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1. fejezet

Bevezetd

Az utébbi 50 évben a lézerek nagy fejlédésen mentek keresztiil, és széles korben ter-
jedtek el. A lézertechnologia rohamos fejlédését a CPA (chirped pulse amplification) mod-
szer felfedezése inditotta be, mely lehetévé tette a nagyintenzitasu lézerimpulzusok elGal-
litasat. A modszer 1985-6s kidolgozasa el6tt a nyalab intenzitdsa minddssze az 1 GW /cm?
érteket érte el [1]. Napjainkban mar a vilag tobb laboratériuméban a 10*'W /cm? inten-
zitast allitottak els. 2008-ban a Michigan Egyetem (University of Michigan, Amerikai
Egyesiilt Allamok) kutatoi elsallitottak a 2 x 102! W /cm? intenzitast és 30 fs hosszisagi
impulzust generédld, a vilag eddigi legerGsebb 1ézerét. A Herculesnek nevezett késziilék
akkora er@sségi energiat bocsajt ki, mint ha a Napbol a Fold felszinére egy adott pil-
lanatban érkezd Osszes fény egy homokszem nagysagi pontba lenne fokuszélva.

A kisérletekben hasznalatos lézerek intenzitdsa eléri a 3 x 1016 W /cm? értéket, mig az
impulzusok hossza 1071% s (femtoszekundum) nagységrendd [2]. Egy 800 nm koriili hul-
lamhosszisagu lézerimpulzus elektromos komponensének térerdsségvektora ilyen rovid id6
alatt minddssze néhanyszor oszcillal. Ezen lézerimpulzusok és atomok (molekulak) kozotti
kolesonhatas soran szamos, eddig ismeretlen folyamat figyelheté meg. Ezek koziil kiemel-
hetd a tobbfoton ionizéacié (muliphoton ionization), alagtt ionizacié (tunneling ionization),
direkt ionizacio (direct/over-the-barrier ionization) és a felharmonikus generalasa (high
harmonics generation), mivel szamtalam gyakorlati alkalmazasuk ismeretes. A rovid lézer-
impulzusok nagy segitséget nytjtanak a gyogyitasban (pl. szemlencse miitétek esetén [3]),

az orvosi kutatasokban [4], a magfuzio teriiletén [5] (pl. plazma melegitésben|6]), kiilon-
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b6z6 kémiai reakciok iranyitasidban, vagy akar a modern optikai késziilékek fejlesztésében.

1.1. abra. Egyfotonos ionizacio.

A lézerimpulzusok hossza femtoszekundum nagysigrendii, amely megegyezik szam-
talan a természetben megfigyelhets folyamat (pl. kémiai reakciok, molekulak rezgése
és forgasa stb.) iddskalajaval. Ez lehetévé teszi ezen folyamatok idébeni lefolyésé-
nak kisérleti vizsgalatat. A fenti alkalmazésok tokéletesitése és mas alkalmazasok ter-
vezése soran nagyon fontos a lézerimpulzusok és atomok kozotti kolecsonhatas soran lejat-
szod6 folyamatok pontos elméleti leirasa. A szakirodalomban fellelheté elméleti mo-
dellek az id6tal fiiggs Schrodinger-egyenlet megoldaséan alapulnak. Mivel az elektronra
felirt Schrodinger-egyenletnek még a legegyszertibb esetben (hidrogénatom lézertérben)
sincs analitikus megoldasa, két lehetGség kinalkozik. Az egyik ut a Schrodinger-egyenlet
kozelité megoldasa egyedi esetekben, mig a masodik lehet&ség maga az egyenlet numerikus
megoldasa.

Dolgozatomban a masodik lehetGséget kovetem és numerikusan oldom meg a Schrédinger-

egyenletet. A programom tesztelésére a hidrogénatom ionizacidéjanak tanulmanyozasat
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valasztottam, mivel ez a szakirodalomban egy jol koriiljart és megértett problémakor
[7]. A lézerimpulzusok intenzitasanak fiiggvényében kiilonzozs ionizacios tipusokat kiilon-

boztetiink meg.

1.2. 4bra. Tobbfotonos ionizacio.

Az egyfotonos ionizaci6 (single-photon ionization) kis intenzitasa lézerimpulzusok
esetén jelentkezik, amikor a lézertérben levé fotonok energidja megfelelen nagy (nagyobb
vagy egyenls mint az elektron kotési energiajanak abszolut értéke) az elektronok szabadda
tételéhez (lasd 1.1. abra). A foton energidja megadhato az ¢ = hv alakban, ahol h a Plack-

allando és v a foton frekvenciéja.

A tébbfotonos ionizacié (multiphoton ionization) kozepes és nagy intenzitasu lézer-
impulzosok esetében figyelheté meg. Ebben az esetben az elektron a szadaddé vélasahoz
sziikséges energiat tobb foton elnyelése révén szerzi meg (lasd 1.2. abra). Ebben az
esetben az ionizacios energianal kisebb energiaval rendelkezd fotonok is ionizaljak az elek-

tront. Ezen folyamat feltétele a nagy intenzitas (nagy fotonstriiség), mivel sziikséges,
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hogy ugyanabban a térrészben élljon az elektron rendelkezésére tobb foton. Abban az e-
setben, amikor az elektron a sziikségesnél tobb fotont nyel el, beszéliink a kiiszob feletti

ionizaciorol (above threshold ionization). (lasd 1.3 abra)

1.3. 4bra. Kiiszob feletti ionizacio

Alagutionizacié nagy intenzitasu és kis frekvencidju lézerterek esetén figyelhetd
meg. A nagy intenzitasu elektromégneses tér deformalja a Coulomb potencial alakjat,
mely hatésnak koszonheten létrehoz egy potencidlgatat (1.4. abra). Amennyiben a
lézer frekvenciaja megfelelGen kicsi, akkor az alaguthatas révén az elektronnak ideje van
eltavolodni az atommagtol. Az alaguteffektus bekovetkeztének valdszintsége gyorsan
csokken a gat szélességének a novekedésével, és gyorsan névekszik ha a részecske energiaja-
nak értéke kozeledik a potencialis energia értékéhez (cstkken a gat magassaga). Ezen érvek
alapjan belathato, hogy az alagut ionizaci6 valészintisége nagyon érzékeny az elektromos
térerdsség nagysagara, és csak egy adott intenzitaskiiszob felett jelentkezik.Nagy intenzi-

tasu lézerimpulzusok esetén a tobbfotonos és az alagutionizacio egyidejiileg van jelen. A
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Keldysh altal bevezetett
I,
v = (1.1)
2U,
paraméter hatarozza meg az ionizacio tipisat, ahol I, az elektron ionizacios potencialja és
U, = 4]% az elektron ponderomotiv energidja (az elektron rezgési energidja elektromég-
neses térben). Ha 7 < 1 az alagitionizaci6, mig mas esetben a tébbfotonos ionizécid

tekinthetd a dominéns ionizacios folyamatnak.

1.4. abra. Alagutionizécio.

Nagyon nagy lézerintenzitas estén megtorténik, hogy az alagit ionizacié soran tar-
gyalt potencialgat az elektron energiaszintje alé keriil, mely lehet6vé teszi szamara a ,sza-
bad” tavozast az atommag kotésébdl. Ezt az ionizacids tipust nevezziik direkt, poten-
cialfeletti ionizacionak (lasd. 1.5. abra). Szamolasaim soran a multi-fotonos, alagut és
direkt ionizaciora fektetem a hangsilyt. A lézerimpulzusok paramétereit gy vélasztom,
hogy a Keldysh paraméter 1 alatti értéket vegyen fel. A dolgozatomban atomi egységeket

hasznalok
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1.5. 4bra. Direkt, potencial feletti ionizacio.

tomegegység — elektron tomege
hosszisagegység — Bohr sugar
toltésegység — elektron toltése
impulzusnyomaték-egység — h
*1/4me, =1

energiaegység (1 Hartree) — a hidrogénatom ionizéciés energidjanak kétszerese



2. fejezet

Elméleti alapok

A hidrogénatom viselkedését vizsgéaljuk intenziv, ultrarévid lézertér jelenlétében. A
lézerteret jellemzG eletroméagneses tér elektromos komponense a kovetkezd kifejezéssel
irhato le

7

, { EEysin(wt + ¢o)sin®(Z)  ha, t € [0,7], (2.1)

0 mas esetben

ahol € a polarizacios egységvektor, w a lézerhullam frekvenciaja, ¢g a kezdétazis, Ey az
elektromos tér amplituddja, és 7 az impulzus hossza. Annak érdekében, hogy a lézerim-

pulzus idében szimmetrikus legyen, a kezdéfazisnak a

wT ™

=—— — = 2.2
®o 5 T3 (2.2)
értéket valasztjuk. Az aktiv elektronra dipol kozelitésben felirt id6tsl fliggs Schrodinger-
egyenlet
0 [
za\lf(t) =13 +7 E4+V(r)|¥(t), (2.3)

ahol a U(t) az elektront leir6 hullamfiiggvény, a V() az atommag Coulomb-potencialja,
mig az 7 - E szorzat a lézertér és az elektron kozotti kolesonhatasi potencial.

Az elektron hullamfiiggvénye megadhato, mint
U(t) = / c(F, )Wy (F, t)dk, (2.4)

ahol \I!V(/g, t) Volkov hullamfiiggvényeket hasznaljuk bazisként. A fenti sorfejtésben sze-
repld C(E, t) egyiitthatok egyenértékiiek a W(t) hullamfiigvénnyel. A Volkov-hullamfiiggvények

8
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az elektromagneses térben levs elektromosan toltott részecskére dipol kozelitésben felirt
id6tol fiiggd Schrodinger-egyenlet megoldésai. Az id6tdl fliggs Schrodinger-egyenlet felirhato
agy, mint

.0 [ -

A (2.5) Schrodinger-egyenlet megoldasa

\IIV(/;, t)y=-e" § Jo A F+AW)? eilk+A()] T (2.6)
kifejezéssel adhatd meg, ahol
— t —
Alt) = — / E(t)dt'
0
az elektromégneses tér vektorpotencialja.

A (2.4) hullamfiiggvényt behelyettesitve az aktiv elektronra felirt Schrédinger-egyenletbe,
kapjuk:

o [ - - H> - o -
zafdk: (R )Wy (R ) = (1’2 + 7B+ V(F)) /dk (R )Wy (K 1), (2.7)
Behelyettesitve a Volkov-hullamfiiggvények (2.6) alakjat, az

ZQ /d7<: c(E t) e*%fot dt' [k+A(t")? ei[E+A(t)} 7
ot ’

P’ Lat R+ AW? iR+ A)] 7
(2—|'TE—|—V /dkckt) 5 Jo WIRHAW? Gilk+A®) 7

egyenlethez jutunk.

A (2.7)-ben elvégezve az id6 szerinti parcialis derivalast

0

/quka;t)a =

ekt +z/dk:ckt)

Uy (k,t) =
- (1922 +FE> /dE c(k, )Wy (k, ) + /d/%’ c(k, )V (F) Wy (7, t) =

—/dkc (%, 1) ( +rE> Uy (. 1) +/dkc (B, )V (70 (K, 1)
majd alkalmazva a Volkov fiiggvényekre felirt (2.5) egyenletet kapjuk, hogy
/dk:\l/vkt)g i t) /dkzckt) V(F) Wy (K, 1).

9
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Az egyenlet mindkét oldalat beszorozva e~a™-el, majd integralva, dr szerint, az
Z’/ka [ac(g t)] e—%fotdt/[izm’(tr)]z /d?’ PilF—pi+AD)] 7 _
ot

_ /d7c [C(E’ ) o7 fgdt/[ﬁ+g(t/)]2/d} V(F)ei[ﬁ—pwﬁ(t)] al

kifejezéshez jutunk.
Felhasznalva a Dirac-delta [ dF " = (27)3(x) tulajdonsagat, azaz
/ dit eFPit A0 T — (27 35k + A(t) — i)

kapjuk, hogy

ad a ad i [t oL X - —
i(27)® / dk (c(k,t)) =3 Jo WIHAW® eotetskntko(k + A(t) — p))
= Z’(Qﬂ%*%fé dt'[p—A(t)+ A(¢)]? QC (p* _ g(t)> —
ot \1
= [k c(k,t) e AR [ gy (Al
Elvégezve ¢ = py — /T(t), §=1k— )y + X(t), ds = dk a valtozocserdket, a fenti egyenlet a
kovetkezd alakot veszi fel:
r 9,
ot

i [t a7 A4 N
= /dg C(§+ q:t) e 2 fo cdt! [5+q+A(t")]? /dF V(,F‘)ezs s

i(27r)3e_% Jo at'a+Aw) (q,t) =

A fenti egyenletet atrendezve a ¢(q:t) egyiitthatok id6 szerinti derivaltjara a kovetkezd
kifejezést kapjuk:
0 i
—c(qit) = —
) =~

[ 45 ol + i) e R WEEA @A [ gry () o7,

ahol az aldhuzott kifejezést egyszertbb alakra hozzuk 52 + 257+ A(')].

o i
—c(dit) = — ok

/d§ c(5+qt) o5 Jo dt' [ 2slaHAW))] /dF V(7)e"

Legyen p=5+q; S=p—qés dp=ds
Az egyenletet tovabb alakitva kapjuk, hogy

aatc((j; t) I (Qi )3 /dﬁ c(ﬁ, t) e—%fot dat'[(p—q) (F—G+2q+2A(t'))] /df' V(f’)ei(ﬁﬂﬂ 7
T

10
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;c(qf; t) = _(; E / 47 c(:t) e~ Jo PP +2pAW) 24 ()] / dF V (F)e' 7D 7
n

A 7 -t6l fiiggetlen tagok kihozhatok az integral elé. Igy irhato, hogy

0 7 i [t o 2 oo Ay
Gt = - 5 [y dtlP+2q Ay o
ot B0 = =gy

y / dF c(7: 1) e % Jo P +2pA)] / 7V (7)elP=D 7.

Bevezetve az F(t) = [{ A(t')dt', vagyis F(t) = [Ldt'[— [ E(t")dt"] fiiggvényt, a c(p:t)
egyiitthatokra a kovetkezd egyenletet kapjuk:

0 7 i1.2p1 95 FF
Giat) = -1 pslPtr2q F@)l
ot = "oy ¢
" / djf o 1) e P28 Fio) / di* V (7)e'P=7, (2.8)

A fenti kifejezésben szerepls V (7) az elektron és az atommag kozotti Coulomb-potencial,

amely hidrogénatom esetén gémbszimetrikus, és megadhato mint V' (7) = V(r) = —%.

Legyen

vagyis

a Coulomb-potencial Fourier-transzformaéltja.

A fenti egyenlet legegyszertibben polarkoordinatarendszerben szémolhato ki.

Igy:
di' = r? sin(#) dododr,

és
2

21 T o) .
1(3) = —/ dgp/ d@/ dr sing oot
0 0 —00 T

Az integral analitikus kiszamolésa utan kapjuk, hogy

I(3) = —— ,ahol 8* = (7 — q)*.

11
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Z
\
R
G \
o, P
q " !
3 Y
?,
a ;
x P

2.1. abra. Hengerkoordinatak a térben.

A Coulomb potencial Fourier-transzformaltjat behelyettesitve a 2.8 egyenletbe a kivetkezs

kifejezéshez jutunk:

;C@ t) = _(2;)3 p3la?t+2q F(t)] /dﬁ c(Fit) e~ 2Pt F)] <_(ﬁiﬂ®2> , (2.9)
Mivel a Coulomb-potencial gombszimetrikus, és a 1ézertér linearisan polarizalt a Schrodinger-

egyenlet és az ezzel egyenértékd (2.9) fenti egyenlet hengerszimmetrikus, ezért elényos a

hengerkoordinatak hasznéalata (2.1. abra). A fenti 2.1 abra értelmében p, = p, cosy,,

Dy = Pp SiN @y, és p, = p.. Az el6bbi Osszefiiggéseket alkalmazva, kévetkezik hogy:

7 F(t) = p. F(1),

P’ =p:+u;,

A ¢ koordinataira kapjuk, hogy ¢, = ¢q,, ¢, =0, és ¢. = ¢..

Az 4j koordinatak (hengerkoordinatak) segitségével a 2.8 egyenlet a kovetkezs alakban

irhato:

esl@+adt+2. F)]

QC(Q/M qz; t) = - (271')3

2
X/dpz/dpp P |, dpy c(pp,p2;t) X
—Ar

% e slBpp)i+2pF(t)]

12
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ahol felhasznaltuk, hogy (5 — §)* = p> + p? + @& + @2 — 2p.q= — 2q,P, COS .

A ¢, szerinti integral analitikusan elvégezhetd:

2w —4r
/ dep — 2 2 2 _ 9 —9 -
0 pp + pz + Qp + qZ QZpZ Qppp COS SOP

—872

(P = 45)* + (P2 = @)1 (P + 0)* + (= — ¢2)*]"/*

A fenti integral kifejezését felhasznalva a sorfejtési egyiitthatokra a kovetkezs integro-
differencial-egyenlethez jutunk:

1

0 i
ac(qqu;t):; 2[(qp+qZ)t+QtIzF2 t)]/ dpz/ dp, c pqu’t) %

ppe_ 2 [(pp—‘,-pz)t—‘erng( )]

Wy 0P+ 0o~ V7 [y 4 4 + o= VP (210

t -
= / dt' A(t')?
0

A fenti (2.10) egyenlet teljes mértékben egyenértékd a (2.3) Schrodinger-egyenlettel.

ahol

Amennyiben ismertek a c(%, t) egyiitthatok, akkor a tanulmanyozott rendszer idgbeli fej-
l6dése ismertnek tekinthetd.

A kovetkezGkben vizsgaljuk meg azt, hogy hogyan szamithatd ki egy adott kotott
allapot (tovabbiakban k.4.) betoltottségi valoszintsége. Az elektronra felirt hullamfiig-
gvény a (2.4) alakban adhat6 meg, specifikus esetben a k.a.-nak megfelel§ hullamfiiggvény
pedig:

U, = /d/Z e (ks 1)Uy (B3 1), (2.11)
ahol U, a k.a. hullamfiiggvénye, mig cb(/Z; t) a hozza tartozo sorfejtési egyiitthatok. Az
adott k.a. betoltottségi valoszintisége egy adott t id6pillanatban B, =| (¥, | ¥(7t)) |2
A (U, | U(7;t)rangle skalaris szorzat felirhato a sorfejtési egyiitthatok fiiggvényében.
Felhasznalva a (2.11) és (2.4) egyenleteket,

(T, | T /dr{/dk' WL (7 1 H/dk;ckt)\l/v(k;t)

13
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A Volkov fliggvények (2.6) alakjat behelyettesitve, majd felcserélve az integralas sorrendjét
kapjuk a

(U, | (7 1)) /dk:’ (s et Jo dIFHA@) /dkc (i t)em3 Jy ERAWR

x / dF e~ 1F=R7 (2.12)
Osszefiliggést.
A fenti (2.12) osszefiiggésben az [ dr' e” iK'=kl — (27 )38 (K — k).
Tehat:

(U, | O(F1)) = (27) /dk:’ /Q;t)/dzzc@;t)a(k?—zz).

Felhasznélva a Dirac-delta azon tulajdonsagat, hogy

| bt = a)f(e)dx = f(a)

—0o0

és k' helyett k-t irva kapjuk:
(U, | U(F1)) = (27) / dic ¢t (B t)e(Es ). (2.13)

A legalacsonyabb energiaval rendelkezd k.é.-ra, az 1s alapéllapotra felirva a fenti egyen-
16séget kapjuk:
Uy, | U(F 1)) = (27) / dic ¢t (K t)e(k:1). (2.14)

Az 1s allapot hullamfiiggvénye :

Uy, () = Wi(r) = iR e . (2.15)

Felhasznalva a (2.6) és (2.15) sszefiiggéseket, irhato, hogy:

1

7 7 A (Y o X2 AL A
py R / dii c1o(k; t)e™ 2 Jo W EFAL ilk+A(D)]

A fenti egyenlet mindkét oldalat beszorozva e " -el és di” szerint integréalva:

= [ 0F (e R AEAOR [ g 0

T1/2

—

— (2n)? / AR crg(F; t)e3 Jo WFAC 5(E 1 A1) — )

14
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[ar S e = 2n)e, (5 Ar) e 8l W A0 (2.16)
T

Az egyenlet bal oldalara felirhato:

— e’ —ipr __ 1 /271— /ﬂ— /OO 2 . —r —prcosf
/dr ey R vl A dp ; db ; dr r*sinfe "e (2.17)
A (2.17) egyenletet analitikusan megoldva kapjuk, hogy:

-r
/df € e = sm
112

{(qﬂr A)” + 1]

. (2.18)

A (2.16) és (2.18) értelmében:

(g goi ) 1 eap {5(q2 + @2t +2q. Jy A()dt' + fy A2()dt')}
1s\Ypy Yz, - 5
/e (2 + ¢+ 20 A() + A2(t) + 1]

Megfigyelhets, hogy ¢ = 0 id6pillanatban a fenti kifejezésbdl visszakapjuk a alapéllapoti
c15(q;t = 0) egyiitthato alakjat

1

Cls(cf;t = 0) - 7T5/2 (q2 + 1)27

(2.19)

amely kezdeti értékként fog szolgalni a (2.10) egyenlet megoldésa soran.

Magasabb energiaju kotott allapotok esetén a ¢,(q,t) sorfejtési egyiitthatok az alabbi
gondolatmenetet kovetve szamoljuk. Amennyiben ezekkel az egyiitthatokkal méar ren-
delkeziink, az adott allapot hullamfiiggvényét ismertnek tekintjik. A kotott allapot
és az id6ben propagalt hullamfiiggvény ismeretében a kiilénbozé k.a.-ok betoltottségi
valoszintiségét vizsgalhatjuk a 2.13 Osszefiiggés felhasznalaséaval.

Egy adott k.a. id6tél fiiggd hullamfiiggvénye felirhaté tgy, mint
Uy (7, 1) = e~ 0, (2.20)

ahol Fj a k.a. energidja, mig a 1,(7) a k.a. 1d6tdl fiiggetlen hullamfiiggvénye. A U,

felirhato a Volkov fiiggvények linearis kombinécidjaként:
(1) = [ dF e(F, )0y (F, 7 1) =
- / dicey(F; t)e™ s (FRHH2REOTR0)7 (2.21)
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fejezet 2. Elméleti alapok

/dr NG /dk; eo(kyt)e 1 (K242 F(t)+ Fa (1)) /dfei(g+g(t)—ﬁ)F (2.22)
/ dF Wy (7, t)e ™7 = / dF (R, t)e™ s (PR RFOTR0) 5 (4 A(t) - ) (2.23)
/ APl (7 t)e ™ = cp(f — ff(t);t)ef%[(ﬁfﬁ(t))2t+2(ﬁfﬁ(t))ﬁ(t)+Fz(t)]_ (2.24)

A valtozocserét alkalmazva:

(—»; )e—i(tf-l-g(t))? _ Cb((j; t)e—%(th+2§ﬁ(t)+F2(t)) (225>

A fenti (2.25) egyenletbdl a cb(E; t) egyiitthatokat kifejezve, majd ebbe behelyettesitve az
id6fliggd hullamegyenlet (2.20) alakjat, kapjuk a kévetkezd kifejezést:

(@ 1) = o3 (BHTFOTRO) Ebt Aw)7 (2.26)

Tehat
(G 1) = e%((th+2zj'F(t)+F2(t)) —Ebtcg(q—*+ /f(t)), (2.27)

ahol a
Q) = cp(Gt=0) = (2.28)

egyttthatok a b-vel jelolt kotott allapot sorfejtési egyiitthatoi a lézertér bekapcsolasa
elstti idépillanatban. A c(q) a ¥,(7) hullimfiiggvény impulzustérben, és az értékei a
(2.28) egyenletben levs integral numerikus megoldéaséval adhatok meg.

A gyakorlati alkalmazasok szempontjabol fontos az ionizacio soran szabadda valt elek-
tronok impulzuseloszlasanak meghatarozésa. Egy k impulzusi szabad elektron lefrasara
a

I
Ug(r) = Wel ' (2.29)
sikhullamot hasznaljuk. A fenti sikhullamot az egzakt Coulomb hullamfiiggvény helyett
hasznaljuk a szamolasok egysertisitése végett. Annak a valdszintisége, hogy a elektron az

alapallapotbdl a k impulzust végallapotba jusson megadhato, mint

Py = [(U(@)[g(r)] = @m)%e(k — A(r);7)P?, (2.30)



fejezet 2. Elméleti alapok

ahol a c(/; — E(T), 7) egylitthatokat a (2.10) egyenlet megoldasaként kapjuk meg.

A (2.10) egyenlet egzakt analitikus megoldasa nem ismert. Nagyon nagy intenzitasi
lézerimpulzusok esetén az elektron és a lézertér kozotti kolesonhatasi potencial joval na-
gyobb lehet, mint az elektron és az atommag kézotti Coulomb potencial. Ebben az esetben
a (2.3) Schrodinger egyenletben a V() potencial elhanyagolhato, ezért a (2.10) egyenlet
leegyszertisodik:

8 o —
ac(q,t) = 0. (2.31)

A fenti kozelits egyenlet analitikusan megoldhato, és a kapott eredmény a szakirodalom-

ban Volkov-modellként ismert [7].
o(qit) = c(git = 0) = c15(q, t = 0), (2.32)

ahol felhasznaltuk a (2.19) kezdetiérték feltételt. A fenti kozelité megoldas csak nagy
intenzitasok esetén szolgaltat pontos eredményeket.

Pontosabb eredmények kaphatok a (2.10) egyenletet numerikus megoldésa soran, aminek
egyetlen hatranya, hogy nagyon nagy szamitési és tarolasi kapacitast igényel. A nu-
merikus szamitasok egyik legkritikusabb eleme a numerikus réacs kivalasztésa, amelyen a
megoldando egyenletet diszkretizaljuk. A programomban egyenlé kozi racsot hasznélok,
amelyben a racspontok kozotti téavolsag Aq, = Ag, = 0.05 atomi egység. A racspontok
tavolsidgat az alapallapoti hullamfiiggvény és a lézerimpulzus paraméterei hatarozzak meg.
A hasznalt racs kellGen stird kell legyen ahhoz, hogy az alapallapoti hullamfiiggvény pon-
tosan megadhato legyen, valamint a racspontok kozotti tavolsagnak legalabb egy nagysa-
grenddel kisebbnek kell lennie, mint az elektron impulzusvaltozasa az egy foton elnyelése
soran. Esetiinkben (7 < 27/w, 7 = 5 atomi egység) a tipikus impulzusvaltozas egységnyi,
ezért a kivalasztott Ag., = 0.05 racsponttavolsag indokolt. A (2.10) egyenletben szerepls
integralok szamitasa soran Simpson-modszert hasznalok. A ¢(q:t) sorfejtési egytitthatokat
a (2.10) egyenlet alapjan propagalom negyedrendd Runge-Kutta modszert hasznalva. A
propagalas soran az idélépés At = 0.005 atomi egység. Az id6lépés nagysagat ugy valasz-
tom meg, hogy a propagélas soran a Runge-Kutta modszer segitségével becsiilt relativ

hiba érteke kisebb legyen, mint 1076,
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3. fejezet
Eredmények és targyalas

A vizsgalataim megkezdése el6tt a lézerimpulzus hosszat és frekvencidjat lerogzitettem
: w = 0.05, 7 = 5. A hidrogénatomra felirt (2.3) egyenletet numerikusan megoldottam
kiilonb6z6 maximalis intenzitasi, és a fent rogzitett paraméterekkel rendelkezs 1ézerim-

pulzusokra A TAmavtAv Alalb4varvnaa avanananainals armnlitandAia o LAcratban X ,’wd—r’\]rn]rnt VeSZi

fel: Ey € { akja a

0.1+ —

-02+ —

-0.3 —

E(t) [ae]

041 _
-05- .

-06+— —

\ \ \ \
0 1 2 3 4 5

t [ae]

3.1. dbra. A lézertér elektromos komponense az id6 fiiggvényében. A lézertér paraméterei:
w=0.05a.e., By =0.6 ae., 7T=05 a.e.
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fejezet 3. Eredmények és targyalas

3.1. 4bran lathato.
1 T

09
08
07
0.6

A 05
04
0.3F
02

01

t[a.e.]

3.2. dbra. 1s alapéllapot betoltottségi valdszintisége az id6 fliggvényében kiilonbozé in-

tenzitasu lézerimpulzusok esetén.

A 3.2. abran lathato az 1s alapallapot betoltottségi valoszintisége az id6 fliggvényében,
kiillonb6z6 intenzitast lézerimpulzusokra. Megfigyelhets, hogy nagy intenzitas esetén
(Ey = 1 atomi egység = 3.5 x 10'® W/cm? ) az elektronok nagy valdszintiséggel ion-
izalodnak (gyakorlatilag az alapallapot kitiriil), mig kis intenzitas esetén (Fy = 0.1 atomi
egység = 3.5 x 10 W/ecm? ) az elektron nagy valoszintiséggel az alapéllapotban talal-
haté a lézerimpulzus végén is. A 3.2 dbran az is megfigyelhets, hogy a betoltottségi
valoszintiségek valtozésa az elektromos tér maximumanak kornyékén lényeges, ami alagut
és direkt ionizaciés mechanizmus jelenlétére utal.

A tovabbiakban vizsgaljuk meg a 2s és 2p allapotok telitettségi fokat, amelyek a
3.3 és 3.4 abrakon lathatok. Mindkét abran megfigyelhets, hogy nagy intenzitis esetén
(Ey = 1,0.8,0.6) az allapotok telitettsége egy maximaélis érték utan elkezd csokkenni. Ez
azzal magyarazhato, hogy egy adott id6 utan az 1s allapot nagymértékben kiiiriil, ezal-

tal megsziinik a forrds. Ez a tendencia nem figyelhetd meg kisebb intenzitasoknal (Ey =
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fejezet 3. Eredmények és targyalas

0.2,0.1
0.04 ———————— — — — ]
oo E05g a6 ]
i E0=0.6 ae i
0oz — E0=04 ae. — |
0.025 :— N —:
O o002 — —
0.015 :— :
0.01:— —:
0.005 :— —:

2 t [ae] i

3.3. abra. 2s allapot betoltottségi valoszintisége az id6 fiiggvényében kiillonb6z6 intenzitasa

lézerimpulzusok esetén.

vonhatok le 6sszehasonlitva az 1s, 2s, 2p allapotok telitettségének idébeli valtozésat egy
adott intenzitasra (lasd 3.5 abra). Megfigyelhets, hogy a 2p allapot telitettsége joval
hamarabb kezd el novekedni mint a 2s allapot telitettssge. Ez a viselkedés egyszertien
magyarazhato a fotondtmenetekre érvényes kivéalasztési szabalyokkal. Az 1s — 2s atmenet
soran az elektronnak péaros szamu fotont (minimumm kettét), mig az 1s — 2p atmenet
soran paratlan szamu (minimum egy) fotont kell elnyelnie. Az 1s — 2p elektronatmenet
feltétele (minimum 1 megfelel§ energiaju foton) kisebb térerdsség (fotonsiirtség) esetén
valosul meg mint az 1s — 2s elektronatmenet feltétele (minimum 2 megfelel§ energiaju
foton) csak nagy térerdsség esetén valosul meg. Ezt a kovetkeztetést tamasztja ala az a
megfigyelés, hogy kis intenzités esetén (Ey = 0.1) a lézertér utan a 2s allapot telitettsége
elhanyagolhatoan kicsi (< 0.1%), mig a 2p allapoté lényeges (=~ 2.5%).

A 2.30 kifejezés alapjan a kiilonb6z6 lézerimpulzusokhoz tartozé ionizéacios valdszintiség-

strtiségeket hataroztam meg felhasznalva a Volkov és a numerikusan szamolt C(E, t) sorfej-
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07— "
0.08-
007
0.06 -
0.05[-
0.04
0.03[-
002

0.01

i t [ae] i

3.4. abra. 2p allapot betoltottségi valoszintisége az id6 fiiggvényében kiilonbozé intenz-

itasu lézerimpulzusok esetén.

tési egylitthatokat. Ezek koziil abrazoltam néhanyat (3.6 abra), ahol az els§ oszlopban a
TDSE modell (Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasa - Time Dependent Schrodinger
Equation), mig a mésodik oszlopban a Volkov modell eredményei talalhatok kiillonbozé
lézerintenzitasokra. Megfigyelhets, hogy mindkét modell esetén az elektronok a leg-
nagyobb valoszintiséggel a lézertér polarizacios irdanyaban lépnek ki, mikozben energidjuk
A(7)2/2, ahol AT megegyezik a lézertér altal az elektronnak atadott impulzus értékével. A
TDSE modell alapjan szamolt ionizécios valoszintiségstirtiségen megfigyelhets az egymast
kévetd maximumok sorozata. Ezen maximumok kozotti tavolsdg allandd, ami a tobb
fotonos ionizéacié (kiiszob feletti ionizéacid) jelenlétének bizonyitéka. Mivel ezen maxi-
mumok intenzitasa lényegesen kisebb a globalis maximum intenzitésanal, a tobb fotonos
ionizaciés mechanizmus csak masodlagos szerephez jut a dominans alagit és a direkt
ionizaciés mechanizmusok mellett. Ezen egyenl6kozii maximumok teljesen hianyoznak a
Volkov-modell alapjan szamolt valoszintiségstirtiségek estén, ami annak bizonyitéka, hogy

a Volkov-modell nem alkalmas a tobbfotonos ionizaci6 leirasara.
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- — 25
L 2
0.1k .
o - j
0.01 _
Oool 1 I 1 I 1 I 1 I 1
0 1 2 3 4 5

t [ae]

3.5. abra. Az 1s, 2s, 2p allapotok betoltottségi valoszintisége az id6 fiiggvényében. A

lézertér paraméterei: w = 0.05 a.e., £y = 0.6 a.e., 7 =5 a.e.

Az ionizécids valészintiségstiriiség az elektron energidjanak fliggvényében megkaphato,
ha a 2.30 kifejezést az elektron kilépési irdnya szerint integraljuk. A 7 =5 ae., Ey =1
a.e. es w = 0.05 a.e. paraméterekkel jellemezhets lézerimpulzusra szamolt ionizacios
valészintiséget abrazoltam a 3.7 dbran. A TDSE és a Volkov-modell segitségével kapott
valoszintségstrtiség mellett feltiintettem a szakirodalomban megtalalhaté pontos TDSE
valoszind- séget is [8]. Az abran megfigyelhets, hogy a nagy energidkon ( elektron en-
ergia > 4 a.e.) a jelen TDSE szamoléas és az "egzakt" TDSE szamolas jol egyezik.
Ugyanakkor kiilonbség figyelheté meg kisebb energidkon (2 a.e. < elektron elergia <
4 a.e.), ahol a jelen TDSE szamolasbol kapott valoszintségi gorbe kismértekben el van
tolodva a nagyobb energidk irdanyadba. Ez az eltolédas annak tulajdonithaté, hogy a
szabad elektronok leirisira sikhullamokat (lasd 2.29) hasznéltam az egzakt Coulomb hul-
lamfiiggvények helyett. Kiss energidk esetén a TDSE szamolasom hibas eredményeket
szolgaltat. Ez ugyancsak az alkalmazott sikhullam-kozelitésnek tulajdonithaté, mivel a

numerikusan szamolt sorfejtési egyilitthatok altal megadott hullamfiiggvény tartalmazza
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fejezet 3. Eredmények és targyalas

a kotott allapotokat is, mint ahogy ezt kordbban megfigyelhettiik a 3.2, 3.3, 3.4 abrékon.

A szabad elektronok lefrasara hasznalt sikhullamok nem ortogonalisak a kotott allapokra,
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3.6. abra. lonizacids valosziniiségsiriség a kilépd elektron energiajanak fiiggvényében.
A lézerimpulzusok hossza 7 = 5 atomi egység, a térerdségvektor amplitidoja: els§ sor

Ey = 1 atomi egység, masodik sor Ey = 0.8 atomi egység, harmadik sor £y = 0.4 atomi

egység.
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fejezet 3. Eredmények és targyalas

ezért a szamolt ionizacios valdszintiségben megjelenik a kétott allapotok hozzajarulasa is.
Ez a hibaforrés kikiiszobolhetd Coulomb hullamfiiggvények hasznalataval, azonban ennek
hatranya, hogy idGigényes numerikus szamolasokat igényel. Az ionizécios valoszintiségek
szamolasa soran a legjelentésebb hibat az id6tdl fiiggs hullamfiiggvényben jelenlevs kotott
allapotok okozzéak. A numerikus propagalas soran kapott hullamfiiggvényt a kétott allapo-
tokat leir6é hullamfiiggvenyekkel ortogonalizélva ez a hiba vizsonylag konnyen, numerikus
szamolésokkal kikiiszobolhets. A Volkov-modell alapjan szamolt valdszintiségst- riiség
kvalitativ egyezést mutat a pontos eredménnyel, de kvantitativ szamolasokra nem alka-

lmas.

0‘4 1 I 1 1 I 1 I I

4+ TDSE - Duchateau et. al
— TDSE modell
— Volkov modell

Elektron energia [a.e.]

3.7. dbra. Ionizacios valosziniiségsiirtiség a kiléps elektron energiajanak és kilépési iranya-
nak fiiggvényében. A lézerimpulzusok hossza 7 = 5 atomi egység, a térerdségvektor am-

plitidoja Ey = 1 atomi egység.
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4. fejezet

Kovetkeztetések

A dolgozatomban a hidrogénatom lézertérbeli viselkedésének vizsgalatat tiiztem ki
célul. A hidrogénatom gerjesztését és ionizacidjat tanulmanyoztam. Szamolédsaim az
id6tdl fliges Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasan alapulnak. A modellemben az
id6tdl fliges hullamfliggvényt egy egyenlS kozd racson reprezentaltam. Az adott réc-
son diszkretizalt Schrodinger egyenletet negyedrendd Runge-Kutta modszer segitségével
oldottam meg. Az igy kapott pontos numerikus hullamfiiggvényt felhasznalva a kotott
allapotok telitettségét szamoltam a lézertér intenzitdsanak fiiggvényében. Az 1s allapot
telitettségét vizsgalva megfigyeltem, hogy nagy intenzitasok esetén nagyon révid id§ alatt
az 1s allapot nagymértékben kitiriil. A 2s és 2p allapotok telitettségét Osszehasonlitva
megallapitottam, hogy a 1s — 2s kisebb valészintiséggel torténik meg, mint az 1s — 2p
atmenet. Ez az impulzusnyomaték megmaradésaval magyarazhato, amely kévetkeztében
az 1s — 2s atmenet soran az elektronnak két fotont kell elnyelnie, mig a 1s — 2p soran csak
egyet. A rendelkezésemre all6 hullamfliggvényt felhasznalva ionizéacios valoszintiségstiriiséget
szamoltam, amely alapjan sikereriilt a dominéns ionizaciés mechanizmusokat azonositani.
Nagy intenzitas esetén az elektronok alagut- és direkt ionizacié révén valnak szabadda. A
modellem alajan szamolt ionizacios valoszintiségstirtiséget Osszehasonlitottam a szakiro-
dalomban fellelheté adatokkal, amelyekkel jo egyezést mutattak. A jo egyezés ellenére
kis elektron energidknal kisebb eltéréseket figyeltem meg. Ezen eltérések annak tulaj-
donithatok, hogy a szabad elektronok leirasara hasznalt sikhullamok nem ortogonalisak a

kotott allapoti hullamfiiggényekre, valamint a sikhullamok nem irjak le pontosan a szabad
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elektronokat A fenti hibaforrasok kikiiszobdlheték ha a jovében a sikhullamok helyett a

pontos Coulomb hullamfiiggvényeket hasznallom.
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