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@ Motivacick



Motivacidk:

A bemutatdsra keriil6 szamitasaink f&6 motivacidja, hogy médszereinket tovabb
szeretnénk fejleszteni plazmonikus nanostruktirdk ultragyors fotoionizaciéjanak
vizsgalatanak irdnyaba. A jelenségek tanulmanyoz altaldban klasszikus médszereket
alkalmaznak, az emissziét leiré szemiklasszikus modelleket leszamitva. leird
szemiklasszikus. Két fontosabb alkalmazast szeretnék megemliteni.
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1. Vogelsang, Nano Lett., 15, 4685, (2015)
2P. Dombi et al., Nano Lett. 13, 674 (2013)
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Vizsgalt rendszerek

Tanulmanyozni kivant rendszererekben koz6s

Szamoldsaink soran egy elektron-proton part leiré idéfliggd Schrodinger egyenletet
oldottuk meg numerikusan a tomegkozépponti koordinatdk felhaszndlasival. A teljes
rendszer Hamilton operatora a kovetkezd alakban irhaté:

O Pgl]l ﬁz
Htotal = oM +*+VC(|R|)+qF( )R'Ez.
10
F(t) = Eosin2 (7Tt/7') COS((JJt aF QPCEP) aF E(:()r-, ahol F(t) = aA(t)
@
A(t) = Epsin® (wt/7)sin(wt + ocEp)

a kiils8 gerjeszté elektromos tér és V¢ a Coulomb potencial3.
A ocgp fazist vivéburkolé fazisnak (CEP) szokas nevezni.

35, Chelkowski, A. D. Bandrauk, A. Apolonski, (Phys. Rev. A 70) (2004)
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Hidrogén atom fs-os ionizacidja szuperpozicids &llapotbdl

Modell

Poldrkoordinatdkban a relativ mozgdst leiré idéfliggd Schrédinger egyenlet (TDSE) a
kovetkezé alakot olti:

_‘()u‘)_{ A 1

e =5 == F(t)rcos(ﬁ)} Y,

ahol a kifejezés atomi egységekben értendd. z-tengely koriili forgasszimmetria = a
probléma lényegében kétdimenzids.

A hullamfliggvény kifejtése

A hulldmfiiggvényt kifejtettiik a gombi harmonikusokkal

Lmax
W(r,0,4,t)= > M Y2(0, $).

=0
i%lﬁ(r, t) = [Flo + /f/,(t)] P(r,t), ahol ¢ = %
Ao®)(r, t) = [7% (90722 - ’(/: 1)> - ﬂ -




Motivaciék V e Hidrogén atom fs-os ionizacidja szuperpoziciés allapotbél Kvantumo

A gombi harmonikusok szerinti kifejtés azért elényos, mert a kolcsonhatasi tag
matrixelemei konnyen szdmolhatdk:

- [ U+1D)(+1)
¢ = (YP|cosO|Y) = (21 +1)(21+3)’
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Numerikus médszerek

Az id6filiggd Schrodinger egyenlet megolddsahoz az Alternating Direction Implicit
(ADI) médszert hasznaltuk fel*, mellyel az idéfejlddés egy 27 nagysagi Iépése az
. 1—1 ~1-1 . o
[1 + irH,} [1 + iTHo] [1 _ iTHo] [1 - iTH/]

kifejezéssel kozelithetd.

A szamitasoknal egyszeriisithetéek Ao és I:I/ konkrét alakjanak felhasznaldsaval. A
megvaldsitandé algoritmusok atirhaték alkalmas médon tridiagondlis matrixokkal

valésithatéak meg. (Itt Ao a perturbdlatlan Hamilton operator)
[1+irh0)] ! [1-irh] = [1+ir(M A0+ V) ! [1 - ir (M5 80 + V)

My + iT(As + Mo V)] [Ma — iT(Ag + My V)]

A szdmitdsainkat 1000 atomi egység sugari (= 500nm) tartomdnyon
végeztiik el 10000 pontbdl allé egyenls l€péskozii racs, €s Liyax = 100
valasztas mellet.

Mig Ao I-ben "diagonadlis”, addig A, r-ben

“H. G. Muller, Laser Physics, 9 (1999)
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Motivécidk en Hidrogén atom fs-os ionizacidja szuperpoziciés allapotbdél Kvantumc

A kovetkezd didkon taldlhaté eredményekhez A = 800nm hullamhosszi, 4 fs intenzitas
félértékszélességli (FWHM) Eg = 2.5 GV /m csicsintenzitdst |ézerimpulzust
tekintettink.

Kezddallapotokat pedig az aldbbi szuperpoziciés dllapotok koziil valasztottunk®.

Yas3p(r,0) = (¢2s(r) + exp(id)Pap(r)) ,

Y3sap(r,0) = (¢35(r) + exp(id)Pap(r)) ,

Passp(r,8) = (pas(r) + exp(id)dsp(r)) -

S-Sl Sl

5v. Ayadi, M. G. Benedict, P. Dombi and P. Féldi, birdlat alatt in Sci. Rep., arXiv:
http://arxiv.org/abs/1604.03437.


http://arxiv.org/abs/1604.03437
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Az ionizacids valdszinliség CEP és § fliggése a 1os3p és 13sqp kezdbdllapotokra.
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lonizacids valdsziniiség o fliggése az aldbbi lonizacids valdsziniiség CEP fliggése az
allapotokra: aldbbi impulzus hosszakra:
a) Y2s3p, b) V354p, €) Yassp a) 4fs, b) 6fs, c) 8fs, d) 12fs, e) 16 s,
A os3p dllapot esetén akdr 3x-dra is
novelheti a végsé ionizacié mértékét a A o3 dllapot esetén a végs8 ionizacicban,
megfelelben megvalasztott kezd6fazis, még 22 fs hossziisagii impulzusok esetén is
ellenben a masik két dipdl csatolt Jjél mérhet8 CEP fiiggést tapasztalunk.

allapottal.
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lonizacids valdsziniiség § fliggése az aldbbi dllapotokra dipdlcsatolt és nem-dipdlcsatolt
szuperpozicids kezddallapotokra.
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Osszefoglalas
o Az ionizacids valdsziniiség érzékeny az allapotok relativ fazisara.

o A legnagyobb amplitiddju valtozads akkor tapasztalhatd, ha szuperpoziciét alkotd
kozti Bohr frekvencia kozel rezondns a gerjesztd térrel és az dtmenet dipdl
rendben megengedett.

o Szemléletesen: a kiilsd lézertér a dipélmomentum belsé oszcillacidit gerjesztheti
mind konstruktivan mind destruktivan. Nagy elhangolas esetén kiatlagolddas.

o A 2s - 3p dllapotok vizsgdlata elvben lehetdvé teszi akar 22 fs hosszi impulzusok
CEP-jének mérését is.
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Kvantumos és Szemiklassz

Mi is a szemiklasszikus Monte Carlo (SCMC) médszer?

o Az elektronok emisszié utdni kezdeti feltételei és keletkezési valdsziniisége,
valamilyen kvantum mechanikai kozelitésen alapszanak, pl. alagutazas
adiabatikus kozelitése.

o Klasszikus mozgdas egyenletek alapjan fejlesztjiik a mozgasegyenleteket, hasonléan
a klasszikus trajektérids Monte Carlo (SCMC) médszerhez®.

e Minden pélydnak figyelembe vessziik a kvantummechanikai fazisat is’.

o Szemléletes kép is kapcsolhaté a folyamatokhoz.

6B. Hu, J. Liu, and S. G. Chen, Phys. Lett. A 236, 533 (1997)
™. Li, et al., Phys Rev Lett. 112, 113002 (2014)
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[[ TDSE [[ SC™MC
Elényok:
@ pontossag @ alkalmazhatésag nem-trividlis
. tridkra
@ numerikusan egzakt geometriakr
kvantumos szamitas @ mérsékelt szadmitdsi és
memoédria igény
@ természetes médon adédik a
jelenséghez egy klasszikus kép
Hatranyok:

@ nehezen alkalmazhaté
nem-trividlis geometridkra

@ nagy szamitasi és memdria
igény

@ nem tartozik feltétleniil

szemléletese klasszikus kép a
szamoldshoz

@ korldtozott pontossig (tesztek
sziikségesek)




Kvantumos és Szemiklassz

Kiindulasi dllapot a Hidrogén alapillapot.

Paraméterek:

A = 800nm, T = 8 - (27 /w) (7.8fs FWHM), | ~ 0.9 - 10 W /cm?.

F(t) (GV/m)

t (fs)

A szdmitdsokhoz nagysagrendileg 100 millié elektron trajektériat haszndlunk fel,
melyeknek kezdéfeltételeit az alagutazas vizsgalatabdl nyerjiik.
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Kvantumos és Szemiklassz

Kezdéfeltételek

Minden két-1épcsés szemiklasszikus modellnél sziikségiink van az elektron palyak
kezdé&feltételeire (kezdd pozicié és kezddsebesség), melyek esetiinkben a

1 1
<7—V — = Fz> Y = —Ipy,
2 r

Schrodinger egyenlet parabolikus tanulmanyozasabdl szarmaztathaték parabolikus
koordinaték, hasznalata esetén (ilyenkor szeparalhatéva valik az egyenlet)®. Az I, az
ionizacids potencialt jeldli.

Kilépési pont meghatdrozasa (kezdéfeltétel a kiinduldsi pozicidra):

A szeparicié utan az

effektiv potencial vizsgélataval dontheté el a kilépési pont, melyet a

f
Us(n) = -2,
2(n) 5
megolddsaval kapunk meg, ahol 3> egy szeparaciés konstans és a kilépési tavolsagra a
2 —%77 kozelités alkalmazhaté. A hidrogén alapallapota esetén I, = 1/2 és
B2=1/2.

8L. D. Landau and E. M. Lifshitz, Quantum Mechanics: Non-Relativistic Theory. Vol. 3.




Kvantumos és Szemiklassz

Alagutazési valdszinliség (kezdbfeltétel a sebességekre):

4 2
wo(F() = 5o (~573 )

a fenti egyenletek a Landau-Dykhne adiabatikus kozelités alkalmazasdval vezethetdk
le 9 10 11

Palyak mozgdsegyenlete:

.. r
F=-—- F(t)

IM. V. Ammosov, N. B. Delone, and V. P. Krainov, Zh. Eksp. Teor. Fiz. 91, 2008 (1986)
10p. B., Delone and V. P. Krainov, J. Opt. Soc. Am. B, 8, 1207 (1991)
11D, B., Delone and V. P. Krainov, Physics-Uspekhi, 41, 469 (1998)
25/38



Kvantumos és Szem

Palyakhoz rendelt fazis SCMC médszer esetén:

Melyet a Feynman pélyaintegra’l12 legalacsonyabb rendjének figyelembevételével és a hatds integral valamint az impulzus és koordindta

reprezentdcié kozti sttérés felhaszndldsival kaphatunk meg.

Végsé impulzus eloszl3s:
2

Prob(p) = Z W(%: v )exp [id)(té, "i)}

J

Aszimptotikus impulzusok a Kepler torvények alapja
p(L x A) — A

1+ p2L2
ahol ) 2
P~ _p 1 it
L = L=rf X% A= XxL——.
5 2 5 f X Pr P 7
(CTMC médszer esetén: Prob(p) = 53; w(th, v/, ))

5\ \

12Feynman, R. P., Rev. Mod. Phys. 20, 367 (1948)

26
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A TDSE és az SCMC mddszerrel 8 ciklust lézerimpulzus esetén, szamolt eloszldsok jé
egyezést mutatnak!3.

By, Ayadi, P. Dombi, P. Foldi, K. Tokési, bekiildésre el6készitve: J. Phys. B, arXiv:
http://arxiv.org/abs/1604.04507


http://arxiv.org/abs/1604.04507
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-1 -0.5 0 0.5 1 -1 -0.5 0 0.5 1
pz (a. u.) pz (a. u.)

Impulzus eloszldsok 2, és 4 ciklust lézerimpulzus esetén

29 /38
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Kvantumos és Szemiklassz

time distribution

Probability

Az egyes cslicsokhoz tartozé elektronok keletkezési id6 szerinti eloszldsa. A z =10
sikban szindtmenettel dbrazoltuk a térerdsség idéfiiggését.
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distance distribution
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Kvantumos és Szemiklassz

velocity distribution

SeCooS

A kiilonb6z6 csticsokhoz tartozé elektronok keletkezési transzverzalis sebességének
eloszlasa.
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r(a.u)

o

r(a.u)

Néhdny elektron palya energidjanak, illetve magtdl mért tivolsdganak alakuldsa a +1,
+2 tartomanyokhoz.



ésszefoglalés

o SCMC szamitasaink eredményei j6 egyezést mutatnak a TDSE szamoldsokéival

@ Az impulzus eloszlds kiilonb6zd csticsaihoz jellegében eltéré palydk tartoznak.

@ A késdbbiekben tervezem nanostruktirdak modellezését, mind SCMC, mind
kvantumos médszerek felhaszndldsaval.

35/38



Célok

Tovabbi szdmolasokat folytatunk tiiszer(i nanostruktirak fotoelektron, illetve HHG
spektrumanak elméleti meghatdrozasara.
Ezekhez kétféle modellt alkalmazunk:

o 1D TDSE numerikus megoldasa

ov 162 1
i) = -2 L 4 Vi V(z,t)| W(z,t) Vin=—
190 (2.8) = |~ 50 + Vinl) + V(. 0) W(z) —

@ 3D hengerszimmetrikus szemiklasszikus Monte-Carlo szimuldcié FTDT
mddszerrel meghatarozott gerjesztd térben

3

14

14M.F. Ciappina, J. A. Pérez-Herndndez, T. Shaaran, M. Lewenstein, M. Kriiger, and P. Hommelhoff, Phys.
Rev. A 89, 013409 (2014)
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Koszonom a figyelmet!
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