovetkezd id6lépésbeli teljes ionizacios valoszintiséget
(Ir41), ezt mindaddig megismételtem mig a teljes 7 tartomanyt le nem fedtem.

A masodrendi tag esetén (lasd (51)-es egyenlet) mivel az id6 szerinti integral egy dupla
integral a teljes tartomanyt felosztottam dt,,, = m/(2wn),n = 20 széles szakaszokra, ezeket
pedig tovabbi 4 részre (dt;, = dty,/4), minden kdt,,, idépillanatban kiszdmoltam a belss

integralt értékét, ezt felhasznalva kaptam meg a teljes idGintegralt a (0,7) tartomanyra. Az
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atmeneti métrixelemek szamolasédnal a kozbeess kotott allapotoknél n,,., = 70 f6kvantumsza-
mig mentem el, a kézbeest szoréasi allapotoknél a maximélis asszimptotikus impulzus hosszat

kmaz = 3-nak, mig az integralési 1épésszamot dk = 0.01-nek valasztottam.

3. Eredmények és azok kiértékelése

3.1. Els6rendii kozelités és az egyfotonos ionizacié

Els6 lépésben rogzitettem a lézerimpulzus hosszat (107/wa.e.) és a lézertér intenzitasanak (~
E?) fiiggvényében tanulmanyoztam a teljes ionizacios valoszintiséget (1asd (46-48)-as egyenletek)

osszehasonlitva a TDSE eredményekkel.

1.2 T T T T T T T
’ Elsérendl perturbdcié - - - -
TDSE —
1r _
0.8 ) _
Q. 06 4
0.4 ) _
0.2 _
O 1 1 1 1 1 1 1
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4

Eo? (a.e.)

3. abra. A teljes ionizéiciés valoszintiség az intenzitas fiiggvényében. Az els6rendi perturbacios
modell eredményeit hasonlitottuk Ossze a TDSE eredményekkel. A lézertér paraméterei: w =
0.75 a.e., 7 = 107 /w a.e.

Amint a 3. dbran lathato az igy alkalmazott modell csak az E3 < 0.05 a.e. intenzitastarto-
méanyban szolgaltat elfogadhato eredményt, e felett a perturbaciés modszer alatal szolgaltatott
ionizécios valészintiség lényegesen nagyobb a valds értékekhez képest. Ezen feliilbecsiilés kikii-

szObolésére figyelembe vessziik az alapallapot populaciovesztését (lasd a 2.7 alfejezet).
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1.2 T T T 1 PR T
Javitott elsérendd pert. - - - -
TDSE
1+ L oc .
0.8 |- P . 4
o 06 g .
0.4 .
0.2 - 1
0 1 1 1 1 1 1 1
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4

E¢? (a.e.)

4. abra. A teljes ionizacios valoszintiség az intenzités fliggvényében. A javitott elsérendid pertur-
baciés modell eredményeit hasonlitottuk ¢ssze a TDSE eredményekkel. A lézertér paraméterei::

w=0.75a.e., 7= 101/w a..

Az alapallapot kiiiriilésének figyelembe vételével az eredmények lényegesen javultak, igy
egy széles intenzitastartomanyra jo egyezést kapunk az egzakt eredményekkel (lasd a 4. abrat).
A nagyobb intenzitasok tartoményaban a fentiek alapjan modositott perturbaciés modszer is
kis mértékben feliilbecsiili a TDSE eredményeket, ez a gerjesztett allapotok figyelmen kiviil
hagyasanak tulajdonithato.

A modositott modellt hasznalva vizsgaltam az ionizacios valoszintiségstrtséget az Fy =
0.011 a.e. elektromos térergsségre kiilonbozs 1ézerimpulzus hosszakra. A p(lZ)—t abrazoltam a
lézertér polarizacios iranyara meréleges (k) és azzal parhuzamos (k) elektronimpulzus fiigg-

vényében (5-7. abrék).

(a) Javitott elsérendd perturbacios modszer (b) TDSE modszer
0.007 . . . . . 0.007
14 14
- 0,006 - 0.006
o 12 Q 12
© 0.005 © 0005
- 1 - 1
(0] (%)
aCJh 08 0.004 g 08 0.004
9] o}
—_— 0.003 —_— 0.003
28 06 :e 06
“E-’ 04 0.002 g 04 0.002
X 02 0.00L X 02 0001
0 - . . 0 0 N . . 0
15 1 —05’ 0 05 1 15 -15 -1 —05, 0 05 1 15
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

5. abra. Az ionizacios valoszintiségstirtiség az elektronimpulzus fiiggvényében. A lézertér para-

méterei: w = 0.75 a.e., 7 = 7/w a.e., Ey = 0.011 a.e.
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(a) Javitott elsérendd perturbacios modszer (b) TDSE modszer

T T T T T 0.006 T T T T T ©0.008
1 14 L 4

-
=

0.005 0.005

-
¥

12 -

-

0.004 1 F - 0.004

o
o

0.003 08 1 0.003

o
>

06 4
0.002 0.002

04 |

k merodleges (a.e.)
k meréleges (a.e.)

0.001 0.001

02

0 0 0

—05, 0 05 —05' 0 05
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

6. Abra. Az ionizécios valosziniiségstiriiség az elektronimpulzus fliggvényében. A lézertér para-

méterei: w = 0.75 a.e., 7 = 91/w a.e., By = 0.011 a.e.

(a) Javitott elsérendd perturbaciés modszer (b) TDSE modszer

T T T T T 0.004 T T T T

14 | 1
0.0035 0.0035
12

T 0.004

H

S
T

L

=

™
T

L

0.003 0.003

H
T
L

0.0025 0.0025

o

©
T

L

08

0.002 0.002

o

@
T

L

0.0015 08

q 0001
‘/ 1 00005

v L 0 0 L

0.0015

o
=
T

04 0.001

k meréleges (a.e.)
k meréleges (a.e.)

o
[N
T

02 r 0.0005

)

15 -1

—05, 0 05 —OSI 0 05
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

7. abra. Az ionizacios valdszintiségstriiség az elektronimpulzus fiiggvényében. A lézertér para-

méterei: w = 0.75 a.e., 7 = 157 /w a.e., £y = 0.011 a.e.

A 5-7. abrékon lathato, hogy a perturbacios és TDSE valoszintiségstirtiségek jo egyezést
mutatnak. A fizikai meggondolésok alapjan elvart dipol eloszlas is megfigyelhets. Az ionizacios
valoszintiségsiirtiségek maximumat az egyfotonos ionizécionak megfelelGen (lasd (7)-es egyenlet)
k = 0.7 koriil kapjuk. Tovabba a 2.1. alfejezetben targyaltak alapjan (a lézerimpulzus idébeli
hosszéval forditottan ardnyosan valtozik az 6t alkoto fotonok spektrumanak szélessége) a rovid
lézerimpulzusok esetén széles p(E) eloszlast kaptunk, ami a lézerimpulzus hosszénak novelésével
elkezdett keskenyedni.

A tovabbiakban a 7-t rogzitve (10m/w) és a lézertér intenzitasat valtoztatva vizsgaljuk az

ionizacios valoszintségstriséget (8-10. abrak).
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(a) Javitott elsérendd perturbacios modszer (b) TDSE modszer

2 T T T T T T T 1 2 T T T T T T T 1

k meréleges (a.e.)
k meréleges (a.e.)

L 4 05 | i
0 ! e . 00L o ' L ‘ L . L L 0.0L
-15 -1 1 15

-2 15 -1 1 15 2 -2

70,5 0 05 —0'5 0 05
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

8. abra. Az ionizécios valosziniiségstiriiség az elektronimpulzus fliggvényében. A lézertér para-

méterei: w = 0.75 a.e., 7 = 107/w a.e., £y = 0.05 a.e.

(a) Javitott elsérendd perturbacios modszer (b) TDSE modszer
2 T T T T T T T 1 2 T T T T T T T 1
T T
RN 1 o 1°
s s
() ()
g 1+ g 01 8 1 01
] ] e ’
g o5 £ 05 # 1 -
- - 4k
0 001 0 L L | . L o ! L L 0.01
0 05

-2 15 -1 0 05 1 15 2 -2 <15 -1 0

05 05
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

9. Abra. Az ionizécids valoszintiségstiriiség az elektronimpulzus fliggvényében. A lézertér para-

méterei: w = 0.75 a.e., 7 = 107 /w a.e., Ey = 0.35 a.e.

(a) Javitott elsérendd perturbaciés modszer (b) TDSE modszer

2 T T T T T T T 1 2 T T T T T T T 1

k meréleges (a.e.)
k meréleges (a.e.)

0 — 001 0
-2 15 -1 -05 0 05 1 15 2 -2 -15 -1 -05 0 05 1 15 2
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

10. abra. Az ionizécios valdszintségstirtség az elektronimpulzus fiiggvényében. A lézertér pa-

raméterei: w = 0.75 a.e., 7 = 107 /w a.e., Ey = 0.6 a.e.

Amint a 8-10. abrakon lathato a dominéns egyfoton-ionizaciés csucsok mindkét modell ese-
tében megegyeznek (az Ey = 0.6 a.e.-nél a perturbécios modszer kissé feliilbecsiili az ionizacios
valoszintiségstirtséget), viszont a TDSE modszer eredményeiben a kétfoton-ionizéacios cstucsok
is megjelennek (9., 10. abrak). A kovetkezd alfejezetben a masodrendd perturbaciés modszer

segitségével probaljuk meg leirni a tébbfotonos ionizaciot.
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3.2. Masodrendii kozelités és a kétfotonos ionizacio

A tovabbiakban a masodrendd amplitado (lasd 2.8. alfejezet) felhasznéalasaval tanulméanyoztam
a lézerimpulzus altali ionizacids valoszintiségsirtiséget eltekintve az alapallapot kitiriilésétdl,

ugyanazon lézertér paramétereket hasznéalva, mint a 3.1. alfejezetben targyalt utolso6 két esetben.

(a) Masodrendtd perturbécios modszer (b) TDSE modszer
2 ; ; ; ; ; ; ; 1 2 : ; : ; ; ; ; 1
S 9
fU. 15 fU 15
~ c— -~
wv (9]
() ()
E 1t 4 0.1 E 1} B 01
te te
£ os | ] | ,
- - 4 A
0 i 001 0 L L . L L 0.01
-2 15 -1 -0’5 0 05 1 15 2 -2 -15 -1 -0,5 0 05 1 15 2
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

11. abra. Az ionizacios valoszintiségsiiriiség az elektronimpulzus fliggvényében. A lézertér pa-

raméterei: w = 0.75 a.e., 7 = 107 /w a.e., By = 0.35 a.e.

(a) Masodrendii perturbéciés modszer (b) TDSE modszer

2 T T T T T T T 1 2 T T T T T T T 1

| —

k meréleges (a.e.)
k meréleges (a.e.)

001 0 0.01
0 05 1 15 2 -2 -15 -1 0 0 0.5 1 15 2

-2 15 -1 -05 -05 B
k parhuzamos (a.e.) k parhuzamos (a.e.)

12. dbra. Az ionizacios valdszintiségstriiség az elektronimpulzus fliggvényében. A 1ézertér pa-

raméterei: w = 0.75 a.e., 7 = 107/w a.e., Ey = 0.6 a.e.

A 11.; 12. abrakbol latszik, hogy TDSE modellhez hasonléan a méasodrendt perturbacios
modszer esetében is megjelenik a kétfoton-ionizéacios cstics a (8)-as egyenletnek megfelelGen
a k = 1.4 elektronimpulzus koriil. Ellenben az altalam hasznélt modellben az ionizéaciés va-
loszintségstirtiségek feliilbecsiilédnek. Ennek két oka van: elsGsorban az els6rendi kozelitéssel
ellentétben itt nem vettem figyelembe az alapéallapot populacidévesztését, mésodsorban pedig
a szorasi-szorasi allapotok kozotti méatrixelem (lasd (42)-es Osszefiiggés) értékékeire még nem

sikeriilt teljesen konvergalt eredményt elérnem.

4. Kovetkeztetések és kitekintés

Dolgozatomban a hidrogén atom rovid lézerimpulzus altali ionizaciojat tanulményoztam az elsé-

és méasodrendd id6tsl fiiggd perturbécios modszer segitségével. Az igy kapott eredményeket
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Osszehasonlitottam a TDSE-modell altal szolgaltatott nagy pontosségi referenciaadatokkal.

A standard elsérendi perturbéaciés modellt javitva az egyfotonos ionizizacio leirasdban si-
keriilt egy nagy el6relépést tennem. Az igy kapott perturbacioés eredmények pontossaga meg-
egyezik a TDSE eredmények pontossidgaval, mikozben a perturbéciés modell szamitésigénye
lényegesen kisebb.

Az els6rendd perturbéciés modell hidnyossiga, hogy nem tudja leirni a tobbfontonos ioni-
zaciot. Ezen hidanyossagot kiiszoboltem ki a méasodrendt perturbacios tag figyelembevételével.
Az igy kib6vitett modell segitségével sikeriilt a kétfotonos ionizacid jelenségét is leirnom.

A bemutatott perturbacios modszer tetszélegesen tovabb bévithetd (pontosithato) maga-
sabbrendi tagok hozzaadasaval. Ez nem noveli lényegesen a modelliink szamitasigényét, mivel
a masodrendd amplitudonal kiszamolt matrixelemek tjrahasznosithatoak, csak az idGintegral

dimenzi6janak novekedése noveli szamottevéen a magasabbrendi tagok szamitasigényét.
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