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Bevezetés

A fény-anyag kolcsonhatds kiillonb6z6 formdival szamtalan médon taldlkozunk éle-
tiink folyamédn. Ennek tiikrében nem meglepd, hogy régéta kutatott teriilet. A kvan-
tumelmélet alapjait Max Planck Gttord munkédssaga alapozta meg, a feketetest-sugarzas
elméleti alapjanak kidolgozaséaval [1, 2]. Erre az eredményre épitve a 20. szazad elején
szamtalan kiemelkedd elme munkdjanak gytimolcseként megsziiletett a kvantumme-
chanika, ami a mikrovildg leirdsanak nagyon sikeres és pontos eszkozévé vilt [2].
Ezutdn megsziiletett a modern szilardtest—fizika is, igy bizonyos értelemben a kvan-
tummechanika meghdéditotta a makroszkopikus testek vildgét is.

A fény-anyag kolcsonhatas kutatdsok 4j hajnalét az els6 1ézer megépitése jelentette
1960-ban [3]. Az azéta eltelt tobb mint 60 évben a lézertechnika hatalmas fejlédésen
ment keresztiil. Ennek koszonhetSen egyrészt a fény-anyag kolcsonhatas mint tudo-
manyteriilet a fizikdn beliil is egyre hangstilyosabba valt, masrészt az Gij eredmények
olyan technol6gidkka fejlédtek, és még napjainkban is fejlddnek, amelyek mas tudo-
maényteriileteknek 4j vizsgélati moédszereket és eszkozoket adnak.

Napjainkban madr a jellemz&en par szdz femtoszekundum hosszisdgu ultrarovid
lézerimpulzusok keltése is napi rutin laboratériumi koriilmények kozott. A femtosze-
kundumos id6tartomény kiemelt szerepét az adja, hogy a kiilonbo6z6 fizikai, biol6giai
és kémiai folyamatok nagy része piko- illetve femtoszekundumos idéskalan jatszédik
le, ezért az id6beli feloldashoz legalabb két nagysagrenddel gyorsabb vizsgalati esz-
koz sziikséges. A teriileten jelenleg csticstechnolégidnak szamité mérési eljarasok és
kisérleti berendezések nagy tobbsége az tin. pumpa-proba médszere épiil [4-10].

Ezeknek az ultrarovid fényimpulzusoknak az elektromdagneses tere jellemz&en pér

teljes optikai ciklusbol 4ll. Ennek koszonhetd, hogy a fényimpulzus terjedését és a kii-
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P4

16nféle anyagokkal torténd kolcsonhatasanak jellegét is jelentsen befolydsolja az tn.
vivé-burkol6 fazis (Carrier-envelope phase, révien CEP), ami lényegében a maximalis
térerdsség iddbeli eltoloddsat jelenti az impulzus burkoldjanak maximumadahoz képest
[11-15]. Kisérleti szempontbodl tehat kiemelt fontossagti a CEP ismerete. A napjaink-
ban standardnak szamité CEP-et mér6 berendezések vakuumkaraban 1év6 gdzatomok
ionizdcidjan alapulnak [16-19]. A csticstechnoldgids laborokban demonstralt legtijabb
eredmények azonban rdvildgitottak arra, hogy a CEP meghatarozasa, a szilardtestek-
ben keltett toltések és toltésdaramlasok kozvetlen mérésével is megvaldsithato [20-23].

A ultrarovid 1ézerimpulzusok karakterizdldsdnak ilyen iranyu fejlédése hivta fel
a figyelmiinket a kolcsonhatas kiemelt szerepére, és az elméleti hatterének fontossa-
gdra. A szildrdtest mint sokrészecske-rendszer rendkiviil 6sszetett. Gondoljunk csak
az Avogadro-szdmra! Ilyen nagysagrendii részecskeszamok esetén, ha csak az elekt-
romdagneses kolcsonhatdsokat vessziik figyelembe, a rendszer kozelitések és kompro-
misszumok nélkiili teljes leirdsa kivitelezhetetlen. A szilardtestek elektrondllapotainak
meghatarozdsaban egy bevett moédszer, hogy az atomi palyakbol kiindulva iterativ mo-
don kozelitik meg a megoldast. Ilyen gyakran alkalmazott eljards példdul a Hartree—
Fock médszer, illetve a stirtiség funkciondl elmélet (Density Functional Theory, réviden
DEFT), amely esetén az elektronstirtiségekbdl indulnak ki [24-26]. Ezek a médszerek
rendkiviil sikeresek a kvantumkémia kiilonbo6z6 tertiletein, de a szilardtestekre torténd
alkalmazdsuk esetén az egyik legnagyobb hatranyuk, hogy nehezen kezelhetd a segit-
ségiikkel a kiils6 elektromégneses sugdrzds térfiiggése. A dolgozatban kifejtett modell
ezt a nehézséget megkeriilve, az tin. pszeudopotencidlok mdédszerét alkalmazva, egy
hatékony eszkozt ad a szilardtestekben fényimpulzusokkal keltett &ramok és toltések
vizsgélatara [27, 28].

Az értekezés felépitése a kovetkezd: az L. részben roviden 6sszefoglalom azokat a
kvantummechanikai alapismereteket és elméleti szildrdtest—fizikai modszereket, ame-
lyeket a kés6bbiekben felhaszndlok és alkalmazok. Ezutan a II. részben bemutatom az
4j tudomdnyos eredményeket. A 4. fejezetben a felhasznalt szilardtest-fizikai modell
rovid ismertetése utdn megvizsgalom a kelt6 fényimpulzus paraméterei és a keltett

aramok tulajdonsdgai kozotti kapcsolatokat. Ezt kovetSen a 5. fejezetben részletesen
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targyalok egy elméleti moédszert a szilardtestekben keltett toltések meghatédrozasara, és
az alkalmazdsat is bemutatom egy egyszer(i egydimenziés kétnivés példan keresztiil.

Az értekezést végezetiil egy magyar és egy angol nyelvii 6sszefoglaléval zdrom.



I. rész

ElO0ismeretek



1. fejezet

Kvantummechanikai alapok

Toltott részecskék elektromdgnese térrel torténd kolcsonhatdsat a Maxwell-egyenletek
segitségével tudjuk lefrni. Ezt a klasszikusnak tekintett megkozelitést bizonyos egy-
szerlisitett anyagmodellek segitségével még szigetelok és vezetdk esetén is sikerrel
alkalmazzdak [29]. A fény-anyag kolcsonhatés klasszikus polarizacion keresztiili feno-
menolégikus leirdsa azonban kevésnek bizonyul, ha példaul a vizsgélni kivant struktu-
rak valamelyik dimenzidja olyan kicsi, hogy a kvantumos tulajdonsdgok dominanssa
valnak. Gondoljuk csak szén nanocsovekre vagy kvantum pottyokre. Az atomok
vizsgélata esetén is sziikséges a kvantummechanikai megkozelités, mar a sugdrzasi
spektrum elméleti aldtdmasztdsandl, de az ionizaciés folyamatok leirdsdhoz (alaguta-
zas) is ilyen modellekre van sziikség.

A kovetkez6kben a kvantummechanika pdar fontosabb, a késébbiekben is hasznélt

Osszefliggését és eredményét fogjuk roviden bemutatni.

1.1. Toltott részecske Hamilton-operatora

Az elektromdagneses térben mozgo toltés kvantummechanikai leirdsdhoz sziikségiink
van a toltott részecske Hamilton-operdtordra. Ezt a kovetkezSkben a Lorentz-féle
er6tortvénybdl fogjuk levezetni a a toltott részecske Hamilton-fliggvényén keresztiil
[30, 31].

El6szor tekintsiik az elektromdgneses térben mozgoé g toltésti v sebességii részecs-
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kére érvényes Lorentz-féle er6torvényt:

F=¢g[E+vXxB], (1.1)

ahol E az elektromos térer6sség, mig B a magneses indukcié. Newton 2. torvényét al-
kalmazva ennek ismeretében felirhat6 az m tomegti részecske mozgasegyenlete, amely
a kovetkez6:

m¥ = g[E(r, t) + ¥ X B(x, t)]. (1.2)

A Helmbholtz tétel értelmében barmely kell6en folytonos vektortér felirhat6 egy alkal-
masan valasztott skalarpotencial gradiensének és egy vektorpotencial rotacijanak az
Osszegeként. A Maxwell-egyenletek tdrgyaldsdndl a Helmholtz-dekompozicié longi-

tudindlis és transzverzalis tagjat kiilon hasznaljuk az aldbbi médon:

JA(r, t)

E(r,t) = —-VO(r, t) — TR

B(r,t) = VX A(r, 1), (1.3)

ahol A(r, t) az elektromégneses mez6 vektor-, mig @(r, t) a skalarpotencidlja. Ezt a vek-
torkalkulusbél szarmazoé eredményt behelyettesitve a 1.2 egyenletbe, majd alkalmazva

par vektoranalitikai azonossagot a kovetkezd eredményre jutunk:

mi‘zq[—VCD(r,t)— A, +f><VxA(r,t)]. (1.4)
a S——
=V(tA)-(iV)A
Felhasznélva, hogy
dA(r,t)  JA(rt) |
= +iVAQD), (1.5)
némi atrendezés utdn a kovetkez6t kapjuk:
d, . .
E(mr + A(r, 1)) = =Vq[D(x, t) — tA(r, 1)]
d ,
P = -VU(r, 1, 1), (1.6)

ahol p az éltalanositott impulzus és U(r, 1, t) az altalanositott potencidlt jeloli. A fentiek

ismeretében az elektromégneses térben mozgo6 toltés Lagrange-fiiggvénye is felirhato,
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miszerint
L(x,t,t) = T(r,1,t) — U(r, i, t) = %mrz — g[®(x, t) — tA(r, 1)]. (1.7)

A Lagrange-fliggvény ismeretében meghatarozhat6 a dinamikai szdmitdsokban gyak-

ran alkalmazott Hamilton-fliggvény is:

H(r,i,t) = pi— L(x, 1, ) = p — gA®x, ] + qO(x, 1). (1.8)

o |
A részecske Hamilton-fliggvényének kvantalasdval meg tudjuk hatdrozni a Hamilton-
operatorat is. Jelolje az r helyvektornak megfelelé operatort R és a p impulzusnak

megfelel 6t P, ekkor a részecske Hamilton-operéatora a kovetkezd:

H(b) = ﬁ [P - gA®R, D] +gO(R, 1. (1.9)

Fontos megjegyezni, hogy az A(R, t) és ®(R, t) potencidlok a koordinata operétor, va-
lamint az id& fiiggvényei, tehét szintén operdtorok. A szilardtest-fizikdban a q@(R, t)
helyett a ¢ = e toltéssel rendelkezé elektronokra vonatkozé V(R) potencialt szoktak
hasznélni.

A fentiekben a klasszikus elektrodinamikabdl kiindulva jutottunk el az elektromos
térben mozgo toltés Hamilton-operatorahoz, de ez az eredmény természetesen tisztan
kvantummechanikai megfontoldsok titjan is belathat6 a szabad részecske Schrodinger—

egyenletének U(1) mértékinvariancidjan keresztiil.

1.2. Az id6fiiggd Schrodinger—egyenlet és tulajdonsagai

A Schrodinger—egyenlet alapvetd szerepet jatszik a kvantummechanikdban, mivel ez
hatdrozza meg az kvantumadllapotok id6fejlddését és ezen keresztiil a teljes fizikai
rendszerét is. Ebben a fejezetben ennek az egyenletnek par fontosabb tulajdonsagat
fogjuk targyalni. A kovetkez6kben a vizsgalt kvantumos részecske allapotat a Dirac-

féle jelolést alkalmazva |¢(t)) jeloli [31, 32].
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Legyen a vizsgélt rendszeriink H(t) Hamilton-opertora adott. A Schrodinger—
egyenlet szerint ekkor a rendszer |¢(t)> kvantummechanikai llapotdnak idéfejlédését

az

in % |9(0) = A [pio) 110

egyenlet irja le, ahol a i = h/(21) a médositott Planck-4llandé. Ez az id6ben els6rendi
differencidlegyenlet azt irja le, hogy nincs hatdrozatlansdg a kvantum rendszer id6-
fejlédésében. Kovetkezésképpen, adott |¢(t0)) kezddallapotbdl indulva egyértelmtien
megadhat6 a t id6pillanatbeli M(t)) allapot.

1.2.1. Az {|r)} reprezentaci6

Habar a fenti 1.10 egyenlet egy tomor és univerzalis alakja a kvantumos részecske
Schrodinger-egyenletének, a gyakorlatban gyakrabban hasznaljdk a kovetkezdkben
bemutatott tn. {|r)} (koordindta)reprezentaciét. Definidljuk a ¢ (r, t) fliggvényt a kovet-

kez6képpen:

P(r t) = (x|g (). (1.11)

A kovetkezbkben az feltételezziik, hogy a kvantumos rendszerben egyetlen elektron
van, amely Hamilton-operétorat az 1.9 egyenlet elektronokra felirt alakja adja. Helyet-
tesitsiik be ezt a Hamilton-operatort a 1.10, egyenletbe majd szorozzuk meg balrdl a

fent bevezetett (r| dllapottal, ekkor a kovetkez6 eredményre jutunk:

. 0 1 . . .
ifi () = 5= (xl [P = gAR, OF [(1)) + xl VR) [ (1)) (112)
Felhasznélva az egyes operatorok definici6it, némi atalakitas utdn arra juthatunk, hogy

az egyrészecske Schrodinger—egyenlet {|r)} reprezentdcidbeli alakja

[V — eA(r, D)]?
2m

ih%tp(r, ) = + V()| ¢(x, t). (1.13)
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1.2.2. Valdsziniiségi siirtiség és aram

Vizsgaljuk meg, hogy a |1,b(t)) allapot normdja hogyan véltozik az idében. Ennek
érdekében irjuk fel az allapot norméjanak derivaltjat, majd helyettesitsiik be a 1.10

egyenletet, ekkor

2 Olp0) = £ WOIAORO) - 1 WOAERO) =0, (114)

ahol felhasznéltuk, hogy a HA(t) Hermitikus, azaz H(t) = H'(t).

Ha a |1p(t)> allapot egyre normalt, azaz (Y (t)|y(t)) = 1, akkor (spin nélkiili részecs-

kére) az dllapothoz tartoz6 valdszintiségi stirtiség

p(r,t) = [Y(x, H)F, (1.15)

és igy annak a dP(r, t) valdszintisége, hogy a részecskét a t id6pillanatban az r vektor

altal kijelolt d°r térfogatban talaljuk:

dP(x,t) = p(x, t)d’r, fd?’(r, t) = fp(r, Hdr = 1. (1.16)

Megmutattuk tehat, hogy p(r, t) val6szinfiségi sfir(iség konstans marad minden id&pil-
lanatban. Természetesen ez lokélisan nem igaz.

Vegyiik el6szor a p(r, t) valoszinfiségi stirtiség id6 szerinti derivaltjat, azaz

U(r, “(r,
%p(rl t) = '(r, 1) "bg ) LY gt t)mp(r, ). (1.17)

Tovéabbra is az elektron példdjandl maradva vegyiik Schrodinger—egyenlet {|r)} rep-
rezentdcidban vett 1.13 alakjat és tekintsiik annak a komplex konjugaltjat. Az igy
kapott egyenletek atrendezésével kifejezhetjiik a fenti egyenletben szerepld Jy(r, t)/ ot
és dYr(r, t)/dt derivaltakat. Ezeket visszairva a 1.17 egyenletbe, némi dtrendezés utan

arra jutunk, hogy

o) = o [0 ) (Pt 0) - (P 0) ven], (19
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ahol = —ihV — eA(r, ). A fenti egyenlet jobb oldaldbél kiemelve egy V-t, az egyenlet

a kontinuitasi egyenletek lokélis alakjat olti, azaz

d .

gp(r, t) + Vj(r, 1) =0, (1.19)
ahol a j(r, t) val6szintiségi dramstir{iség pontos kifejezése a kovetkezd:

i) = 51 96, OVP(E ) — Ule, DV (1, D) + SAG DY @ P . (120)

A fenti kifejezés jobb oldaldn lathato osszeg elsd tagjat a szakirodalomban "impulzus",
mig a masodikat "mérték" valoszintiségi dramnak (gauge probability current) hivjak és
rendre j, és ja-valjelolik. Kiilsd elektromdagneses tér tavolléte esetén, amikor A(r, t) = 0,
természetesen csak az impulzus valdszintiségi &ram marad. Ekkor a fenti kifejezés az

alabbira egyszertisodik:

6,6 = 51— (Y5 DVY( )~ (e DVYE ) = I (e VY 0] (1.21)

10



2. fejezet

Szilardtest—fizikai alapismeretek

Az atommagok tomege hdrom nagysdgrenddel nagyobb az elektronokénal. A kiilon-
b6z6 erbhatdsokra tehdt, a Newtoni erdtorvénynek megfeleléen, az elektronok sok-
kal nagyobb mértékben reagadlnak. Ezt a dinamikabeli kiilonbséget hasznélja ki a
Born—Oppenheimer-kozelités, amelyben az elektronok mozgésegyenleteit dllonak te-
kintett magok terében irjdk fel [33]. A kovetkezdkben a kiilonféle szilardtest-fizikai

jelenségek targyaldsanal végig alkalmazni fogjuk ezt a kozelitést.

2.1. Effektiv tomeg kozelités

Ebben az alfejezetben az egyszertibb formuldk érdekében egy dimenziéra és egyetlen
sdvra szoritkozunk, amely diszperzios fliggvénye E(k), majd az igy kapott dsszefliggé-

seket altalanositjuk [34].

2.1.1. Az elektron mozgasegyenlete

Egy elektron mint hullimcsomag mozgdasat vizsgdljuk a kristdlyrdcs periodikus po-
tencidljdban kiils6 elektromos tér hatdsa alatt. Tegyiik fel, hogy az altalunk vizsgalt
hullimcsomagot alkoté hullamfliggvény komponensek hulldmszdmvektora a k egy
kis kornyezetében talalhaté. A csoportsebesség definici6 szerint v,(k) = dw(k)/dk. Fel-

hasznélva, hogy w korfrekvencia és az & kozotti kapcsolatot, miszerint w(k) = E(k)/h,

11
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azt kapjuk, hogy

_ 160

Vg = T (2.1)

azaz a &(k) diszperzios relacion keresztiil fejez6dik ki a kristaly periodikus potenciélja-
nak elektronmozgésra gyakorolt hatdsa. Ha megvizsgaljuk, hogy a kiils6 E elektromos
tér 6t id6 alatt mennyi 6& munkat végez az e toltésti elektronon, akkor 2.1 egyenlet

felhasznéldsaval arra jutunk, hogy
08 = —eEv,0t. (2.2)

Behelyettesitve az el6z6 vg-re felirt Osszefliggést, majd atrendezve arra jutunk, hogy
h% = —eE. A képletet hdrom dimenzidra kiterjesztve, majd bevezetve az F = —¢E erdt,

azt kapjuk, hogy

dk
h =F. (2.3)

Ugyanerre az egyenletre juthatunk magneses tér esetén is, ekkor az egyenlet jobb

oldaldn a Lorentz-erd jelenik meg.

2.1.2. Az elektronok effektiv tomege

Ha Newton méasodik torvényéhez hasonléan derivéljuk a csoportsebességre vonatkozo

2.1 osszetiiggést, akkor azt kapjuk, hogy

dog _1PEK) _ 1PER) dk _ 1 PER), dk

At~ hodkdt  h dk2 dr K2 dke  dt (2.4)
Behelyettesitve a 2.3 egyenletet, majd atrendezve F-re a kovetkez8ket kapjuk:
2 dv dv
- S =t (2.5)

b= Zgtorae a =™ @
———
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Azaz az m* effektiv tomeg bevezetésével visszakapjuk Newton mdsodik torvényének
alakjat. Arra jutottunk tehat, hogy a kiils6 elektromos vagy mégneses térben agy
gyorsul az elektron a kristdlyrdcshoz képest, mintha a tomege az

1 148(k
m 2 dk

(2.6)

egyenlettel definidlt effektiv tomeg lenne. Lathat6, hogy az effektiv tomeg sdvonként
mas és mas a sdvban érvényes diszperzios reldcio fliggvényében. Ez a kifejezés altala-

nosithat6 anizotrop energiafeliiletre is. A reciprok effektiv tomegtenzor komponensei

( 1 )W 1 d?8(k) @)

)~ 2 dkydk,”
ahol i és v a koordinatdk indexei. Ennek segitségével az erdtorvény is dltalanosithato

anizotrop esetre, amely ekkor a kovetkezg alaku:

1\ _ dug
ZFV(%),W T 25)

2.1.3. k- p perturbaciés médszer

Ha megvizsgéljuk a kiilonb6z6 szilardtestek elektroneloszlasat, akkor vildgossa va-
lik, hogy félvezet6kben és félvezetd nanostruktirdkban jellemz&en a vezetési sav also,
legkisebb energiakhoz tartozé része, illetve a valencia sdv maximuma kortiili kis tarto-
manya relevéns a kiilonféle kolcsonhatdsok folyaman. A k - p perturbacio segitségével
jol kozelithet6 a sdvszerkezet a fentiekben emlitett extrémumok koriil [34-37].

Mint ismeretes a szilardtest V(r) rdcsperiodikus potencidljaban mozgé elektron Hy =
p?/(2m) + V(r) Hamilton-operatordnak a 1, (r) sajatéllapotai az tn. Bloch-allapotok,

amelyekre teljestil tehat a

HOank(r) = 8nk¢nk(r) (29)

Schrodinger-egyenlet. Itt r a térkoordindta, mig a k a reciproktér koordinédta. A fenti

egyenletben lathat6 tovdbb4, hogy a ¢,k (r) sajatallapothoz tartozé sajatenergia az &,x.

13
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A Bloch-tétel szerint ezekre az allapotokra fenndll, hogy
V() = tc(r)e™, (2.10)

ahol az u,(r) egy racsperiodikus fiiggvény és n a savindex. A Bloch—-allapotokat ilyen

alakban beirva a szilardtest Schrodinger—egyenletébe a kovetkez6 egyenletre jutunk

2 22
p

j h*k
% + V(I’) + Ek pt % unk(r) = 8nk unk(r), (211)

ahol m az elektron tomege. Tegytik fel, hogy ismerjiik ennek az egyenletnek a k = 0-hoz
tartoz6 megoldasait. Feltessziik tehat, hogy ismeriink minden k = 0 esethez tartoz6 &,
sajatenergiat és u,(r) sajatfliggvényt. Ekkor minden u,(r) fliggvényt ki tudunk fejteni

rajtuk a kovetkez&képpen:

() = Y €a(0€) thofr). (212)

n

Bevezetve az (r[n) = u,o(r) jelolést, majd behelyettesitve ezt a felbontast a fenti 2.11
egyenletbe és balrél megszorozva (n’|-vel, a c,(k) kifejtési egytiitthatokra a kovetkezd

egyenletet kapjuk:

n2k? h
D81+ Fr | o + e (mlp ) | eu(l) = 4 (). (2.13)
2m m . .
Pmn

n

Ezt az egyenletet felhaszndlva kozelithetjiik a diszperzios relaciot a k = 0 kornyeze-
tében a perturbdciészamitas segitségével. Ennek lényege, hogy a k fligg6 tagokat kis
perturbacidként kezeljiik és sorba fejtjiik 6ket. A sdvok extrémumai kornyékén a disz-
perzios reldcionak nincsenek k-tdl linedrisan fiiggd tagja, ezért a sorfejtés elsé tagjai
kiesnek. Nem degeneralt esetben tehat a kovetkez6 masodrendi kifejezést kapjuk:
6,00 ~ &g + L L Iy K Pl

— e
2m  m o &, — En

(2.14)

14
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A cindexel jelolt vezetési sdv aljan alegtobb félvezetd esetén ez a kifejezés méatrixelemek

kiértékelése utan a kovetkez6képpen kozelithetd

h2k>2
2m*’

Sc(k) ~ 8110 + (215)

ahol m" az elektoron effektiv tomege a vezetési sdv aljan. Hasonlé médon kozelithetjiik

az u,(r) fliggvényeket is:

j k- Pmn
taa1) % 1o (1) + Z £ g tnl0) (2.16)

2.1.4. A burkoléfiiggvény mdédszer

Tegytik fel, hogy a kristalyra felirt Schrodinger—egyenlet megolddsait ismerjiik. Azaz
feltessziik, hogy a kristélyracsot leir6 Fy = P?/(2m) + V(r) Hamilton-operator &, sajat-
értékei és 1, (r) sajatallapotai ismertek [35, 36]. Els6 lépésben vizsgéljuk meg az U(r)

perturbécié hatdsat a rendszerre. Meg szeretnénk oldani tehat a kovetkez6
| Ao + U] ¥ () = EX(r) (2.17)

sajatértékegyenletet, ahol az U(r) perturbaci6 szintén rdcsperiodikus, azaz Ur) = U(r+

R). Fejtsiik ki a \W(r) allapotot a . (r) Bloch—4llapotokon:
W) =Y o). (2.18)
nk

Ezt behelyettesitve a fenti 2.17 egyenletbe majd megszorozva ", (r) dllapottal végiil

integralva az igy kapott kifejezést d’r szerint, majd egy oldalra rendezve azt kapjuk,

hogy

Z [(ank - 8) 6nn’ékk’ + un’k’,nk] Fnk = 0/ (219)
nk

15
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ahol felhasznaltuk a Bloch-4llapotok ortogonalitdsat és bevezettiik az U(r) perturb4lé

potencial

Uy = f 0o (0) U(E) U(t) Lr (2.20)

maétrixelemeit. Ezt a potencidlt az u, rdcsperiodikus fiiggvények segitségével itt nem
részletezett médon Fourier-sorba lehet fejteni, majd ezt a felbontést visszairva a mat-
rixelemekre vonatkoz6 kifejezésébe az integralok végrehajtasa utdn a kovetkezd egyen-

letet kapjuk:
Ui = 27 Y UK =k = K) Crie(K), (2.21)
K

ahol az U(k) az U(r) perturbal6 potencidl Fourier-transzformaltjat jeloli és a C,yi ux

kifejtési egytitthatokat az

1 )
Criesc= o f e (1) (1) €5 22)

egyenlet segitségével hatdrozhatjuk meg. A V. az elemi cella térfogatat jeloli. Az 2.21
egyenlet tovabb egyszertisithet, ha feltessziik, hogy a perturbélé potencidlnak ak = 0
koriili komponensei szamottevéek, tovabba azt, hogy a nagysaga nem mérhetd 0ssze
a tiltott sdvok nagysdgaval. Ekkor ugyanis, ha az F,(k) egyiitthatok csak alacsony
k értékekre szamottevéek, a 2.21 egyenletben csak a K = 0 tagra korlatozhatjuk az

Osszegzést és a U, i matrixelemeket a kovetkez6képpen kozelithetjiik:
Ui e ~ (2)> UK = K)Crric,ic(0)- (2.23)

Az uy racsperiodikus fiiggvény k = 0 koriili sorfejtését felhasznalva belathat6, hogy a

megmaradoé Cpie i(0) ebben az esetben kozelithetd az 6, / (27)® formuléval, igy

Ui e & UK = K)Sp- (2.24)
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Ez azt jelenti, hogy a fentiekben kifejtett feltételek teljesiilése esetén a perturbdcié nem
keveri az egymadssal szomszédos sdvban taldlhaté allapotokat. Visszahelyettesitve
az 2.19 egyenletbe, arra jutunk, hogy minden egyes savban az F, egyiitthatokra a

kovetkezdnek kell teljestilni:
D =€) duae + UK ~10] Foc = 0. (2.25)
k

A fentiekben targyalt kozelitéseknek koszonhet6en a W(r) hullamfiiggvény is tovabb
egyszertisithetd. Mivel az U(r) egy térben lassan véltozo fliggvény, W(r) kifejtésében
is csak a k = 0 koriili tagok lesznek dominansak, azaz élhetiink az u,(r) = uu(r)

kozelitéssel, amelyre
W) ~ (1) ), Faae™ = ttso(0)F (0) (2:26)
k

A Fourier—sorbdl kapott F,(r) fliggvény szintén a rdcsperiodicitdsnél lassabban véltozé
fiiggvény, ezért a hullamfiiggvény burkoléfiiggvényének hivjak. A diszperzids reldcié
n = c vezetési savra vonatkozo k = 0 kortili 2.15 egyenletben szerepld soralakjanak fel-
hasznaldsaval az elektronok dinamikdjara vonatkoz6 2.25 egyenlet a kovetkez6 alakba
irhato fel:

2k

—Fua + Uk - K')Fa = (E-Eo)Fx, 2.27

Wk;( Fae = (&~ Eoo)Fa (2.27)
ahol m* természetesen az elektron effektiv tomege a vezetési sav aljan. Az egyenlet
konnyen atirhat6 valds térbe a Fourier—sorok tulajdonsagainak felhasznaldsédval. A
valds térben a bal oldali 0sszeg els6 tagja az F.(r) fiiggvény mdsodik derivaltjanak
felel meg, mig a masodik a konvoltci6é szabélyainak értelmében az U(r)F.(r) szorzat-
nak. Az atalakitasok elvégzése utan felirhatjuk tehat a burkol6 fliggvényt definiald
differencidlegyenletet:

hz

—%VZ + U(r) + 8c,0 F.(r) = &F (x). (2.28)
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Ez pontosan a Schrodinger—egyenlet V. (r) = U(r) + &y potencidllal és m* effektiv to-
meggel. A kordbban targyalt feltételek fennalldsa esetén tehét a vezetési sdvban 1évd
elektronok tigy mozognak, mintha a rajuk hat6 potencial a V.(r) effektiv potencial lenne

és a tomegtik pedig m" [35, 37, 38].

2.2. Savszerkezet meghatarozasa pszeudopotencialokkal

A szilardtestek savszerkezetének meghatdrozasdra szamtalan médszer 1étezik. Els6
lépésként valasszuk szét az elektronrendszert a lezart héjakbdl 4ll6 torzselektronok-
ra és a vezetési- vagy valenciaelektronokra. A vezetési elektronok hulldmfiiggvénye
az atomtorzsektél messze 1évo kiilsé tartomanyban kozel sthullam. Ezt a tényt fel-
hasznalva az aldbbiakban targyalt ortogonalis sikhullimok médszere (Orthogonalized
Plane-Wave Method, roviden OPW) arra a felismerése épiil, hogy a valencia édllapotok

mindig merdlegesek a torzsallapotokra [34, 37, 38].

2.2.1. Ortogonadlis sikhullamok médszere

Tegytik fel, hogy a torzsallapotokat ismerjiik és a valencia dllapotokat szeretnénk meg-
hatdrozni. A torzséallapotok a racspontokra jol lokalizaltak. A valenciasavokban ta-
lalhat6 elektronok ezzel szemben a rdcspontok kozotti térben taldlhatok meg nagy
valdszintiséggel. A célunk ezeknek a valencia dllapotoknak a kozelitése par sikhullam
segitségével. Ennek a nehézsége abbol ered, hogy a torzskozeli tartomanyokra jellemz6
gyors oszcillaciok nehezen kozelithetSk par sikhullam segitségével. Herring alapot-
lete az volt, hogy a valenciadllapotokat mar eleve a torzsallapotokra ortogonalizalt
sikhulldméllapotokbdl kell felépiteni [39].

A kovetkez6kben ¢ a 1. i(r) torzséllapotokat jeldli és indexeli, mig a v a Py i(r)
valenciadllapotokat. Az egyszer{ibb formalizmus érdekében bevezetjiik a |c, k) és a

[v, k) jeloléseket, amelyekre

Yex(r) = (1lc, k) és Yo x(r) = (10, K) . (2.29)

18



SZILARDTEST-FIZIKAI ALAPISMERETEK

A bevezet6ben megemlitett ortogonalitdsi feltételt tgy tudjuk teljesiteni, hogy a sza-
bad elektron |k) sikhulldmallapotdbél kivonjuk a |c, k) torzsallapotokat. Az |[OPW, k)

ortogonaliz&lt sikhullam &llapotokra tehat
|OPW, k) = [k) — Z le, k) {c, klk), (2.30)

ahol az 6sszegzés az dsszes k hullamszdmvektort torzséllapotra értendd. Vegyiik észre,
hogy a k) sikhullam allapot és a méasodik, |c, k) torzsallapotokbdl képzett tag is teljesiti a
Bloch-4llapotokra vonatkozé feltételt k hulldimszamvektorral, igy az |OPW, k) is. Trjuk
fel ezutan az id6fiiggetlen Schrodinger—egyenlet ¢, «(r) = (x|, k) energia sajatallapotait

az |OPW, k) allapotok linedris kombindcidjaként:

k) = ) cuclOPW Kk +G), (2.31)
G
ahol a G reciprok rdcsvektor befutja a Fourier—teret. Ezt a felbontdst behelyettesitve az

idéfiiggetlen Schrodinger—egyenletbe, azt kapjuk, hogy
P2
(% + V(f)) n,K) = Enscln 10, (232)

ahol V(#) a kristalyracs periodikus potencidlja. Az egyenletet megszorozva (k + G’|-val
egy szekuldris egyenletet kapunk. Ezazegyenleta szekularisjellegéta (k + G’| V(?) [k + G)
matrixelemeknek koszonheti. Az &, sajatenergidkat a komponensekre felirt egyenlet-
rendszer megoldasédval, azaz diagonalizacidjaval kaphatjuk meg [38].

Ennek a moédszernek az elénye a sima sikhullamokra épiilé médszerekkel szem-
ben az, hogy V(%) potenciélra kapott métrixelemek ez esetben sokkal kisebbek, igy a

megoldas soran sokkal jobb konvergenciat kapunk.

2.2.2. A pszeudopotencidlok mddszere

i

Az pseudopotencidlok médszere az el6z6 ortogonalis sikhullimok mdédszerének to-

vabbfejlesztésével indult. Azon tul, hogy ezzel a médszerrel finomitani lehet az OPW
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szamitasokat, még a kvazi szabad elektron kozelités sikerességére is részben magya-
razatot ad. Az 2.30 egyenlethez hasonldéan bontsuk fel a [v,k) valencia allapotokat
uagy, hogy felbontasban a |k) sikhullamokat cseréljiik ki a 2.31 egyenletben szerepl6

kifejtéshez hasonléan

IPS, k) = Z cc |k +G) (2.33)

G

allapotokra, ahol a PS a pseudo széra utal. A kovetkezé felbontds segitségével tehat a

torzsallapotokra ortogonaélis valenciadllapotokat kapunk:
lv, k) = |PS, k) — Z lc, k) (c, k|PS, k) . (2.34)

Vegyiik észre, hogy |v, k) egzakt valenciaéllapot, ezért kielégiti a Schrodinger—egyenletet

Evx sajatértékkel, azaz
Hlv, k) = &,y v, k). (2.35)

Hasonl6 egyenletet irhatunk fel a torzsédllapotokra is (c indexeket v-re cserélve). A fenti
egyenletbe behelyettesitve a valenciadllapotok 2.34 egyenlet szerinti felbontdsat, majd

atrendezve az igy kapott egyenletet, arra juthatunk, hogy
(A + V®)IPS, k) = &, IPS, k), (2.36)

ahol a V'R operétorba belefoglaltuk azokat a tagokat, amelyek az eredeti H operatortol

val6 eltérést okozzak. Ennek konkrét alakja
VR =Y (Eox— Eai) o, K) (K. (2.37)

gy a 2.36 egyenlet alakjaban lényegében egy effektiv Schrodinger-egyenletet kap-
tunk, amelyet kielégitenek az |PS, k) pszeudoallapotok, amelyek lényegében a Bloch—
allapotok szakaddsok nélkiili sima részei. Az OPW kidolgozadsanak alapja az, hogy
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2.1. dbra. A szilicium pszeudopotencidl médszerrel meghatarozott sdvszerkezete [35].

ezek az allapotok jol kozelithetSk pér sikhulldm linedris kombinécidjanak segitségével.
Ha arra gondolunk, hogy a kvazi szabad elektron kozelitésnél a valenciadllapotokat is
sikhullamok segitségével keresstik, eljutunk a pszeudopotenciél elmélet alapjdhoz.

A cél tehat az, hogy taldljunk egy VS potencialt ugy, hogy

2
A+ VR = —h—v + Vs, (2.38)
2m

Ha megnézziik azt, hogy a periodikus rdcs potencidlja vonz6 az atomtorzsek kozelé-
ben, ezért itt a (V| V |W) varhat6 érték is negativ, és 6sszehasonlitjuk azt az ugyanigy

szamitott
PIVR Y = ) (o = Eaid) Ke KW (2.39)

értékkel, ami a &,k > &k miatt mindig pozitiv, arra jutunk, hogy atomtorzsek koze-
lében a torzsallapotok ledrnyékoljdk a Coulomb-potencil vonzésat. Osszességében
tehat az elektron pszeudoallapotai a racskozi térben a vonzé kolcsonhatésnak felelnek

meg, amelyet az atommagok kdzelében ledrnyékol a torzselektronok rendszere. Fontos
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kiemelni, hogy a V** pszeudopotencidl nem egyértelmti. Tobb kiilonb6zd VF* is adhat
ugyanolyan savszerkezetet. A pszeudopotencidl a valédi potencidlnal sokkal gyen-
gébb a kiils6, atomtorzsektdl tdvoli tartomanyokban, azonban a két potencial szerinti
hullamfiiggvények csaknem megegyeznek.

A kristaly sdvszerkezetének megadaséhoz csupén a VP*(G) Fourier-egyiitthatokra
van sziikség, amelyekre V™(r) = % VP5(G). Gyakran kevés egyiitthatoval is kellen

pontosan meg lehet hatdrozni a sadvszerkezetet [34-38].
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3. fejezet

A kvantumos transzportfolyamatok

alapjai

A ballisztikus vezet8k esete a kvantumos transzportfolyamatok egyik kiemelten vizs-
galt teriilete. Ekkor ugyanis klasszikus képben az elektronok lényegében sz6r6das nél-
kiil haladnak at a vizsgdlt mintdn, azaz a szor6dds nélkiil megtett iin. szabad tthossz
nagyobb, mint a vizsgélt minta legnagyobb dimenzi6ja. Attérve a kvantummechanikai
targyalasmodra ez 1ényegében azt jelenti, hogy az egyes kvantumaéllapotok koherens
modon fejlédnek a mintaban. A kovetkez6kben erre az esetre korlatozédva nézziik 4t

roviden a kvantumos transzportfolyamatok elméleti hatterének f6bb elemeit.

3.1. Kvantumos transzportfolyamatok ballisztikus veze-

tokben

Az egyszerliség kedvéért a kovetkezdkben a ballisztikus vezetSk tulajdonsagait ala-
csony hémérsékleten vizsgéljuk. Ez lényegében a T = 0 hatarértéket jelenti. Az

aramsfirtiséget a vezet6kben felirhatjuk a kovetkez&képpen:

J =en.v, (3.1)
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7”2

ahol n, az elektronsfiriség, v pedig az elektronok atlagos sebessége. Jol ismert tény,
hogy szildrdtestek vezetési tulajdonsdgainak kialakitdsdhoz érdemben a Fermi—energidhoz
kozeli energidval rendelkezd elektronok jarulnak hozza [40, 41].

Jeloljeaz f(&, T, u) fliggvény az & energidhoz, T hémérséklethez és u Fermi-nivéhoz
tartoz6 Fermi-Dirac eloszlast. A zérus hmérsékletre vonatkozé Fermi-Dirac statiszti-
ka értelmében az dllapotok az & Fermi—energidig vannak betoltve, azaz minden allapot
betoltési valoszintisége, amelynek a k = |k| hulldimszamvektorara teljesiil, hogy k < k¢
egységnyi, mig felette zérus. Az el6z6ekben hasznalt k; a Fermi-energidhoz tartoz6

hullamszamvektor, amelyre E(k¢) = Ef. Ezt természetesen T # 0 esetben a Fermi-Dirac

eloszlas drnyalja [40—42].

3.1.1. Staciondrius dramok ballisztikus vezetokben

Tegytik fel, hogy a ballisztikus vezetSben az dram a 3.1 dbranak megfelel6en a pozitiv
x irdnyba folyik. Az ilyen irdnyba terjed allapotokat, amelyeknek a k, vetiilete pozi-
tiv, a kovetkez6kben sszefoglaléan +k, mig a negativ vettiilettel rendelkezbéket —k-val
jeloljiik. Kapcsoljuk a +k dllapotokhoz a &*, mig a —k allapotokhoz az &~ Fermi—nivot.
Egyenstulyban természetesen & = & . Ha a rendszerre a 3.1 dbranak megfelel6en
egy kiils6 elektromotoros erdt kapcsolunk idedlis vezetSkon keresztiil, akkor konnyen
beldthat6, hogy a ballisztikus vezeté kvazi Fermi-nivéi a kontaktusokban uralkodé
kémiai potencidlokkal lesznek azonosak, azaz & = u; és & = u,. Kénnyen belathato,
hogy az alacsony energias +k és —k allapotokbdl szarmazé dramok kiegyenlitik egymads
hatasat egészen a & energidig. Alacsony homérsékleten tehét a vezetésben csak a »
és 11 kozé es6 allapotok vesznek részt. Jelolje ezeknek a u, és 11, kozé esd allapotok az
energia szerinti Fermi-Dirac eloszlasat az f*(E) fliiggvény. A ballisztikus vezet&t, mint
vékony hosszt vezet6t felbonthatjuk a hosszabb kiterjedés iranyaba es6 longitudindlis
és arra merdleges transzverzalis modusokra. A keresztirdnyu transzverzalis médusok
szempontjabodl a vezetd zart mig a longitudinalis médusok szempontjabdl nyitott. A
transzverzalis médusok tehat "be vannak zarva" a vezet6be és a spektrumuk ennek

megfeleléen kvantalt. Egy adott Fermi—nivo esetén tehét csak bizonyos szamu transz-

verzélis médus tekinthetd betoltottnek. A vezetésben természetesen a longitudinalis

24



A KVANTUMOS TRANSZPORTFOLYAMATOK ALAPJAI

AS

8+

1. vezeték 2. vezeték

o

3.1. dbra. A szilardtestet, mint ballisztikus vezet6t bemutaté sematikus dbra. A kiilsé
elektromotoros er6 hatdsara a kémiai potencidlok eltolédnak az egyik illetve a masik
kontaktusban és emiatt a vezet6ben egymassal ellentétes irdnyban haladé elektronok
eltér6 Fermi-nivot érzékelnek. Ezt az eltérést az dbra kozepén taldlhatd diszperzids
relaci6 szemlélteti.

modusok vesznek részt, de minden transzverzalis médushoz "ugyanannyi" longitudi-
nalis médus azaz ugyanakkora toltéstranszport tartozik. A kovetkezSkben egyetlen
transzverzélis médusra koncentralunk, amelyre fennéllnak a fenti megfontolasok. Ha
az | hossziisdgt mintaban az n elektronstir{iség allando, akkor a médus env, dramot
szallit, ahol v, az médusra vonatkozo6 csoportsebesség a 2.1 egyenletnek megfelel6en.

Ezek alapjan egy adott médusra juté dram

. e JE .
= L (3.2)

25



A KVANTUMOS TRANSZPORTFOLYAMATOK ALAPJAI

Ezt az 6sszeget kozelithetjiik egy integral segitségével, ekkor

U2

=7 f FH(E)dE, (3.3)

max(&n,fi1)

ahol ¢, az adott médus energidjat jeloli [43]. Ha ¢, < u; akkor T = 0 hémérsékleten az

integral elvégzése utan azt kapjuk, hogy

= 2~ ), (3.4

Tegytik fel, hogy 6sszesen M moédus vesz részt a vezetésben, tovadbba tegyiik fel azt is,
hogy egy adott médus T valoszintiséggel halad végig a ballisztikus vezetén. Az eddi-
giekkel ellentétben feltettiik tehdt, hogy vannak szérécentrumok a vezetSben. Ekkor

vezetSbe belépd I, és az abbdl kilépd Ii; d&ramok rendre

M?2e M?2e
Iye = T(Hz - 1), Iii = TT(Hz - H1). (3.5)

A Kkett6 kiilonbségébdl megkapjuk a visszavert &ramot, azaz L, = I — Ixi. A vezetén

atfolyo teljes &ram ekkor tehat I = I; = Iy, — Lis;. A vezetOképesség ennek értelmében

I 2¢?
G=———=—MT, 3.6
(2 — pa)/e h (3.6)

ami a Landauer-formula [43]. A formalizmus kib6vithet6 tobb kontaktussal rendel-
kez6 esetekre is, ekkor azonban a kémia potencidlok helyett érdemesebb bevezetni a
kémiai potencidlok kiilonbségébdl szarmazoé V fesziiltség értékeket. A ballisztikus ve-
zetési jelenségek ilyen moédon torténd 4ltaldnositasa Biittiker nevéhez flizédik [44]. A
szakirodalom ennek megfelel6en ezt a megkozelitést egyiitt Landauer-Biittiker forma-

lizmusnak nevezi.
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Tudomanyos eredmények
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4. fejezet

o p o

Aramok lokalis keltése és modulaciéja

fémekben

4.1. Bevezetés

A lézertechnolégia nagymértékii fejlédésen ment keresztiil az elmult évtizedekben.
Ennek kdszonhet6en laborkoriilmények kozott napjainkban mar a femtoszekundumos
(fs-0s) impulzusok keltése is konnyen megval6sithatd. Ezek a forrdsok hatékony eszko-
z0kként szolgalnak a kiilonféle fs-os id6skalan lejatszod6 kémiai és fizikai folyamatok
befolyasolasara és feltérképezésére [22, 45-47].

Szilardtest mintak ultrardvid impulzusokkal torténé vizsgalata soran az elektronok-
nak kiemelt szerep jut. Kisérletileg igazolt tény, hogy ilyen impulzusok segitségével
akar dielektrikumokban is, mint példaul a szilicium-dioxid, kelthetiink olyan dramo-
kat, amelyek szoros kapcsolatban dllnak a kelt6 elektromagneses fénnyel [21]. EIméleti
modellek és kisérleti eredmények is aldtdmasztottdk, hogy ilyen esetben a fs-os id6-
skalan keltett &ramok hasonléan gyorsan el is tlinnek, ami ideélis kiindulépont lehet
az ultragyors kapcsoldsi technikak kifejlesztéséhez [20, 48-50]. Ilyen aramok keltése
sordn a széles tiltott sdvval rendelkez6 anyagok alkalmazdasa egyttal korlétot is jelent,
mertnagy térerésségekre van sziikség a tobbfotonos folyamat lejatszéddsdhoz. Vezet6k
és félvezetSk esetében sokkal kisebb térer6sségek is elegenddk az dramok keltéséhez.

Nyilvdnvaléan ilyen esetben nem az ultragyors kapcsoldsokhoz kotédé alkalmazasok
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jelentik a f6 célteriiletet. Az aramok konnyfi keltése miatt ez esetben a jelenséget de-
tektéldsi célokra hasznalhatjuk. Ez lehet6vé teheti olyan megfizethet szilardtest alapt
detektorok kifejlesztését, amelyek képesek lehetnek a gerjesztd impulzus paraméterei-

nek meghatarozasara.

4.2. Célkitiizés

sz

Ebben a fejezetben tehat a vezetési sdvban 1év6 elektronok kolcsonhatasat szeretnénk
vizsgalni térben lokalizalt elektromagneses impulzusokkal. Az egyszer{iség kedvéért
egydimenzi6s modellel dolgozunk, ami az egyszer{isége ellenére kisérleti szempont-
bél is relevans lehet példaul fém vagy félvezetd alapt nanohuzalok, vagy jol vezetd
szén nanocsovek lézerimpulzussal torténd kolesonhatasa sordn [51-54]. A szildrdtestet
ballisztikus vezetSként kezeljiik és a gerjesztett elektronok dinamikéjat a Landauer-
Biittiker formalizmuson alapulé modell segitségével irjuk le [44, 55]. Ennek a méd-
szernek az a lényege, hogy az egyes energia sajatdllapotokat egymastol fliggetlentil
kezeljiik és az egyes sajatallapotok altal létrehozott d&ramkomponenseket egyenként
szamoljuk ki, majd az igy kapott d&ramokat dsszegezve hatarozzuk meg azok ered&jét.
Ebben a fejezetben az effektiv tomeg kozelitést alkalmazva f6ként arra koncentrdlunk,
hogy a kiilonb6z6 kezdeti sikhullam dllapotok hogyan véltoznak meg a kiils6 gerjesz-
tés hatdsara, de az energia-sajatallapotok egyiittes hatdsara is kitértink. Megvizsgaljuk
kapcsolatat is.

Fontos kiemelni, hogy dipdlkozelités alkalmazdasa esetén, amikor azt feltételezziik,
hogy a elektromdgneses tér térfiiggése elhanyagolhat6, a kezdeti sikhullam id6fejlodé-
se analitikusan meghatarozhat6 az ilyenkor csak id6fiiggéssel bir6 Hamilton-operétor
ismeretében. Erdemes itt felidézni azt a tényt, miszerint a szabad toltott részecske nem
nyer energiat egymodust elektromégneses térrel torténd kolcsonhatdsa soran. Ilyen
esetben tehdt a részecske &llapotok energidja nem véltozik a kolcsonhatds sordn. A

szakirodalomban az ilyen homogén elektromdagneses térben mozgé részecske kvan-

tummechanikai dllapotat feloltoztetett-, vagy Volkov-édllapotnak hivjik [56-58]. Mivel
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ebben az esetben a dinamikat meghataroz6 Hamilton-operatornak sikhulldmok a sajét-
allapotai, nincs dtmenet a kiilonboz6 dllapotok kozott. A lokdlis gerjesztés alapfeltétele
tehat annak, hogy nem trivialis id6fejl6déssel rendelkezé dinamikét vizsgalhassunk
a vezetési sdvra szoritkozé modelliink alkalmazdsa soran. Fontos megjegyezni, hogy
a legtjabb eredmények alapjan a lokalis gerjesztéseknek fontos szerepe van a magas-
harmonikusok keltésének a folyamatédban is [59].

A célunk tehdt, hogy az alabbiakban részletesen bemutatott modell segitségével mé-
lyebb betekintést nyerjiink abba, hogy a jellemz&en fémekben ultrarévid impulzusok
altal keltett &ramok milyen kapcsolatban allnak a folyamat kiilonféle paraméterivel,

mint példaul:
(i) a kelt6 impulzus hossza,
(ii) a kelt6 impulzus kozponti hullamhossza,
(iii) a kezdeti dllapot energidja,
(iv) akivilagitas szélessége.

Részletesen analizélni szeretnénk tovabbéd, hogy a rendszer kiilonboz6 fizikai paramé-
tereihez kothetd id6k milyen mértékben jelennek meg a keltett &ramok lefolyasaban,

illetve az id6 szerinti Fourier-transzforméaciobol nyert spektrumban.

4.3. Lokalis gerjesztések egydimenzids modellje

Szilardtestek esetén a folyamat teljes értékii leirdsahoz természetesen az elektron-
elektron kolcsonhatasokat is figyelembe vevd tobb-részecske modellre lenne sziikség,
ennek ellenére azonban a szakirodalomban szamtalan sikeres példa taldlhaté nemcsak
idoéftiggetlen (pl.: [60-63]) hanem id6fiiggd kvantumos transzportfolyamatot egyelekt-
ron képben leiré modellekre [64-66] is. Egyelektron kép esetén egyetlen racsperiodikus
potencidlban mozgo elektront vizsgalunk. A modell potencidlt a szildrdtestnek megfe-

lelen valasztjuk.
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4.3.1. Vezetési sav effektiv tomeg kozelitésben

A Dirac-féle jelolésmodot alkalmazva jeldlje |1, k) a k hulldimszam vektort n. sdvban
1évo allapotot, amely energia sajatértéke &, . Az egydimenzids esetre torténé meg-
kotés miatt a kovetkezdkben a valés térben az x koordinatat és ennek megfeleléen a
reciprok térben a k = ke, koordinatat haszndljuk. Adott T hémérsékletti hétartallyal
termikus egyenstlyban 1év6 kvantummechanikai rendszer nem irhaté le egyetlen tiszta
allapottal, hanem csak azok statisztikai keverékével. Ilyen esetben példaul a Fermi-
Dirac eloszlas értelmében a |1, k) dllapotok betdltottsége azonos a |n, —k) allapotoké-
val. Felhasznélva a Bloch—allapotok diszperzids relaciéjanak szimmetriajat, miszerint
Eni = Ey,—k, konnyen beldthatd, hogy az eredd valdszintiségi dram varhato értéke zérus.
Ezek az eredmények, ahogyan a tovdbbiak is, formadlisan szdrmaztathatok a kovetkezd,

adott T hémérséklethez tartoz6 stiriségoperatorbdl is:

P = Y f(Eni T, pr) k) (n, kI, (4.1)
nk

ahol az f fliggvény az &, energidhoz, T hdmérséklethez és ur Fermi-nivéhoz tartozé
Fermi-Dirac eloszlas. Bér ez az egyenlet tiikrozi az egyelektron—kozelités negativumait
is, nagy mértékben megkonnyiti, hogy ebben a keretben dolgozzunk. Példaul, ha
valamely fizikai mennyiség varhat6 értékére vagyunk kivancsiak, akkor azt az egyes
|n, k) llapotokra kapott varhat6 értékeinek a Fermi-Dirac eloszlds szerinti stulyozott

Osszegzésével kaphatjuk meg.
Ahhoz, hogy le tudjuk irni a kolcsonhatdsban létrejovd transzportfolyamatokat,

idézziik fel el6szor a Bloch-4llapotok ortogonalitasat, miszerint
<1’l, kln,/ k,> & 6n,n’6k,k’ . (42)

Az allapotok id6fejlsdését az U unitér id6fejlédés operétor segitségével irjuk fel. Mivel

az |n, k) allapotok energia sajatdllapotok, az id6fejlddésiik jol ismert, ha a kiils§ tér
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zérus. Ekkor
Uty t) n, k) = e 760 | ey (4.3)

A kiils6 tér bekapcsoldsa utédn a dinamika és ezzel az U id6fejlddés operdtor is megval-
tozik, de az unitér tulajdonsdga megmarad. Ennek kdszonhetd, hogy az allapotokra
vonatkozo6 ortogonalitési feltétel minden tetszéleges t id6pillanatban teljestil. Tehat ha
a kiils6 elektromdgneses teret a t = 0 id6pillanatban kapcsoljuk be és azt mondjuk,

hogy |n, k) (t) = U(0, t) |n, kY, azaz |n, k) (t = 0) = |n, k) akkor
(n,kin’, k") (£) o< 6,0 1 Ox i VteR 4.4)

és a rendszert jellemz§ stirliségoperatort tovabbra is felirhatjuk az 4.1 egyenletnek
megfelelGen.

Annak érdekében, hogy egyszertisitsiik a szdmitdsokat és a fizikailag relevans jelen-
ségekre koncentralhassunk, a vizsgalataink sordn csak a vezetési sdvra szoritkozunk
és az effektiv tomeg kozelitést alkalmazzuk. Legyen a vezetési sadv indexe c. Ekkor az
n = ¢ sav aljan az effektiv tomeg kozelités értelmében a diszperzids relacié

h2k?
2m*

8k = 86,;( = + 8C,0/ (45)

ahol m" jeloli az effektiv tomeget. Ebben az esetben a sajatallapotok tisztan sikhulldmok
lesznek. Az ilyen sikhullam allapotokat gyakran alkalmazzék a transzportelméletben.

Ebben a megkozelitésben a kezd6allapot tehat
(T) = Y Ky (K| fE T, ), (4.6)
k

ahol a savindex szerint nem kell 8sszegezniink, mivel minden lehetséges dllapot a veze-
tési sdvban van. A kovetkez6kben azt fogjuk targyalni, hogy a kiilonb6z6 paraméterti

kiils6 lokalis terek hatdsara hogyan valtoznak meg a fenti 6sszeg egyes alkot6elemei.
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4.3.2. Lokalis gerjesztések dinamikajat leir6 egyenletek

A vizsgdalni kivant jelenség lényeges tulajdonsdgainak fenomenolégia meghatarozasa
mar egy egyszer(i egy dimenzidra (1D) szoritkozé modell segitségével is lehetséges.
Ez a megszoritas a kapott eredmények kiértékelését és interpretacidjat is megkonnyiti,
tovdbba a probléma numerikus koltsége is jelentésen csokken. Azzal a feltételezéssel
éltiink, hogy a kiils6 lézerimpulzus térben lokalizalt. Ennek megfelelen a teret hdrom
tartomanyra bontottuk. Az a I. és a III. tartomanyban az elektron kolcsonhatas nélkiil
szabadon terjed, azaz a Hamilton-operator ezekben a tartomdnyokban a 2.1 fejezetben

targyalt effektiv tomeg kozelitésnek megfelel6en

1/52
Ho = T + 8C’0. (4:7)

Ezzel szemben a kozépsd, II. kdlcsonhatdsi tartomdnyban a dinamikat meghatdrozo

Hamilton-operator
NN 1 . - -
H(X,t) = %(P —e AX, 1) +e®(X, t) + &0, (4.8)

ahol A(X, t) a kiils6 gerjeszt6 elektromégneses tér vektorpotencialjat jeloli. A modell
megalkotdsa sordn azzal a feltételezéssel éltiink, hogy kezdetben mind a harom tar-
tomanyban zérus volt a kiilsd tér, azaz az elektron szabadon terjedt és a dinamikat
mindharom tartoményban F, hatarozta meg. Kezdetben tehat, amig t < 0, egy adott k
hulldmszdmhoz tartoz6 energia sajatallapot id6fejlodése az (4.3) egyenletnek megfele-

16en
k) () = e 16 [ky, (4.9)

ahol |k) a kezdeti sikhullam, amelyre 1 (x, 0) = (x|k) = ¢, tovabba & a k hulldimszam-

hoz tartozo energia sajatérték, azaz

Hy k) = Ec k). (4.10)
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Szabad terjedés
— —
gerjesztett
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t > T ------------- :x

Szabad terjedés|  Kglesonhatsas ~— Szabad terjedés

— —
visszavert
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T > t Z O ............. >
x
Szabad terjedés
— —
bejovo
W A(x,t<0)=0
b () s : ..... :x
0 L
I. tartomany II. tartomany III. tartomany

4.1. dbra. A modellben szerepld térbeli tartomanyok, illetve a lézerimpulzus éaltal a
szildrdtestben létrehozott vektorpotencidl sematikus rajza harom kiilonbdz6 iddtarto-
ményban.

Ahogy azt mar emlitettiik, a kiils6 teret t = 0 id6pillanatban kapcsoljuk be, amely
térben az altalunk vizsgalt II. tartomanyra, azaz az x tengely mentén [0, L] szakaszra

van lokalizdlva. Osszefoglalva a vektorpotencialrél elmondhatjuk tehat, hogy

A'(x,t), haO<t<rt ésxel0, L]
A(x,t) = (4.11)
0, kiilonben,
ahol A’(x,t) egy tetszbleges tér és idofiiggéssel rendelkez6 fliggvény. A szimuldciok

numerikus megvaldsitdsa sordn azonban az A(x, t) fliggvényben szerepl nagymértékii

ugrasok instabilitdsokhoz vezetnek. Ezt elkertiilend6 az A’(x, t)-t tgy vélasztjuk meg,
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hogy a fel- és lefutdsa térben és idében egyaradnt kell6en sima legyen.

Az egyszertiség kedvéért a kovetkez6kben szoritkozzunk csak a pozitiv k hulldm-
szamu &llapotokra, amelyek ennek megfelelen az x tengely mentén pozitiv irdnyba
terjedtek. A bekapcsolds utan (t > 0), az id6fiiggé Schrodinger—egyenlet megoldasai
tobbé mar nem sikhulldmok. A II. tartomdanybéli perturbacié a kezdeti sikhullamon
feliili hulldimcsomagokat generdl mind a pozitiv mind pedig a negativ x irdnyba. A
kezdeti 4llapotnak megfeleléen (k > 0) a III. tartomédnyban csak a transzmitalt, mig
a I. tartomadnyban a bejové yi(x, t) és reflektdlt hullimfiiggvény szuperpozicidja van
jelen. A modellalkotds sordn alkalmazott tér- és iddbeli felbontast, illetve a fentiekben
targyalt hullaimcsomag komponenseket a 4.1 dbra szemlélteti.

A fentiekben kifejtett probléma numerikus modszerekkel torténd megoldasanak
nehézségét az adja, hogy az I. és a III. tartomany félvégtelen. Mas megkozelitésben,
ha csak egy véges tartomanyt vizsgdlunk, ami a kolcsonhatdsi tartoményt is magéba
foglalja, akkor egy nyilt kvantumrendszert kapunk, ami erds kolcsonhatdsban van a
kornyezetével. Periodikus gerjesztések esetén ez a probléma a Floquet-technika segit-
ségével kezelhetd, de széles spektrumt impulzusok esetén ez nem alkalmazhato, ezért
a megoldashoz mas megkozelitésre van sziikség [67, 68]. A problémdara megoldast
nytjthatnak a nem egyenstlyi Green-fliggvény elméletre épiil6 numerikus médszerek
is, de a megval6sitashoz olyan id6fiiggd konvoltcios integrdlokra van sziikség a tarto-
maény két szélén, amelyek numerikus koltsége az id6lépések szamaval egyre no, ezért
egy nagy id6tavlatokban egyre lassul6 algoritmust kapunk [64, 69]. A kovetkez6kben

bemutatott megoldas ezzel szemben egy jol skdlaz6do algoritmust ad a keziinkbe.

4.3.3. Iddablak kiterjesztése diszkrét Fourier—transzformacio segitsé-
gével

A célunk tehdt az, hogy a stirtiségoszcillaciokat keltd elektromdgneses tér utdn meg-

hatdrozzuk a keltett oszcillaciok id6fejlodését, azaz terjedését. Az idStartoméanyt két

részre bontjuk, az a) t < 7 és a b) t > 1 tartomdnyokra. Az a) idétartoményban arra

kell figyelniink, hogy a keltett oszcillaciok ne érjék el szimuldcids ablak x; és x,-vel
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Yr(x1, 1)

X1

4.2. dbra. A modellezhet6 kolcsonhatasi id6tartomany kiterjesztésére hasznalt moédszer

z 7

f6bb elemeit szemléltetd sematikus dbra: A 7 id&beli és L tér kiterjedésti fényimpulzus
hatdsara keletkez§ valoszinfiségi oszcillaciok a pozitiv irdnyban x, a negativ irdnyban
pedig az x; pontig jutnak. Ebben az id6tartomanyban az idéfejlddést megoldhatjuk a
szokvanyos numerikus moédszerek segitségével. A 1 id6pillanat utan kiterjeszthetjiik
a szamitdsokat az x; és x, pontok tilra, mivel oda nem értek el az oszcillaciok, azaz
a hullamfiiggvény itt a kezdeti P (x,0) idében fejlesztett alakja. A szimuldciés ablak
tobbszorosére novelésével lehetdség nyilik arra, hogy megvarjuk, amig a perturbaciok
elhagyjak a vizsgalt L tartomanyt.

jelolt széleit. Ekkor ugyanis a kezdeti sikhulldm id6fejlédése a tartoméany két szélén
ismert Yi(x = x1,t) = 179D s Yy(x = xp,1) = ®279D, ezdltal a sikhulldm szdmara
transzparenssé tehet6. Példaul k > 0 esetén ez azt jelenti, hogy az x; pontban egy folya-
matosan bejové, az x, pontban pedig egy folyamatosan kimené sikhulldmot kapunk
az a) id6tartoméanyban.

Térmentes esetben (b) id6tartomédny) a dinamikata A, Hamilton-operétor hatdrozza
meg, amelynek energia sajatallapotai a |k) sikhullamallapotok. Ezeknek az allapotok-
nak az id6fejlddése ismert a 4.9-as egyenlet szerinti. Ha tehat a 1ézertér utani |\V) (t = 1)
allapotot kifejtjiik a sikhulldm sajatallapotokon, azaz meghatarozzuk a ¢, = (k|W) (t = 1)
kifejtési egytiitthatokat, akkor az allapotot meg tudjuk adni barmely t > 7 id6pillanat-

ban a

W) (0= ) ce k) (4.12)

k

Osszegzés segitségével. Ez a formula lényegében [WV) (t) Fourier—sorfejtett alakja, amely
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hatékonyan implementadlhat6 a modern gyors Fourier-transzformécié (Fast Fourier
Transform, FFT) segitségével.

Ahhoz, hogy minden oszcillaci6, azaz a teljes gerjesztésbdl szarmazé hullamceso-
mag kifusson a kezdeti [x1, x;] szimuldciés ablakbol, ki kell terjeszteniink azt tigy, hogy
a teljes hulldimcsomag ki tudjon "folyni" az eredeti ablakboél. Ehhez meg kell hataroz-
nunk azt, hogy a hulldimcsomag leglassabb |k,,;,) komponense mennyi 7, id6 alatt teszi
meg a tartomany széléig tart6 utat, majd azt, hogy mekkora L utat tesz meg ekkora id6
alatt a leggyorsabb |k,,.) komponens. A numerikus megval6sitds sordn az esetek dontd
tobbségében azonban a diszkrét Fourier-transzforméciobdl szarmazo6 6k = 1/L spekt-
rélis felbontds a meghatarozo, ahol L a kiterjesztett szimulécios ablak szélességét jeloli.
Ennek az értéknek a pontos meghatarozasa esettdl fiiggd finomhangolast igényel (az
FFT algoritmus csak a kett6 egész hatvanyaival megegyez pont esetén alkalmazhato).

Ezzel az eljardssal a szimulécios id6vel linedrisan skdldz6dé modon, tetszbleges

id6lépéssel hatdrozhatjuk meg a rendszer térmentes id6fejlodést.

4.4. Lokalizalt gerjesztés valosziniiségi aramstirtiségének
id6fiiggése

A vizsgélataink soran egy térben és id6ben sin*-es burkol6val rendelkezé 1ézerimpul-

zust feltételeztiink, amely vektorpotencialja
YWY AW
A(x,t) = Apsin (Ex) sin (;t) sin (wot), (4.13)

ha x € [0,L] és t € [0, 7], kiillonben A(x,t) = 0. A szimulaciok soran azt feltételeztiik,
hogy a lézer kdzponti hullamhossza Ay = zw—? = 800 nm, tovébba azt, hogy az impul-
zus teljes hossza (nem a félérték szélessége) T = 26,7 fs, ami 10 optikai oszcillaciénak
felel meg. A vektorpotencial ismeretében az elektromos tér az E(x,t) = —dA(x,t)/dt
Osszefiiggésnek megfelel6en meghatdrozhaté. A kiils6 elektromos tér amplitidojat
Fy = 1GV/m-re allitottuk, amibdl a fentiekben emlitett 6sszefliggés alapjan a vektorpo-

tencidl Ay amplitaddja is meghatarozhato.
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4.3. abra. A kiilso elektromdagneses impulzus altal keltett valdszin{iségi stir(iség oszcil-
laciok tér- és idofliggése. A lézertér paraméterei: Fy = 1GV/m, L = 160nm, 7 = 26, 7fs,
Ao = 800nm, id6fiiggése a 4.13 egyenlet szerinti. Az dbra kinagyitott részében az a [0, 7]
id6tartomdany van kiemelve, amely alatt a kiils6 tér nem zérus [27].

2 2

A szimuldciok sordn kapott elektronstiriség-oszcillaciok tipikus tér- és iddfiiggé-
sét a 4.3 dbra szemlélteti. A vizszintes tengelyen a t id6- a fiiggblegesen pedig az x
térkoordinatat abrazoltuk. A térfiiggést a kivildgitas L szélessége szerint skdldztuk az
eredmények adaptacidjanak megkonnyitése érdekében. Ahogy az a nagyitasbol jol ki-
vehetd, a 1ézertér jelenléte alatt az elektromos tér az elektronok oszcillacidjat idézi eld.
A kiils6 tér eltjelétdl fliggben az elektronokat a pozitiv vagy a negativ x irdnyba hajtja.
Az ennek megfelel6 elektronstir(iség oszcillacidk a lézertér két szélérél indulva egy-egy
keskeny hulldmcsomag formdjédban hagyjék el a kolcsonhatdasi tartomanyt. Ezen osz-
cillaciok frekvencidja azonos a lézertér vivdfrekvencidjaval, az amplitidéja a kolcson-
hatési tartomany szélességével van kapcsolatban. A tartomény ndvelésével ezen gyors
oszcilldciok amplitidéja egyre csokken egészen addig, amig el nem érjiik azt a hatéart,
ahol mar a bevezet6ben emlitett dip6lkozelités vélik érvényessé. Ekkor ezek a gyors
oszcillaciok 1ényegében nem mutathaték ki, azaz elttinnek. Ez a mérettdl valo fliggés
annyira er6s, hogy a lézer hullimhosszédval 6sszemérhet nagysagt fokuszfoltatmérsk
esetében ezek a gyors stirliségoszcillaciok 1ényegében nem tapasztalhatok, csak az 4l-

taluk keltett aramok Fourier-transzformaéciéja ttjan nyert spektrumban azonosithaték
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be. A szimuldciok sordn azért valasztottunk tehat joval a lézertér hullamhossza alatti
kolecsonhatési tartomanyt (konkrétan az 1/5-ét), hogy szemléltetésiik lehetvé véljon az
elektronstir(iség dbrazolds révén. Ilyen lézerterek azonban kisérletileg is 1étrehozhatok

nanolokalizalt terek segitségével [70, 71].

4.5. A ponderomotoros potencial szerepének feltérképe-
zése

Fontos megjegyezni, hogy a gyakorlatban a gerjesztés térbeli kiterjedésének mindig van
egy fels6 hatdra. Ez a térbeli lokalitdsi tulajdonsag vezet a 4.3 abran lathat6 lassan fel-
épiil6 kettds csticesal és alacsony oszcilldcids frekvencidval rendelkezé hulldimcsomag
struktiréra kialakuldsdhoz. Figyeljiik meg, hogy ennek az oszcillaciénak az amplita-
déja a kolcsonhatdsi tartomdnytol tdvolodva egyre erdsebb. Ezt azt mutatja, hogy a
hulldamcsomagot alacsony energidja lassti sikhulliamkomponensek alkotjdk, amelyek
konstruktiv interferencidja a gerjeszt6 fényimpulzustol térben és id6ben egyardnt tdvol
alakul ki. Ezt aldtdmasztja a tartomdany szélén (x = 2L pontban) mért valészin{iségi
aram idofiiggése is. Az id6beli Fourier—transzforméci6 segitségével eldallitott spekt-
rum a 4.4 dbrén lathaté. A spektrum alacsony frekvencids részén ez a hulldimcsomag
struktira megfelel a bejovd hullamcsomag &y energidja koriili keskeny energiatartomé-
nyanak. Ez azt jelenti, hogy a hullimcsomag kozel a kezdeti sikhullaimnak megfelel
savbéli sebességgel terjed. Ennek koszonhetd, hogy ez az er6s struktira csak joval a
kiils6 1ézerimpulzussal val6 kolcsonhatas utdn jelenik meg. Aldtamasztja a valdszi-
ntliségi stirtiség elemzése sordn levont kovetkeztetés is, hogy ezek a struktiradk a ger-
jeszt6 impulzus hosszanal jelentésen nagyobb idéskalan alakulnak ki. Ehhez a kett8s
csticcsal rendelkezd stirtiség oszcilldci6hoz hasonlé alacsony frekvencidji oszcillacio-
kat tapasztalhatunk akkor is, ha egy nem oszcillal6 véges magassagu potencialfal be- és

kikapcsolasanak hatasat vizsgaljuk [27]. A hasonlésédg a kiilsd 1ézertér ponderomotoros
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potencidljanak a segitségével magyarazhat6. Ennek alakja

e?E3(x, t
up(x/ t) = LZ)/
0

414
dmw ( )

ahol Ey(x, t) jeloli az adott pontbéli elektromos térerésség lassan valtozé amplitado-
jat, melynek idofiiggése a kiilsd 1ézertér id6béli burkolojabol szarmazik. A véges
hossztisdgu gerjesztés tehdt egy olyan ponderomtoros potencidlnak felel meg, amit a
lézerimpulzus kezdetekor be-, majd annak végeztével kikapcsolunk. Klasszikus kép-
ben vizsgélva az effektust azt latjuk, hogy habar az U,-hez kothet6 oszcillaciok a teljes
altalunk vizsgalt paraméter tartomanyon megtaldlhatdk, intuitiv médon az effektus
erbsebb ha az elektron tobb id6 tolt a kolcsonhatési tartoményban, azaz az elektron
kezdeti ik impulzus kisebb. A transzmissziés oldal szélén mért j(t) = j(x = 2L,t)
val6szintiségi aram analizise alatdmasztja ezt a kvalitativ képet.

A 4.4 abra a fent emlitett val6szintiségi dram id6fliggését és ennek, mint id6fiiggd
jelnek a Fourier—transzformdci6jabol kapott spektrumét mutatja be harom kiilonb6z6
méreti kolcsonhatdsi tartomdany esetén. Az adott |k) dllapothoz tartozé j(t) valészin(i-
ségi aramkomponens altaldnos jellemzdje, hogy harom kiilonbozd jelet tartalmaz: két
relativ gyenge, gyorsan oszcilldlé csomagot, amelyek kozott taldlhat6 egy nagy amp-

7

litadéja, lassan valtozo kettds cstcssal rendelkezd tag. Osszehasonlitva a 4.3 dbran

2 2

lathato részecskestirtiséggel, beazonosithato, hogy a gyenge jelek a 1ézertér altal keltett
gyors siiriségoszcillaciokbol szarmaznak, amelyek a kdlcsonhatasi tartomany mindkét
szélén, a nagy gradienssel rendelkez6 részekben keletkeznek. Ezzel szemben, a lassan
valtozo rész a stirliség oszcillaciok targyaldsanal bemutatott effektuson keresztiil itt is
az U, ponderomtoros potencidlhoz kothetd. Ezek a tulajdonsdgok megfigyelhetSk az
aram |j(w)|* spektruméban is, amelyben két erés csucs taldlhato a két idétartomanybeli
tagnak megfelel6en. A spektrumot a lézer kdzponti wy = 2m/Ay korfrekvencidjanak
fliggvényében abrazoltuk a kiilonbzd tagok konnyebb beazonosithatésdganak érde-
kében. Figyeljiik meg, hogy a kezdeti elektrondllapotnak megfelel6 w(k) = &x/h cstics
lényegében nem taldlhaté meg a spektrumban. Ennek oka, hogy a val6szin{iségi dram

nem érzékeny a hullamfiiggvény kvantummechanikai fazisara.
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4.4. dbra. A lézerimpulzussal keltett valoszintiségi dramstir{iség tipikus id6fiiggése
(a kezdeti allapot konstansj, = fik/m araméval kompenzdlva) és spektruma. A fels6
panelen a valdszin{iségi aram id6fiiggése lathat6 az x = 2L pontban. Az als6 panelen
spektrumat lathatjuk harom kiilonb6z6 L szélességii kdlcsonhatds tartomédny esetén.
Lézerparaméterek: Fy =1 GV/m, T = 26,7fs, A; = 800nm [27].
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4.5. abra. Harom kiilonboz8 |k) dllapothoz tartozé x = 2L pontban mért valdszin{iségi
aramkomponens |j(w)[* spektruma (& = hiw(k)). A lézertér paraméterei megegyeznek
az el6z6 (4.4) abran kozoltekkel [27].

Ahogy az a 4.4 4bra alsé részén, illetve a 4.5 abran lathato, az w és az U,-vel kap-
csolatos spektralis csticsok relativ stlya fligg mind az elektron & energidjatol, mind
pedig a kolcsonhatési tartomény nagysagatol. Az dbrdkrdl egyértelmiien leolvashato,
hogy a wy frekvenciaja oszcillaciok gyengébbek nagyobb kolcsonhatdasi tartomanyok
esetén. Hasonl6an tendenciézus a kapcsolat &; elektron energia és a w, frekvencidju
oszcillaciok kozott: minél kisebb az elektron energidja, anndl kisebb oszcilldciokat ka-
punk. Ez a tulajdonsdg 6sszhangban van a mar emlitett egyszeri klasszikus képpel,
miszerint nagyobb effektiv kdlcsonhatdasi tartomany esetén (kisebb & elektron energia
esetén tobb id6t tolt az elektron a lézertér hatdsa alatt) egyre inkdbb a dipodlkozelités
lép érvénybe és gyengébb lézerindukalt effektusok varhaték. Habar a ponderomotoros
potencidl hatasa is enyhébb nagyobb kolcsonhatdasi tartomany esetén (mivel ekkor a
burkolé gradiense is kisebb) ez a fiiggés nagysagrenddel csekélyebb mértékii, mint a
wy frekvencidju tagoké. Ennek koszonhetd, hogy az L kolcsonhatési tartoméany nove-
lésével az U, ponderomotoros potencidl hatdsa vélik domindnssa. A 4.5 abra kiilon

kinagyitott alacsony frekvencids részében az lathatd, hogy a lasst elektronok tobb
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4.6. abra. A modellben szerepld vezetési sdv és az Osszegzés felsé hatdrdnak szamitod
&r Fermi energia szemléltetése. A vezetési sdv paraboldjan taldlhato pottyok az egyes
k) kiindulasi sikhulldmallapotokat jelolik.

lézerciklust érzékelnek, aminek kovetkeztében nagyobb lesz az alacsony frekvencias
cstcs a spektrumban. Ezen feliil, amig az w, koriili csticsok szélessége l1ényegében nem
valtozik, addig a nagyobb elektron energiak és a kisebb kolcsonhatési tartomanyok
esetén az id6tartomanyban révidebb U, altal keltett jelet kapunk, és az ennek megfe-
lel6 alacsony frekvencids csticsok is kiszélesednek. Ez teljes 6sszhangban van azzal
az intuitiv képpel, hogy megfeleltethetjiik az U,-t egy potencidlnak, amit bekapcsolva

tartunk amig a kiils6 impulzus tart, majd kikapcsolunk annak a végeztével.

4.6. Elektronstiriiség-oszcillacidk vizsgdlata fémekben

Az eddigiekben egy-egy adott |k) dllapotbol indultunk ki és ezen allapotok kiils6 elekt-
romdagneses impulzus hatasa alatt 1étrejové id6fejlédését vizsgéltuk kiilon-kiilon, dina-
mikai szempontok alapjan. A kdvetkez6kben ezen édllapotok egyiittes, eredé dinamika-
jat vizsgaljuk. A 4.6 képletnek megfelelGen ezt tigy tehetjiik meg, hogy meghatarozzuk
az egyes kezdeti |k) dllapotok id6fejl6dését, majd Osszeadjuk az egyes allapotokbol
szdrmaz0 valoszintiségi stirliségeket. Legegyszer(ibb az az eset, amikor azt feltéte-
lezhetjiik, hogy a rendszer hémérséklete T = 0K, ekkor az 0sszegzést a szimmetrikus
vezetési sdvnak megfeleléen mind pozitiv, mind pedig negativ k-ra végre kell hajtani

egészen az Ep = &, = &, Fermi-energidig. Ezt az esetet a 4.6 dbra szemlélteti.
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Nulla Kelvinnél magasabb véges hdmérsékletek esetén az egyes allapotok stlyét a
Fermi-Dirac eloszlds adja. A staciondrius esethez hasonléan (ldsd: 3.1.1), ehhez egy
olyan fizikai képet kapcsolhatunk, amelyben a kdlcsonhatasi tartomény, mint ballisz-
tikus vezetd mindkét végén egy-egy termikus egyensilyban 1évd hétartalyhoz kap-
csolédik, amelyek Fermi-Dirac eloszlasa minden egyes id6pillanatban meghatarozza
a kolcsonhatdsi tartomany hatarfeltételeit és a beinjektalt dllapotok statisztikus eloszl4-
sat. Nem zérus hodmérsékletek esetén a Fermi—energia feletti dllapotok stlya is jelent&s,
ezért ezekre az allapotokra is ki kell terjeszteni az 6sszegzést. A numerikus kalkulaci-
6kat azonban nem lehet végtelen sok pontban elvégezni, ezért a Fermi—energia feletti
allapotok hozzdadésat az eredd elektronstiriséghez addig folytattuk, amig az adott
allapotbodl szarmaz6 jarulék hatdsa az ered6 stirfiségre megfelel6en kis mértékdi nem
lett.

A 4.7 4bra az eredé elektronstir(iség id6fiiggését mutatja be szobahdmérsékleten
két kiilonboz6 Fermi—nivo esetén. Ha a 4.7 dbran lathat6 szobahémérsékleten kapott
elektronstirtiség idofiiggését tsszehasonlitjuk a 4.3 dbran lathatéval, akkor két fontos
kiilonbséget figyelhetiink meg: Az x tengely mentén mind a két irdnyba halad egy-
egy hulldmcsomag, illetve a kiils6 1ézertér altal kozvetleniil keltett stiriségoszcillaciok
lényegesen hangstulyosabbak. Az els6 eltérés oka, hogy ebben az esetben mind a két
iranyba, azaz jobbra és balra halad6 kezdeti sikhullam komponens is van az elektron-
stiriségben. A mésodik eltérés oka pedig az, hogy a l1ézerindukélt stirtiségoszcillaciok
fazisa lényegében megegyezik minden kezdeti allapot esetén, ezért, amikor k szerint

7 _ 27

Osszegziink, mindig egy olyan tagot adunk hozza az el6z6ekhez, ami ugyanolyan mé-
don tér el az egyensulyi stirliségt6l, mint a tobbi, igy az eltérések hangsulyosabba
valnak. Ezeken feliil fontos azt is megjegyezni, hogy a 4.7 dbran lathat6 lassan haladé
hulldamcsomagok a Fermi-szint kortili dllapotoknak felelnek meg. Ez abbdlis jol latszik,
hogy ezek a hullimcsomagok lényegében a Fermi-sebességgel terjednek. Ezen feliil
hasonl6 id6fiiggéssel rendelkez6 elektronstirtiséget kapunk akkor is, ha a dinamikat
csak a Fermi-szint sziik kornyezetébe (ez a kzT termikus energia néhdnyszorosanak
megfelel szélességii tartomanyt jelent) es dllapotokbol szamoljuk. Természetesen a

s 2 2z

4.3 abran lathaté dinamika jellemzi jéval a Fermi-szint alatt 1év6 allapotokat is, de a
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Fermi-szint 1eV, hémérséklet 300K
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4.7. dbra. A lézertér altal egy fémben keltett normalt tér- és id6fiiggd elektronstiriség.
A keltd elektromos tér paraméteri: Fy = 1GV/m, L = 160nm, t = 26,7fs, 1, = 800nm

[27].
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ponderomotoros potencial dltal keltett kiilonb6zd tér- és id6fiiggéssel rendelkezd hul-
lamcsomagok ereddje 1ényegében elhanyagolhaté a Fermi—szint kortiliekhez képest.
Fontos kiemelni, hogy ez az effektus nem a kvantum allapotok kozotti destruktiv inter-
ferencidnak koszonhet6, mivel az 6sszegzés a stirtiségek szintjén tortént, igy az egyes
allapotok fazisa az 0sszegzésben nem jatszik szerepet. Ez a megfigyelés teljes mér-

ték(i 0sszhangban van azzal a ténnyel, miszerint a transzport folyamatokban csak a

Fermi-szint kortili dllapotok jatszanak szerepet.

4.7. Osszefoglalas

Ebben a fejezetben a 1ézerimpulzusok 4ltal fémekben keltett &ramok kapcsolatat vizs-
géltuk a keltd elektromdgneses tér paramétereivel. Egy térben és id6ben is lokalizalt
elektromagneses impulzust tételeztiink fel, és a vizsgalatainkat egy dimenziéra korla-
toztuk. A vezetési savbéli elektronok diszperzios relacidjat az effektiv tomeg kozelités
segitségével vettiik figyelembe. A vizsgdlatokhoz hasznalt algoritmus elméleti hat-
tere a ballisztikus vezet6k kvantumelméletén alapul [40, 41]. Ebben a modellben az
egyes energia sajatallapotokat egymdstdl fliggetleniil kezeltiik és az altaluk 1étrehozott

2”2

valdszintiségi siirliség- és aramkomponenseket vizsgaltuk. Ez a megkozelités lehe-
toséget ad az egyes valdszinfiségi stirtiségkomponensek Fermi-Dirac eloszlas szerinti
Osszegzése utan az eredd dinamika vizsgélatara is, adott T hdmérsékleten. A kiils6
tér altal keltett oszcillaciok aramat a kolcsonhatési tartomédnyon kiviil hatdroztuk meg.
Az oszcillaciok viselkedésiik szerint két részre bonthatok. Az egyik részét ezeknek a
tovaterjed6 zavaroknak a kiils6 lézertér alatt keletkez6 és azzal azonos frekvencidju
oszcillaciok adjak, a masik részét pedig a jellemzben a kiilsd tér elhaladta utdn felépiilé
lassti oszcillaciok. Ezen kettsségbdl fakadd numerikus nehézségeken feliilkereked-
szélessége), kiilonbozo fokuszatmérdk és kezdeti sikhulldm energidk esetén. Az igy
kapott aramok Fourier-transzformacidjanak segitségével kimutattuk, hogy a gerjeszt6

tér vivofrekvencidjanak salya a spektrumban anndl kisebb, minél lassabbak az elekt-

ronok, illetve minél szélesebb a kolcsonhatési tartomany. A kapott eredményeket
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a ponderomotoros potencidl koncepcidjanak segitségével sikeriilt megmagyaraznunk.
Klasszikus képben a kdlcsonhatési tartomédnyon dthalad6 elektron mozgdaséra a lézertér
altal indukalt oszcillaci6 rakédik rd, ami a haladé mozgas szempontjabdl egy effektiv
potencidlt jelent. Ennek a potencidlnak a hatdsa annal erésebb, minél tobb id6t tolt az
elektron a kdlcsonhatéasi tartomanyban. Lasst elektronok és/vagy széles kivilagitasi tar-
tomany esetén a 1ézerindukalt dinamika kozel megegyezik egy, az impulzus burkoldja
szerint megjelend, majd eltind potencidl altal 1étrehozott id6fejlédéssel. Végezetiil az
egyes kezddallapotok valoszintiségi stirtiségének id6fejlodését a szobahdmérséklethez
tartoz6 Fermi-Dirac eloszlds szerinti 6sszegzésével meghataroztuk az ered6 elektron
dinamikét, majd kiemeltiik, hogy az ered6 valdszin(iségi stirtiségben a legnagyobb
jarulékot a Fermi—energia sz{ik kornyezetébe es6 dllapotok adjak.

A fenteik alapjén az Gj tudoméanyos eredményeimet az aldbbi tézispontokban fog-

laltam Ossze:

1. Lokalis gerjesztések egydimenziés modellje

Szilardtestek és lézerimpulzusok kolcsonhatdsat vizsgdltam. Modszert dolgoz-
tam ki egy dimenzidban, egyrészecske—képben, effektiv tomeg kozelitést alkal-
maz6 modellben a vezetési sdvbeli elektronok és térben lokalizélt lézerimpulzus
kolcsonhatdsdnak a lefrasdra. Ez a numerikus eljards talmutat a szokdsosan al-
kalmazott dipélkozelités keretein és alkalmas a fokuszfoltban keletkezd, majd

onnan tovaterjed§ elektronstir{iség-oszcillaciok tanulményozasara [P1].

2. Kvantumos sz6ras valdszintiiségi aramstir{iségének id6fiiggése

Az 1. pontban ismertetett moédszert alkalmazva vizsgaltam a lézerindukalt dina-
mika fiiggését az elektronenergidktol és a kivilagitas szélességétdl. Kiszamitot-
tam a lézerimpulzus &ltal keltett dram id6fiiggését, majd Fourier-transzformaécié
segitségével megmutattam, hogy a gerjeszt6 tér vivéfrekvencidjanak a stlya a
spektrumban anndl kisebb, minél lassabbak az elektronok, illetve minél széle-

sebb a kolcsonhatési tartomény [P1].
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3. A ponderomtoros potencidl szerepének feltérképezése

A kapott eredményeket fizikailag értelmeztem a ponderomotoros potencial kon-
cepcidjat felhasznalva. Klasszikus képben az effektust tgy interpretalhatjuk,
hogy a kolcsonhatdsi tartomédnyon dthalad6 elektron mozgdasara a lézertér altal
indukalt oszcillacié rakodik ra, ami a haladé mozgés szempontjabol egy effektiv
potenciélt jelent. Ennek a potencidlnak a hatdsa annal er6sebb, minél tobb id6t
tolt az elektron a kolcsonhatési tartomanyban, ami 6sszhangban van az el6z6 té-
zispontban talalt osszeftiggésekkel. Lasst elektronok és/vagy széles kivildgitasi
tartomany esetén a lézerindukalt dinamika kdzel megegyezik egy, az impulzus
burkoléja szerint megjelend, majd elt(ind potencidl altal 1étrehozott id6fejlédéssel

[P1].
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5. fejezet

Lokalisan keltett toltéstranszport

szilardtestekben

5.1. Bevezetés

Habér a kovetkez6kben bemutatott médszer szamtalan alkalmazasi lehetéséggel ren-
delkezik, a szdmitdsok kidolgozédsa sordn a f6 motivaciénk az volt, hogy hatékony
eszkozt kapjunk a szildrdtestekben lézerimpulzus hatdsara elmozdul6 toltések megha-
tarozdsara. Ennek megfeleléen a szamitdsokat is ebben a kontextusban fogjuk targyalni.

Kisérletileg igazolt tény, hogy dielektrikumok esetén egy kell6en rovid és intenziv
lézerimpulzus a dielektrikum "metaliz4ci6jahoz", azaz kifémesedéséhez vezethet [72].
Ilyen esetben az d&tmeneti fémes tulajdonsagoknak koszonhetéen az impulzus altal "ki-
16kott" toltés is mérhetd megfelels gyfijté kontaktusok kialakitdsaval [21]. Ebben a
kisérletben szilicium-dioxid minta feliiletét vildgitottdk meg egy ultrarovid (4 fs alatti)
A = 750 nm kozponti hulldimhosszasagu lézerimpulzus segitségével, amelynek a ma-
ximélis térer6ssége 1,7 x 10'° V/m volt. Az impulzussorozat éltal keltett toltéseket az
aranyozott kontaktusokon keresztiil egy aram-fesziiltség atalakito segitségével detek-
taltak. A gyijtd kontaktusok kozotti résre meréleges polarizacidja elektromos tér éltal
keltett toltéshordozok a kontaktusokon keresztiil egy jol mérhet6 vivé-burkolé fazis-
fliggd toltést szallitottak. Napjainkban lényegesen gyengébb impulzusok segitségével

is sikertilt hasonl6 effektusokat kimutatni. Ahogy azt Hanus és tdrsai bemutattdk,
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7 7

megfeleléen optimalizalt lock-in erdsitési technikdval mar pJ-os tartomanyba es6 im-
pulzusokkal keltett jelek CEP fiiggése is kimutathat6 [73]. Ezeken az eredményeken
tal érdemes azt is megemliteni, hogy napjainkban az elérhet6 legrévidebb kapcsolési
id6ket optikai gerjesztések segitségével érik el [22].

Ahogy az a fentiekben felsorolt kisérleti eredmények is mutatjék, a szilardtestek-
ben lokalisan keltett toltések vizsgalata egyre intenzivebben kutatott tertilet. Fontos
kiemelni azonban, hogy napjaink csticstechnoldgids detektorai sem képesek az ultra-
rovid impulzusok altal keltett dramok id6ftiggésének kell felbontast direkt mérésére.
Az aramiddintegraljanak, azaz a toltésnek a mérésére ezzel ellentétben a fentiekben fel-
sorolt cikkekben is tobb kiilonféle médszer talalhat6. A kisérleti eredmények elméleti
hatterének kidolgozésa sordn az egyik legnagyobb nehézség a kolcsonhatds természe-
tébdl fakado kiilonboz6 idéskaldk osszeegyeztetése. Mig maga a 1ézerimpulzus hossza
jellemz8en a par fs, a kolcsonhatds sordn keletkezett toltések nagysagrendekkel na-
gyobb, jellemz&en ps-os idéskalan érik el a detektort. Numerikus oldalrél vizsgélva
a problémat ez azt jelenti, hogy a lézertérrel valé kolcsonhatds soran a differencidl-
egyenletek megoldasdhoz a megtelel6 pontossdg érdekében fs alatti id6lépésekre van
sziikség. Ha a 1épéskoz véltozatlan a toltések transzportja sordn, akkor rendkiviil sok
id6lépésre van sziikség, ami magas numerikus koltségekkel jar (hosszt futéds, nagy
mennyiségli adat). Valtoz6, nagyobb 1épéskdzok esetén a toltésaramlas apréd oszcil-
laciéit nem lehet feloldani kell6 pontossaggal. Mivel a gerjesztés utdn az id6fejlédés
meghatarozésa az el6bb felsorolt okok miatt nagy numerikus koltséggel rendelkezik,
érdemes olyan mdédszert keresni, amelyhez nincs sziikség az allapot explicit id6fiig-
gésére. A kiilsd tér tavollétében segitségiinkre lehet az elektromégneses tér mérték
invariancidja is [74, 75]. Erre a szemléletre épiil a kovetkezdkben targyalt Fourier—
transzformdciora épiil6 moédszer is.

Visszatérve a kiils6 lézerimpulzus alatt a fényindukalt dinamika meghatarozésara,
erre a feladatra tobb kiilonb6z6 megkozelités létezik: egy-elektron képet alkalma-
z6 Schrodinger-egyenletre, Green-fliggvény technikdra és a félvezetSkre alkalmazott
Bloch-egyenletekre épiil6 numerikus moédszereket is hatékonyan alkalmaznak [64, 76—

84]. Természetesen a folyamat teljes értékii leirdsahoz az elektron-elektron kolcson-
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hatdsokat is figyelembe vevd tobb-részecske modellre van sziikség. Ennek ellenére
szamtalan kiilonb6z6 rendszer esetén sikeriilt az egyenstlyi kvantumos transzport
tulajdonsagokat megfeleléen reprodukélni [40, 41, 85-89]. Vannak ezen a teriileten
tovdbba id6fiiggd kapocsfesziiltséget és kiilsé teret is jol leiré modellek [64-66]. Er-
re val6 tekintettel érdemes tehat elsd 1épésként az egyelektron képre szoritkozni és

megvizsgélni az igy kapott eredményeket.

5.2. Célkitiizések

Statikus esetben, amikor a rendszert leir6 paraméterek idében &dllanddk, egy adott T
hémérsékletti ballisztikus mintdn atfoly6 valdszintiségi dram nagysagat megadhatjuk
az energia sajatértékek ismeretében 3.3 egyenlet segitségével. 1doéfliggd gerjesztések

esetére is egy hasonl6 Osszefiiggést tudunk felirni:

KT, t,r) = f i(E,t,1)f(E, T)dE, (5.1)

ahol i(&, t, r) jeloli a mintaba a vezetékekbdl, mint kiilsé tartdlyokbol bejutd & energidja
allapotok 4ltal keltett d&ramot [64]. Kiils6 behatds nélkiil, amikor nincs kapufesziiltség
és kiils6 elektromdagnes tér sem befolyasolja a toltéshordozok viselkedését, ezek az
allapotok megfelel¢ hatdrfeltételek esetén szintén a vizsgalt szilardtestminta energia
sajatallapotai.

Egyelektron képet alkalmazva egyetlen elektront vizsgdlunk, amely jellemz&en egy
periodikus potencidltérben mozog. Jeldlje kezdetben a vizsgalni kivant elektron al-
lapotat W;. Tegyiik fel, hogy az elektron allapota megvaltozik egy véges 7 hosszu-
sdgu kiilsd elektromos tér, példaul egy lézerimpulzus hatdsdra. A tér elhaladta utan
az elektron &llapotat jelolje W. A szdmitdsokat nagyban leegyszertisiti, ha azzal a
feltételezéssel éliink, hogy a kiilsd gerjesztés —7 id6pillanatban kezdédik és t = 0 id6-
pillanatban fejez6dik be. Ezt a 5.1 dbra szemlélteti. Ha arra vagyunk kivancsiak, hogy
a kiils6 1ézerimpulzus hataséra a kezdeti dllapothoz képest hogyan valtozott meg az

elektron kvantummechanikai dllapota, akkor érdemes levalasztani a mar ismert kez-
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E(t)

A

Szabad terjedés Szoéras Szabad terjedés

A tartomany B tartomany

ey ([ [ fp o
-7 VV\/V\/\/\/ 0 t

5.1. dbra. A kolcsonhatds id6tartomdnyainak szemléltetése. Az id6tengely (vizszintes
tengely) idében véges hossztsagu kiilsé elektromédgnes impulzus el6tti részét az A
tartomdny jeloli. A kiils6 1ézertér a hatdsat a B tartomdanyban fejti ki, mig az igy keltett
kvantummechanikai hulldimcsomagok a C tartomédnyban érik el a detektorokat. A
fiiggbleges tengely mentén mérjiik a kiils6 elektromos tér nagysagat. Szemléltetésként
ennek a térnek egy lehetséges id6beli lefolydsat pirossal dbrazoltuk.

C tartomany

doéallapotot és csak az ezen feliili részt vizsgélni. A felbontéds tovabbi elénye az, hogy
a kiils6 1ézerimpulzus el6tt a szildrdtest termikus egyensilyban volt, igy a kezdeti
allapotbdl szarmaz6 elemi dramot kikiiszoboli a tobbi allapot statisztikus keveréke és
a fennmarad¢ rész, a fény altal generélt eltérés hordoz minden mérhetd informaéciot a
kolcsonhatdsrél. Az emlitett megfontoldsok miatt érdemes tehat a Wy allapotot t = 0

idopillanatban a kovetkezéképpen felbontani
We(r,t =0)=Wr(r,t =0)+ WPxr(r,t=0), (5.2)

ahol tehdt a W4(r,t = 0) "additiv" tagba keriilt a kiils6 tér hatdsa. A fenti képletben
szerepl6 els6 tag a Wy (r, t = 0) kezd§ éllapot, melynek kiilsd impulzus utdni térmentes
id6fejlédése ismert, mivel energia sajatallapot. Kovetkezésképpen, ha az elektron
kezdetben az n; savban a k; hullamszamvektorhoz tartoz¢ dllapotban volt, akkor egy

tetsz6leges t id6pillanatban ez az allapot

Enyky)

Wt t) = Wi(r,t =0)e — 7 ' =Wy(r, t =0)e @&t (5.3)

ahol &, (k) = liw,, (k) jeloli a kiindulési ny sdvban érvényes diszperzios reldciét és ky a

kezdeti allapot hulldimszamvektorat.
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5.2. dbra. A szdmitdsok sordn feltételezett tartomany dimenzidinak és az y — z sikon
atfoly6 valoszintiségi &ramnak a szemléltetése.

A kvantummechanikai dllapot fentiekben targyalt felbontasat behelyettesitve a tér-

27 2

mentes valdszinfiségi dramstir(iség 1.21 kifejezésébe, harom tagot tudunk elkiiloniteni.

Példaul az x iranytd komponensre ez a kdvetkez alaku:

i t)—ﬁlm{\lﬂ( p 1) )} {\V( t)a‘y””;ff)}
jr(nt) Ja(rt)
EIm{‘I’*( t)M + W (r, t)&%i )} (5.4)
je(rt)

Ebben a kifejezésben a j;(r,t) jeloli a kezdeti W(r, t) allapothoz, mig a j(r, t) a di-
namikat hordozé W y((l‘, t) hullémcsomaghoz tartozo Val()szim’iségi éramsﬁrﬁséget, vé-
torténd kiintegréléséval meghatdrozhatjuk az atfolyo teljes val6szintiségi dramot. Az
egyszeriiség érdekében tételezziik fel, hogy a vizsgdlni kivant szildrdtest téglatest ala-
ka, amelynek leghosszabb éle az x tengellyel mentén fekszik, ahogy ezt a 5.2 dbra

szemlélteti. Ekkor egy az y — z sikkal pérhuzamosan fekvd n = X feliileti normalissal

//////
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feltiletre vett integraljaval:

Ly L,
I(x,t) —f Hndf = ff]x(r t)dydz
Ll/ L, Ly L, Ly L,
ff][(r t)dydz+ff]ﬂ t)dydz+ffjc t)ydydz. (5.5)
Ir(xt) La(x,t) Ie(x,t)

Mint ismeretes, a toltéshordozék drama ardnyos a kvantumaéllapotokbdl kapott valo-
szintiségi arammal. Toltéshordozok esetén a toltést az adott feliileten dthaladé dram
iddintegrédljaként kapjuk. Ezzel analég médon a kovetkezdkben az adott feliileten
athalado I(x, t) val6szintiségi aram idSintegréljat fogjuk vizsgalni és az egyszertiség ér-
dekében a kovetkez6kben toltésként fogunk rd hivatkozni. A toltéstt = 0id6pillanattol
kezdve szeretnénk meghatdrozni és azzal az egyszerfisit6 feltételezéssel éliink, hogy
ezel6tt a toltés zérus volt. Ekkor az dram 5.4 egyenlet szerinti felbontdsaban szerepl6
els6 jr(r,t) taghoz tartozé Qr(x) toltés az aram eljelétdl fiiggden iddben linedrisan
novekszik vagy csokken a sik minden pontjan, ezért nem hordoz hasznos informaciét
a kolcsonhatéasrél. Erdemes itt tjra megemliteni, hogy szildrdtestek esetén termikus
egyenstlyban ez nem ad detektdlhat6 toltést, mivel Bloch—-allapotok esetén példdul
jr(r,t)-t kompenzélja a ¢,,,(—ky, 1, t) dllapot drama.

A célunk a kiils6 elektromdgneses impulzus hatdsabol szarmazé extra toltés meg-
hatdrozasa nagy integralasi id6k esetén, ezért a kovetkezd toltéskiilonbséget vizsgaljuk

t — oo hatarértékben:

[s¢] [o¢] [s¢]

Qu(x) = Qu(x, t — 00) = f I, t) — Ir(x, ) dt = f La(x, t) dt + f Iet,H)dt,  (5.6)

0 0 0

Qa(x) Qc()

ahol Q#(x) a dinamikét kozvetlentil hordozé W 4(r, t) dllapotbdl szarmazo toltés, mig a
Qc(x) kereszttag a kvantummechanikai dllapot két tagjanak interferenciajabol szarmazo

toltés.
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Fontos kiemelni, hogy a véges V térfogatti minta (periodikus potenciéllal) egyenes
kovetkezménye (a Fourier—sorfejtésen keresztiil), hogy a reciprok térben is véges szdmu
diszkrét k pontot kapunk. A kovetkezékben, annak érdekében, hogy az analizis mate-
matikai eszkoztarat felhaszndlhassuk a szamitdsaink sordn azzal a szilardtest-fizikdban
gyakran alkalmazott kozelitéssel éliink, hogy a k szerinti diszkrét 6sszegzést megfeleld
integrallal kozelitjiik. Ezen a ponton azt is kiemelnénk, hogy az elméleti 6sszefogla-
l6ban hasznalt indexben szerepl§ jeloléssel szemben a folytonosnak tekintett reciprok

tér miatt a k az argumentumban szerepel.

5.3. Toltéstranszport egydimenzidés kvadratikus savban

A kvadratikus diszperzi6 esete kiemelten fontos példaval szolgél az extra toltések ana-
litikus médszerekkel torténé meghatarozasara. Ilyen diszperzié esetén ugyanis nem
csak a x — +oo hatdrértékekben tudjuk megadni az extra toltés értékét, hanem a tér
barmely tetsz6leges x pontjdban is. Ez a térfiiggés lehet6vé teszi a formuldk kiilonboz6
modszerekkel torténd igazoldsat is (lasd: 5.3.1 Gauss-hulldimcsomag példéja). A ko-
vetkez8kben az egyszeriiség kedvéért csak egyetlen kvadratikus savra végezziik el a
szamitasokat. Ahogy azt a késSbbiekben latni fogjuk, az 2.15 egyenlet szerinti effektiv
tomeg kozelités alkalmazdsa esetén, amikor

(k) = %kz + o, (5.7)

*

a szdmitdsokban szerepld integrandusrél nem kell feltételezniink, hogy analitikus és
csupan csak algebrai atalakitasok sziikségeltetnek. Az effektiv tomeg kozelités alkal-
mazdsdnak tovabbi elénye, hogy ilyen esetben az energia sajatallapotok sikhulldmok,
és ennek kovetkeztében barmely tetsz6leges allapot kifejtése ezeken a sajatallapotokon
egy egyszer(i Fourier-transzformaciohoz vezet. Az igy kapott egyenletek a fentiek-
ben felsorolt el6nyokon talmenden kisérleti relevancidval is birnak, alkalmazhat6ak
példaul szabad terjedésti részecskenyaldbok altal szallitott toltések meghatdrozdsara

alacsony sebességbeli szoras esetén [90-93].
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Annak ellenére, hogy nincsenek alapvetd nehézségek a szamitadsok haromdimenzios
esetre torténo elvégzésében, a kovetkez6kben a konnyebb atldthatosdg és az egyszertibb
formuldk érdekében egydimenzios esetre szoritkozunk. Ebben az esetben nem kell a
feltileti integralokat végrehajtanunk és csak a tér egy adott pontjan athalado¢ toltésre
szoritkozhatunk.

Els6 1épésben azzal a feltételezéssel éliink tehat, hogy a t = 0 iddpillanatban a
vizsgalt rendszer Wy kvantumadllapota egy (L-re normalt) Wz (x) = %eikl * sikhulldam
és a kolcsonhatas eredményét hordoz6é W4(x,t) (ami szintén L-re normalt) Fourier—

transzforméltjdnak az 0sszege, azaz
We(x,t =0)=Wr(x) + Vax) = % ekrx 4 f Ak)e™ dk|. (5.8)

Frdemes itt kiemelni, hogy ebben az esetben egydttal azt is feltessziik, hogy A, (k)
kifejtési egytitthatok reciproktérbeli tartdja kell6en keskeny ahhoz, hogy a kvadratikus
diszperziods reldcio a teljes szélességében érvényes legyen. Ez teszi lehet6vé szdmunk-
ra azt, hogy az integraldsi hatdrokat kiterjessziik a teljes k tengelyre. Ahogy az a
fentiekbdl konnyen kiolvashato, a hullaimfiiggvényeket egy L hossztsagt szakaszra
normaltuk a kdvetkezd fejezetben taldlhat6 eredményekkel val6 konnyebb 0sszevethe-
toség érdekében. Ez az A(k) kifejtési egyiitthatok meghatdrozasandl a szokdsos inverz

Fourier-transzformaciohoz képest egy plusz VL szorzét hoz be, azaz
L .
Alk) = zin_ f W (x, e ™ dk, (5.9)

Ezeket a konvencidkat haszndlva a val6szintiségi stirliség a szokdsos pa(x) = [V (0P,

a reciproktérbeli valdszintiségi stir{iség a szokdsostol eltéréen azonban
~ 27 2
patk) = T AP (510)

Els6ként a Q4(x) tagon mutatjuk be a levezetés f6bb 1épéseit. Behelyettesitve 5.8

//////
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toltést a t — oo hatdrértékben arra jutunk, hogy

(o]

Qalx) = %Im f f A () A(x) ix g7 k% f e lwt-o®F qf dkdic b . (5.11)
—00 —00 0
Ahogy lathat6, az integrandusban szerepld id6fliggd tagok szeparalhatok és a t —

oo hatdrértéknek koszonhetben az id6 szerinti integral meghatdrozhat6 a Heaviside-

figgvény Fourier-transzformaltjanak ismeretében:

i

f@(t) e—i[w(x)—w(k)]tdt — fe—i[w(K)—w(k)]tdt — 7'(6[6()(1() _ Cl)(k)] _
—00 0
ahol ©(t) jeloli a Heaviside-fiiggvényt, 6 a Dirac-delta disztribtciét és a jobboldali tort
a Cauchy-féle foérték. Ezt visszahelyettesitve az eredeti kifejezésbe az egyenlet két

tag Osszegére bomlik. Az egyik az 5.12 els6 tagjdbol a méasodik pedig a f6értékbol
szarmazik. Tehat a Qa(x) = Q' (x) + Q7 (x), ahol

Q) = %Im Y f f A )AG) ik e C 9 mo[w(k) — w®)] dedks.  (5.13)

""" Bz BZ
Ahogy lathato, a fenti kifejezésben szerepl6 integrédlok csak azokra a reciproktérbeli -
ra adnak nem zérus eredményt, amelyekre teljesiil, hogy x = +k. A visszahelyettesités
utan tehat két tagot kapunk. A kvadratikus diszperzids reldcié szimmetriajabol kovet-
kezeik, hogy A" (k) = A(-k), igy a masodik k = —k megoldéssal felirt tag zérus képzetes
résszel rendelkezik, azaz nem ad jarulékot. A diszperzids reldci6é derivaltjanak behe-
lyettesitése, miszerint v(k) = dw(k)/dk = kii/m*, majd par egyszer(isités elvégzése utan

Q'4(x) -re azt kapjuk, hogy

Q) =sgnlt) 5 [ path) atk 5.14)

A Q" a(x) meghatarozasdhoz 5.12 egyenlet Cauchy-féle t6értékét kell visszahelyette-

siteniink 5.11 egyenletbe, majd a diszperzios reldcié behelyettesitése utan azt kapjuk,
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hogy

Q'

i f f e A R)AK) 0% dkedic b (5.15)

A ketts integralban szerepld tort parcidlis tortekre bonthat6 az alabbi médon

K 1 1 1
(x?—kz)zi[k-x‘km]' (5.16)

A felbontés visszahelyettesitése utan konnyen belathat6, hogy a k + k nevez&vel ren-

delkezd integral képzetes része zérus, ezért nem ad jarulékot, igy tehat

1 el(K k)x
f f ﬂ(k)ﬂ(K) dkdr b (5.17)

—O00 —00

Q()—

Ez képlet tovabb egyszerfisithetd, ha felhasznaljuk a Heaviside-féle egységugras fiigg-
vény Fourier-transzformaltjat. A 5.12 egyenletbdl kiindulva némi &talakitas arra jut-

hatunk, hogy

i(x—k)x ’ )
%eK — = —1t5(x — k) + f e'c=bs gs. (5.18)

—00

Ezt behelyettesitve az el6z6 5.17-as egyenletbe arra jutunk, hogy

Qs == [ T
[y R —

=31pak)

2

[ Ak) e dk| ds. (5.19)

—00

=pa(s)

Ezt hozzdadva a Q';(x)-ra kapott egyenlethez végiil megkapjuk, hogy effektiv tomeg

kozelités alkalmazésa esetén

0 X
Q) == [ patt) e+ "L [ pats . (520)
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Ez a képlet azt mondja, hogy a W #(x) hullamcsomag altal egy adott x ponton at szallitott
toltés igy szdmolhaté mintha az x pont mogott 16vs dsszes toltés teljes egészében atha-
ladna rajt. Azigy kapotteredménybdl viszont ki kell vonnunk a negativ irdnyba terjed
hullimcsomag komponenseket. Ezek ugyanis negativ irdnyban haladnak &t ugyan-
azon a ponton. A kovetkez6kben hasonlé eredményre jutunk a Gauss-hulldimcsomag
példdjanak esetén. A Q.(x) meghatdrozasdndl is hasonldéan kell eljarnunk minta a Q #(x)

esetében. Az el6z6ekben felvazolt 1épések végrehajtdsa utan arra jutunk, hogy

1 B i Re (Aky)} hakr <0
Q:(x) = 2Re $f‘l’ﬂ(x)e e ds b — (5.21)

0 kiilonben.

Az els6 tag az x — oo esetben a W 4(x) Fourier—transzforméltjdnak a k; pontban felvett
értéke. A mésodik tag pedig azt irja le, hogy barmely véges x esetén az interferenciabol
szdrmazo kereszt toltést az els6 integralban tilszamoljuk, ha a kezdeti allapot a negativ

irdnyban halad. Végezetiil a teljes extra toltést is fel tudjuk irni, amelyre azt kapjuk,

hogy

m m

0 x
Qi) =" f pnl) i+ ™ f pa(s) ds

1 [ ‘ in Re{A(kr)} hakr <0
+2Re{ — f Wa(x)e ™ ds b — (5.22)
\/Z_oo 0 kiilonben.

5.3.1. Gauss-hulldimcsomag példdja

A eldz6ekben bemutatott kvadratikus eset eredményei konnyen alatdmaszthatok, ha a
kiils6 tér altal keltett zavart egy Gauss-hulldmcsomagnak tételezziik fel. Ehhez hasonl6
hulldmcsomagok lézer-anyag kolcsonhatdsok sordn jellemz&en nem keletkeznek, de a
specidlis tulajdonsdgai miatt mégis érdemes megvizsgalni ezt az esetet. Ilyen esetben
ugyanis a hullimcsomag idéfejlédése analitikusan megadhat6, amelybdl a szallitott
toltés az altalunk hasznalt médszertdl fiiggetleniil is meghatarozhat6. A kovetkezdk-

ben azzal a feltételezéssel éliink tehat, hogy W #(x) egy o, szorassal, x; varhato értékkel
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és ik impulzus varhat6 értékkel rendelkezé Gauss-hulldmcsomag;:

W) = Wo() = — exp (- E 2

12 + lkG (x - XG)) , (523)
V2mo, *

mig a lézertér hatdsa el6tti kiindulési allapot egy kr = ko impulzussal rendelkez8 sik-
hulldm, pontosabban W7 (x) = exp(ikox). A képleteink meger&sitésére és a bemutatni
kivant tulajdonsagok feltardsdra az is elegendd, ha a kovetkez6kben a szabad terje-
dés esetére korldtozzuk szdmitdsainkat. Ekkor mindkét hulldmfiiggvény-komponens
id6fejlédése megkaphat6 a potencidlmentes Schrodinger—egyenlet megolddsaval. A

szamitasok elvégzése utan azt kapjuk, hogy:

Wr(x, t) = exp(i(kox — wot)) (5.24)

1 (x —Xg — iZkGGZ)Z
Wo(x, t) = exp (—aiké) exp |- , =1,
\ Varo, (1 + it/1,) 403 (1 +1(t/%,)

(5.25)

ahol wy = Tk3/(2m) és 1, = 2mo3/h az un. karakterisztikus id6, ami azt az id6t adja
meg, amely elteltével a hulldimcsomag szérdsa a kétszeresére novekszik.

Ahogy azt mar emlitettiik, a Ws(x) Gauss-hulldmcsomag altal széllitott toltés az
el6bbiekben felvazolt szdmitdsokon tal, tobbféleképpen is meghatdrozhatd. Az egyik
intuitiv képet ad6, kevés szdmitassal jaré modszer az el6z6 alfejezet eredményeivel
0sszhangban az, ha a hullimcsomag valds és reciproktérbeli valészintiségi eloszlasdbol

indulunk ki, amelyek a kdvetkezok:

VRY,)
pc(x) = \/2%0 exp (_()CZTEG)) (5.26)
o1 (k - ke)?

pc(k) = N exp (—2—0;), (5.27)

ahol 0, a reciproktérbeli sz6ras, amelyre 0,0y = % A val6s térbeli eloszlds egy adott
x pontjdn atmend toltésre vagyunk kivancsiak. Az egyszerliség kedvéért tegyiik fel,
hogy a hulldimcsomag varhato értéke pozitiv irdnyba terjed, azaz kg > 0. Ekkor az

egyszer(i intuitiv kép az, hogy az adott ponton a valészintiségi sfirtiségnek az x ponttol
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kG/Gk

XG/GX

5.3. dbra. A négy kiilonboz6 Gauss-hullamcsomag paramétereinek illusztraciéja. An-
nak érdekében, hogy be tudjuk mutatni a kiilonb6z6 paraméterek Q;-re tett hatdsat,
az egyes esetek kozott mind a xg, mind pedig a kg paraméterek jelentSsen eltérnek
egymastol [28].

balra fekv6 része fog dthaladni. Ezt az értéket egyszertien meghatdrozhatjuk a stir(iség

kiintegralasaval —oo-t6l x-ig, azaz

f po(s) ds = = + erf(x \cm) (5.28)

Ekkor azonban nem szamoltunk azzal, hogy a hullamcsomagnak vannak negativ irdny-
ban terjed6 komponensei. Ebbdl az értékbdl tehat ki kell vonnunk, a hulliamcsomag
negativ irdnyba halad¢ részét, amit a recipkroktérbeli eloszlas negativ k-ra es6 részének

a felintegraldsaval kaphatunk meg;:

0

fﬁc(k) dk = % - %erf( \/kEGG ) (5.29)
k

—00
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A Gauss-hulldmcsomag altal szallitott toltés térfiiggése tehat

1 ke
f 5.30
) T2 ( \/_Uk) ( )

Qalx) = —erf( Vo

Az 0sszeegyeztethet6ség érdekében m* = m feltételezéssel élve ugyanerre az eredmény
jutunk a 5.20-as egyenlet alkalmazasaval is. A Q¢(x) kereszttag meghatdrozdsara nincs
egy ehhez hasonl6 szemléletes képpel aldatdmasztott médszer. Itt az ellenérzésre a

kereszttag

— izk(;(fj%
202(1 +i(t/1,))

je(x, t) = %Im {\I’}(x, HWs(x,t) l— ] + ikoW r(x, )W (x, t)} (5.31)

val6szintiségi dramanak id6 szerinti numerikus integralja adja a legegyszertibb médot.
A vizsgélataink sordn kapott eredmények aldtamasztottak, hogy kell6en nagy t-ig

integralva j6 egyezést kapunk a 5.21 egyenlet altal szolgaltatott értékekkel, miszerint

Q) = 2 exp (——(k° .k

1 )l sgn(ky) cos (ko x¢)
V2roy K

ikrxe e[ X=X | ko —kc
+ Re {e erf ( 2. +1 or . (5.32)

A Qqu(x) toltést természetesen a 5.30 és a 5.32 egyenletek 0sszegeként kapjuk meg.

Az igy kapott extra toltés tulajdonsdgainak illusztracidjara négy kiilonbozé esetet
vizsgaltunk meg. Az egyes eseteket a 5.3 dbra szemlélteti. Ahogy az az dbrardl is
leolvashat6, mindegyik esetben szimmetrikus a Gauss-hullamcsomag val6s és recip-
roktérbeli eloszlésa, azaz 0, = 0, = 1/ V2. Az egyes esetek a val0s térbeli x¢ (t = 0-ban)
és a reciproktérbeli k¢ varhat6 értékekben kiilonboznek egymastol. Ugyeltiink arra,
hogy az esetek kozott legyen olyan, amikor mind a két varhat6 érték kicsi ( (c) eset),
illetve nagy ( (b) eset), valamint olyan is, amikor csupan csak az egyik vagy a masik
értéke alacsony ( (a) és (d) eset).

Az egyes esetekben a Q, térfiiggését a 5.4 abra szemlélteti a kezdeti sikhullam k
hullamszamvektoranak fiiggvényében. Figyeljiikk meg, hogy mind a négy esetben hir-

telen valtozas lathaté az x = x¢ érték o, széles kdrnyezetében a kj értékétdl fiiggetlentil.
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a) b)
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5.4. abra. A Q, tér és ko fiiggése négy kiilonboz6 paraméterti Gauss-hullamcsomag
esetén. Az egyes eseteket az (a)-(d) bettik jelolik, 6sszhangban a 5.3 4brén alkalmazott
jelolésekkel. Az dbrdkat a 5.22 egyenlet segitségével készitettiik az analitikus tton
kapott eredményekkel megegyezben [28].

Ez a viselkedés a Qx(x) elsd tagjdhoz kothets, ugyanis ennek értéke ebben a tarto-
manyban véltozik a legnagyobb mértékben. Az lathat6 tovdbbd, hogy minden esetben
a legnagyobb mértékii térfliggést a ky = k¢ egyenes mentén tapasztalhatjuk, majd ett6l
az egyenestdl felfelé vagy lefelé tavolodva a valtozas mértéke egyre csokken. Ezt a
Qc(x) els6 Gauss-os szorzétényezbje magyardzza. A ky tengely mentén tapasztalhato
oszcillaciok frekvencidja a x¢ értékétdl fliggben kicsi ( (a) és (c) eset), vagy nagy ( (b) és
(d) eset) ez a 5.32 egyenletben szerepl6 cos (ko xc) tagnak koszonhetd. Jol kivehet6 az
a tulajdonsag is, hogy attél fiiggden, hogy a sikhulldm merre terjed, ez a tag vagy az

x tengely pozitiv, vagy a negativ részén jarul hozz4 a toltéshez a 5.22 egyenlet utols6
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tagjanak megfelelGen.

5.4. Toltéstranszportegydimenzids kvantummechanikai mo-

dellje szilardtestekben

A kovetkez6 altaldnos esetben célravezets, ha a Bloch—-allapotok kovetkezd alakjat

hasznaljuk

Yu(k, 1) = %un(k, r)e’™T, (5.33)

ahol N a vizsgalni kivant kristalyrdcsban talalhat6é elemi celldk szdma. A Bloch-

allapotok rdcsperiodikus részét a V. térfogat egységcelldra normaljuk, ekkor

f 1%, (K, D)ty (K, 1At = Sy (5.34)

Ve

Ez egyben azt is jelenti, hogy a fentiekben bevezetett jelolésekkel N = V/V.. Vegyiik
észre, hogy ennek a normaltsagi feltételnek a kovetkeztében az u,(k, r) rdcsperiodikus
részek m~%/? dimenzidjuak.

Az egyszer(ibb targyaldsmod érdekében a kovetkezbkben feltessziik, hogy az elekt-
ron allapota kezdetben leirhat6 egyetlen Bloch-éllapottal, azaz Wy (r, t = 0) = ¢, (kz, 1),
ahol ny kiinduldsi dllapot savjat és k; a hulliamszdmvektorat jeloli. Ennek az dllapotnak
az id6fejlédését a 5.3-as egyenlet irja le. A W4(r, t = 0) allapot térmentes idéfejlédése

is meghatdrozhato, ha felbontjuk Bloch—-allapotokra:

n

W, t) =Y f A1) Yulk, 1) Ik, (5.35)
BZ

ahol A, (k) jeloli a kifejtési egytitthatokat és az 6sszegzést az elsé Brillouin z6nén (BZ)
beliil kell végrehajtani az 6sszes vizsgdlni kivant effektus szempontjabdl relevans savra.
Az el6z6 fejezethez hasonlodan, a kovetkez6kben a konnyebb atldthatdsag és az egy-

szer(ibb formuldk érdekében egydimenzids esetre szoritkozunk. Ez a megkozelités
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lehet6vé teszi szdmunkra, hogy a koncepcié f&bb 1épéseire koncentraljunk anélkiil,
hogy tobbdimenzids integrdlokat kellene kiszamolnunk. Gondoljuk csak arra, hogy
haromdimenzids esetben példaul a W 4(r, t) dllapot Bloch—allapotokon torténd kifejtése
harom reciproktérbeli integrélt jelent, mig egydimenzids esetben csak egyet. Az igy
kapott eredmények azonban éltalanosithatok. Ahogy azt a kovetkezd 5.5 fejezetben is-
mertetni fogjuk, az igy kapott eredmények bizonyos megkotések mellett kiterjeszthet6k
a haromdimenzids esetre.

AW 4(r, t) dllapot hullamfiiggvény 5.35 szerinti kifejtésének egydimenzids verzidjat,

azaz a

Wax,f) =) f Au(K) Pulk,7) dk (5.36)
BZ

n

kifejtést behelyettesitve a Q4(x) definiciéjdba, felhasznédlva, hogy az id6 szerinti és a
reciproktérbeli integrdlok sorrendje felcserélhet, némi atrendezés utan a kovetkezdt

kapjuk:

Qualx) = %Im Y f f A (k) A (1) gb;(k,x)w f e~ Mon(-on® 4t d drc |
0

WM p7 Bz

(5.37)

Ahogy lathato, az integrandusban szerepld id6fiiggd tag, a kvadratikus esethez ha-
sonléan itt is szepardlhatdk, és a t — oo hatdrértéknek koszonhetben az id6 szerinti

integral meghatarozhato:

i

o) — o) (5.38)

[ertentresiitas = mofa, ) - o] -
0

Ezt visszahelyettesitve az eredeti kifejezésbe az egyenlet szintén két tag Osszegére
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bomlik. Az els6 tag ez esetben

ybm(

Qalx) = —Im foﬂ (k) A (1) Py, (k, x) ——=——= 1O[wm(x) — wu(k)] dx dk ;.

i g7 Bz
(5.39)

Ahogy lathat6 a fenti kifejezésben szerepld integralok csak azokra a reciproktérbeli x-ra

adnak nem zérus eredményt, amelyekre teljesiil a

Wn() — (k) =0 [-7i
En(k) — En(k) = 0 (5.40)

egyenlet. Ez m = n esetén barmely diszperziés reldciéra teljesiil a ¥ = k pontban. Alta-
lanos esetben azonban ezen feliil is vannak megolddsok. Gondoljunk csak a szilicium
2.1 abra szerinti sdvszerkezetére. Ha képzeletben egy adott energiaértéknél egyenest
htzunk a sdvszerkezetben, akkor van olyan sav, ami tobb mint kétszer is metszheti az
egyenestinket, és akkor a degenerélt sdivokat még nem is vettiik figyelembe. Ez t6bb,
mint két kiilonbz6 megoldast ad a 5.40 egyenletre. Altalanossdgban ez aztjelenti, hogy
a Brillouin-zénén beliil az dlland6 &, (k) energias feliilet sszes pontja ad egy megoldast.
Visszatérve az egydimenzios esetre, ez egyetlen pont, mégpedig a k = —k. Ezt az esetet
szemlélteti a 5.5 dbra bal szélén talalhat6 savszerkezet. Frdemes megfigyelni, hogy
m = n esetén a sdvon beliil barmely & értékre van megoldésa az 5.40 egyenletnek és
ezek a megoldasok az els6 Brillouin-zénat teljesen lefedik. Azt a tartomanyt, amelybd&l
a megoldasokat kapjuk az energia tengely mentén savindextdl fiiggetlentil Dg jeloli,
amig a lehetséges hullamszamvektorok tengelye mentén 97, illetve D/, amelyek itt
megegyeznek. Ez m # n esetén eltérd is lehet. Ekkor két lehet6ség 4ll fent. Az egy-
szer(ibb az, amikor a savok kozott tiltott sdv van, ugyanis ekkor az egyenletnek nincs
megolddsa (5.5 dbra kozepe). Ha két sav atfed egymadssal, azaz nincs kozottiik tiltott
sav (5.5 abra jobb széle), akkor azokra az energia értékekre van megoldasa az egyen-
letnek, amelyeket mind a két sav felvesz. A megoldasok a sdvok konkrét ismeretében

megadhatok egy f,, fliggvény segitségével, amelyre |k| = |f, (k). Egydimenziéban
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n = m eset n # m eset tiltott sdvval n # m eset tiltott sav nélkiil

&

5.5. abra. Az &,(x) — E,(k) = 0 egyenlet megoldasainak szemléltetése kiilonféle sav-

7z

szerkezetek esetén. A bal széls6 dbra az n = m esetet mutatja be, ekkor minden savbéli
energidhoz taldlhat6 két megoldds amelyekre |k| = |k|. Az n # m esetben, ha nincs atfe-
dés a két sav kozott (kozépso6 dbra), akkor az egyenletnek csak az imagindrius tengely
menti képzetes megolddsi vannak, amelyek id6ben lecsengenek. Ha van atfedés a sa-
vok kozott (jobb széls6 dbra), akkor attol fiiggden, hogy az n vagy m sdvban keressiik a
megoldédsokat, mas és mds tartomanyokban talaljuk meg 6ket. Ezeket a tartomédnyokat
rendre D illetve DY jeloli.

ez azt jelenti, hogy adott k esetén a x = %f,,,(k) a két megoldas. Ez a fiiggvény a
sdvindexekre nem szimmetrikus, azaz f, (k) # fu.(k). Az dbrdn ezen megoldasok
energiatartomanyat a mar bevezetett Dg jeloli. J6l lathatd, hogy ilyen esetben mind a
két sdvbol kiesnek részek, pl.: a piros n. sav tetején, illetve a kék m. sav aljdn nincs kozos
energiaértéke a két sdvnak. A k hullamszdmvektor tengely mentén vizsgdlva a kérdést
arra jutunk, hogy nem mindegy, hogy melyik sdv mentén keressiik a megoldasokat.
Az abra jobb szélén taldlhato sdvszerkezetnél maradva, ha az als6 m. sdévon megyiink
végig, akkor minden —mt/(2a) és +m/(2a) kozé es6 k-ra van megoldés (van atfedés a
masik savval). Ezt a tartomanyt D;"" = [-7t/(2a), t/(2a)] jeloli. Ezzel szemben a felsé
n. sdv mentén két kiilén tartomanyban van megoldds, ezek a O, = [-7t/(2a), —q] és

a Z),’(”é” = [g,m/(2a)]. Ez a feltétel tehdt a diszperzids relacion keresztiil 6sszekoti a két
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integralt és adott (1, m) indexpdrok esetén kijeldli azokat a tartomédnyokat a reciprok
térben, ahol a toltés ezen részének a transzportja megvalédsul.
Visszatérve a 5.39 egyenletre és elvégezve az egyenletben szerepld bels « szerinti

integralt és felhasznalva a Dirac-delta disztribtci6 tulajdonségait, a kovetkez6t kapjuk

ox

Q) = T Vi

T(_h ﬂ;(k) ﬂm(_fnm(k)) . 8lpm(—fn’m(k),x)
ML) T 0 T Ak 64D

m

n,m D;:/m
ahol v, (k) = 2! K)| az m. sav k-beli csoportsebessége. A formula tovabb egyszer(isit-
het6, ha csak tiltott sdvval rendelkez6 savparokra korldtozzuk a szdmitdsainkat, ekkor

ugyanis csak az n = m esetek adnak zérustol eltéré eredményt és a O, = BZ, azaz

h Au(k)P Pk,
o= ¥, ||vn§k§|| it )

+Y o k= k. (5.42)

BZ

Mivel Bloch-allapotok esetén ¢,(—k, x) = ¢}, (k, x), a kifejezésben taldlhaté masodik tag
képzetes része zérus, ezért nem jarul hozza a Q' (x)-hoz. Az a szélességti egységcel-
lara torténd atlagoldssal a formula tovabb egyszertisithet. Ekkor egy celldn beliili

tetszleges x pontra

Tat = [ Quorts (5.43)

Ez az atlagolas lehet6vé teszi, hogy az integralok sorrendjének felcserélése utan behoz-

68



LOKALISAN KELTETT TOLTESTRANSZPORT SZILARDTESTEKBEN

Im(x)

O

_k @) k Re(x)

5.6. abra. A komplex konturintegral szemléltetése.

zuk az impulzus véarhat6 értékének Bloch—allapotokra érvényes képletét miszerint

L
f Y (k, x) (—ih%gbn(k, x)) dx = mv, (k). (5.44)
0

Egyszertien megmutathat6, hogy ha a fenti képletben a teljes kristdly L hossza helyett
csak az egységcella a hosszara integralunk, akkor a kristdlyban 1év6 celldk szamanak
megfeleléen N-szer kisebb értéket kapunk. Ezt felhaszndlva par aprébb atrendezés

utan

“ ou,(k, '
% f W, (k,x)%dx - %vn(k). (5.45)
0

Behelyettesitve ezt az eredményt a Q' (x)-ra vonatkoz6 kifejezésbe, végezetiil azt kap-

juk, hogy
@a= 1Y, [ senbutoliaor d (540
" Bz

ahol felhasznaltuk, hogy L = Na és sgn a szignum fiiggvényt jeloli. Vegyiik észre, hogy

Q' 4 fiiggetlen az x-t6l, ami a 5.45 kovetkezménye.
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A Qa(x) méasodik tagjanak konkrét alakja a kovetkez6:

Z fﬂ 2OAOYLE DT, x) | (5.47)

Wy (K) = wm(K)
" BZ BZ

Vizsgaljuk meg a fenti kifejezésben szerepld x szerinti integrdlt. Az integrandus poélu-
sokkal rendelkezik a kiterjesztett x szerinti komplex sikon, mégpedig azokon a pon-
tokon, ahol w,(k) = w,,(x). Ez lehet6vé teszi, hogy a szamladléra vonatkoz6 bizonyos
analitikus tulajdonsagok teljesiilése esetén kiterjessziik az integralt a teljes komplex sik-
ra, és ekkor az elvégezhetd. Altaldban példaul numerikus szamitasokbol kapott A, (x)
kifejtési egytitthatokra nincs természetesen egy jol maghatarozott moéd arra, hogy ki-
terjessziik az integralt a teljes komplex sikra. Dipélkozelités esetén azonban minden
savatmenet vertikdlis, azaz a kifejtési egyiitthatok spektralis szélessége nem véltozik.
Hasonl6 a helyzet akkor is, amikor ugyan a gerjesztés lokalizalt, de a kiterjedése joval
nagyobb, mint az egységcelldé. Ilyen esetekben is végiil egy, a kezdeti k; koriili kes-
keny eloszlast kapunk. Lényegében, ha a A, (k) kifejtési egytitthatok tartdja végesnek
tekinthetd, akkor az integralas hatarait kiterjeszthetjiik a Re(x) valés tengely mentén
a too-be és bezarhatjuk a konturt. Végezetiil ez elvezet minket a ¢,,(x, x) exponencié-
lis tagjdnak vizsgalatdhoz (lasd 5.33). Pozitiv x-ek esetén az exp(ixx) exponencidlisan
csokken, amint Im(x) — oco. Ha az integrandusban ez a vezetd tag, akkor bezarhatjuk

a konturt a felsd félsikon. Ezt kovetkez6kben Q. fogja jelolni. Ekkor

T () A (1) (K, ) 211, X)
gy Zf 56 -

:_Im Z f 95 wn%k ’;:i o drk (5.48)

A 5.6 -es szemléltets dbran lathaté moédon n = m esetben az integrandusnak két po-
lusa van, mégpedig a k = +k. Feltételezve, hogy ezek elsérendii egyszer(i pélusok,
a nekik megfelel6 reziduumok rendre az inN(k, k, x)/v,(k) és az inN(k, =k, x)/v,(=k).

Amikor n # m és tovabbra is csak tiltott sdvval rendelkez6 sdvpdarokra korlatozzuk sza-
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mitdsainkat, akkor a w,(k) = w,,(x) egyenletnek csak a képzetes Im(x) tengely mentén
lehetnek poélusai, de ezek x-ben lecsengd jarulékokat hoznak. Megfelel6en nagy x ese-
tén tehat ezek a tagok 1ényegében elttinnek. Ez megfelel annak a kisérleti megval6sitds
szempontjdbodl relevans esetnek, amikor maga a toltés detektalé mtiszer tavol esik a

kolcsonhatés helyétdl. Ebben az esetben tehat

(K2 o, (k,
Qa(x = o0) = %Im Z A, (0l ¢;(k,x)M dk

Un(k) 8x
BZ
ARAK)  Iu(—k,x)
+Zn: = Tl V0= kg, (5.49)
BZ

ami lényegében megegyezik 5.42 egyenlettel. Eltérés csupdn a tortek nevezdjében
van. A képletben szereplé masodik tag képzetes része ebben az esetben is zérus. Ha
elvégezziik ugyanazokat a 1épéseket, amelyekkel eljutottunk 5.42 egyenlettsl a 5.46
egyenletig, akkor megkapjuk a celldra atlagolt Q” 4-t, amely

—
Qa=1 Y f AR dk. (5.50)
" Bz
Osszeadva a Qa(x) két celldra 4tlagolt komponensét nagy pozitiv x-re végezetiil azt
kapjuk, hogy
Qa(x — o) = %[Z f (1 + sgn[o(k)] [ A, k)P dk] (5.51)
" Bz
_2n 2
=W NICIET 552)
n o

ahol D, azt a tartomanyt jeloli, ahol az v(k) pozitiv. Ha negativ x-re szeretnénk egy

hasonl6 hatarértéket kapni, akkor a konttr integrdlt a komplex sik als6 részén kell
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zarni. Az integral utdn ugyanezen lépéseket végrehajtva az kapjuk, hogy

) f AL d, (5.53)
"D

ahol D_ azt a tartomanyt jeloli ahol a v, (k) negativ.

Annak érdekében, hogy meghatarozzuk a Qu(x) minden tagjat, ra kell térniink a
Qc(x) kereszttagra, ami a kezd6allapot és a dinamikat hordozé W 4(r, t) hulldimcsomag
interferencidjabdl szarmazik. A Q.(x) definicijdba behelyettesitve a W 4(r, t) Bloch-

allapotokon kifejtett egydimenzids alakjat azt kapjuk, hogy

[o¢]

%m=fummn

0

- i Z f AR 9} ) 22D f “an-on, 61E Gt d

oy, (kr, ,
v [ w,:(k,x)% f ol gt ik, (550
BZ 0

ahol felhasznéltuk, hogy egydimenzids esetben a kezddallapot a kovetkez6: Wr(x, t) =
Y, (kz,x) e"@nr kDt Az el626 Qa(x) levezetéséhez hasonldan itt is elsé 1épésként be
kell helyettesiteniink mindkét integral tagba a 5.38 formulét, majd az integralokat
csoportositjuk, mégpedig tigy, hogy a Dirac-deltét tartalmazo integrdlok a Q. (x)-be,
a f6értéket tartalmazok pedig a Qf(x) kertiljenek. Ekkor azon feltételezést hasznélva,
hogy a sdvok kozott tiltott sdvok vannak, a Qr.(x)-be szerepld integralok kiszamithatok.
A végeredményre djfent alkalmazhatjuk a 5.43 egyenletben haszndlt celldra torténd
atlagolast, majd behelyettesithetjiik a 5.44 képletben szerepl6 savsebességeket. Igy

némi egyszer{isités utan azt kapjuk, hogy

QL(x) = sgn [v4(K)] ZT”Re (A, (kp)}. (5.55)

A Qf(x)-ben szerepl6 integralokat a 5.47 egyenletnél hasznalt komplex sikra torténd

kiterjesztéssel hatarozhatjuk meg. A Q#(x) meghatarozasdhoz hasonléan most is nagy
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pozitiv x-re vizsgalédunk, igy a cellara atlagolas utan az kapjuk, hogy
— 2n
{@) = TRe (A, (kD). (5.56)
Az eredményeket 6sszegezve megkapjuk a Qc(x) x — oo hatarértékben:
— 4n
Qi(x = 00) = —Re (A, (k1) (5.57)

ha v,,(kr) > 0 és zérus kiilonben. Hasonldéan x — —oo esetben is egy nem zérus tagot

kapunk

Qux = —o0) = —4% Re {A,, (kp)}. (5.58)

Végezetiil, meg tudjuk adni Qu(x) -re vonatkozo6 egyenleteket megfeleléen nagy x-ek

esetére:

_ in Re|A,, (kr)} hawv,, (k7)) >0
Qix > 00) = 2 f AP dk+ 1 {7 0) - (5.59)
L -
"y, 0 kiilonben ,
és
in Re| A, (kr)l hawv,, (kr) <0
£ Re 74, (k) e (5.60)

Qx> —o0) = =20 [ 1,00 k-
D_

n 0 kiilonben .

Ahogy ez a fenti egyenletekbdl leolvashato, a 1ézerindukalt extra toltésben egyrészrél
csak a "zavart" hordoz6 W 4(r, t) hulldimfiiggvény kifejtési egytitthatoéi jatszanak sze-
repet, mésrészrol pedig attdl fiiggden, hogy a detektédldst a pozitiv vagy a negativ x
irdnyban végezziik, ennek a hullamfiiggvénynek vagy csak a pozitiv, vagy csak a ne-
gativ csoportsebességgel rendelkez6 komponensei jarulnak hozz4 az extra toltés végso
értékhez. A Wy(r,t) kezdballapot hatdsa is csak akkor detektdlhato, ha a kiinduldsi nr
sdvban a csoportsebesség adott kr pontbéli értéke az el6z6eknek megfeleléen x — oo

esetén pozitiv és x — —oo esetén negativ.
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D_:v,k) <0 Dy :v,(k) >0

Qu(x — —o0)

|

:

Unj(k[) 0 Un] (k[)

5.7. 4bra. A v,(k) csoportsebesség és a Q extra toltés kapcsolata. A kifejtési egyiitt-
hatok csoportsebesség szerinti eloszldsat a kék (negativ eset) és a piros (pozitiv eset)
gorbe vazolja. Ha a detektor a kolcsdnhatdstol messze helyezkedik el akkor | A, (k)[*-
nak pozitiv x-ek esetén csak a piros, mig negativ x-ek esetén csak a kék része érheti
el. Ezen feliil ha a kezd6allapot a pozitiv irdnyba halad, azaz v,,(ky) > 0, akkor az

interferencidbdl szarmazoé Q. tag a pozitiv x irdnyba es6 detektoron, ellenkezd esetben
a negativ x irdnyba es¢ detektoron jelenik meg.

Vegyiik észre, hogy a kapott formula teljes 6sszhangban van a korabbi egyséavos
esetben kapott eredményeinkkel. Tekintsiik az el6z6 fejezetben bemutatott 5.22 egyen-
letet. Ebb6l a x — oo hatdrértékben visszakapjuk a 5.59-as egyenletet.

Fontos megjegyezni, hogy a fentiekben bemutatott szdmitdsokban nemcsak a A, (k)
kifejtési egytitthatok nagysaga jatszik kiemelt szerepet, hanem azok fazisa is jelents-
séggel bir. Lézerindukalt folyamatok vizsgalata sordn ezek a fazisok nagyban fiiggnek
a kolcsonhatést leir6 Hamilton-operétor atmeneti dip6l matrixelemeitsl. Ilyen médon
tehat Gjabb megerdsitést kaptunk arra, hogy az dtmeneti dipol-matrix elemek fazisa
kiemelt fontossdgu fényindukalt folyamatok id6fejlédésének numerikus szimulécioi
soran [94].

A kovetkezokben a fentiekben bemutatott egyenletek helyességét mutatjuk be egy
kétsavos szilardtest modell segitségével. A felvazolt numerikus szdmitdsok ezen fe-
lill az egyenleteink egy lehetséges gyakorlati alkalmazasat is bemutatjdk egy fénnyel

lokélisan gerjesztett szildrdtest péld4jan keresztiil.
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5.4.1. Lézerimpulzussal lokalisan keltett toltések kétsavos rendszer-

ben

Az egyszeriiség kedvéért a kovetkez6kben egy kétsdvos egydimenzids modell segitsé-
gévelirjuk le a szilardtestet. Egy térben ésid6ben egyarant lokalizalt, véges hosszisagu
és kiterjedésti E(x, t) kiils6 elektromos teret tételeziink fel, amely polarizacidja az x ten-
gellyel parhuzamos. Az el6zbekkel 6sszhangban tovabba azt is feltételesziik, hogy a
szabad terjedés a t = 0 id6pillanatban kezdédik és ennek kovetkeztében 7 hosszusagu
kiils6 impulzust t = —7 id6pontban kapcsoljuk be. A kolcsonhatasi tartomanyban a

dinamikét a
H(x,t) = ﬁ [p — eA(x, D]* + U(x) (5.61)

Hamilton-operator irja le, ahol e és m rendre az elektron toltése és tomege és p = —ilZ
az egydimenziés kanonikus impulzus. U(x) a kristalyrdcs periodikus effektiv poten-
cidlja, amig A(x, t) a kiils6 tér vektorpotencidlja az E(x, t) = —%A(x, t) osszefiiggésnek
megfelel6en. A kolcsonhatas alatt a vektorpotencial konkrét alakja

Tt

A(x,t) = Ay cos? ( l

x) sin? (%t) cos (wot), (5.62)

ha x és t a kolcsonhatasi tartomanyba esik, azaz x € [-1/2,1/2], és t € [-1,0], kiilonben
A(x,t) = 0. A lézerimpulzus kozponti hulldimhosszdt A = 800 nm-re allitottuk (ami
megfelel az ultrarovid impulzusok keltésére gyakran alkalmazott Ti:Sa technolégia
kozponti hullamhosszdnak). Az impulzus el6tt és utdn a kiils6 tér zérus és a dinamikat

az idofiiggetlen

2

Ho(x) = f—m + U (5.63)

Hamilton-operator irja le. Az U(x) periodikus effektiv potenciélt igy vélasztottuk meg,
hogy egy 3.2eV-os tiltott sdvot kapjunk, ami megfelel a kisérletekben gyakran alkal-

mazott félvezetében, a ZnO-ban taldlhat¢ tiltott sdv szélességének [95]. A potenciél
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konkrét alakja a kovetkezd:

2
U(x) = —U, Z cos? [t (x — x7) /A], (5.64)

i=1
ahol U = 25eV, A®/a = 0.15, xV/a = 0.3 és x/a = 0.607 [95]. A bazist ad6
Bloch-éllapotokat ennek megfeleléen a Hy(x) sajatértékegyenletének numerikus meg-
oldasaval kaptuk. Habar jol ismert az a tény, hogy kvantitative is megfelel6 modellhez
sok sav sziikségeltetik, ahhoz, hogy demonstraljuk a formuldink m{ikodését, két sav is
elegend? [78]. A kovetkez6kben a 3.2eV-os tiltott sdvhoz legkozelebb es6 also és fels6é
savot rendre n = 0,1 indexekkel jeloljiik. Egyelektron képet alkalmazva azt tessziik fel,
hogy a kezdeti Bloch-dllapot az als6 sdvhoz tartozik. Ezt a Wr(x,t = —1) = ¢, (kr, x)
jeloli, ahol ny = 0, ky = 0.1/a és a a modellpotencidl racséllanddja.

Az id6fejl6dés numerikus megolddsdhoz hasznélt térbeli diszkrét rdcs szélességét
ugy valasztottuk meg, hogy a modellezni kivant kdlcsonhatés alatt keletkezd hullam-
csomagok ne érjék el a racs szélét, igy elkeriilve a tartomdany szélén a reflexiokat. Ahogy
az az 5.8 dbrérdl is konnyen leolvashato, a 10 teljes oszcillaciot végzo 1ézertér esetén
elegendd, ha a racs szélessége a kdlcsonhatasi tartomany kétszerese. Az dbrédn az is
lathat6, hogy a lézertér el6tt a varakozasoknak megfeleléen a cella-dtlagolt p(x) valdszi-
niiségi stirliség értéke konstans. J6l kivehet a 1ézertér altal keltett stirtiségoszcillaciok
terjedése. Az dbra készitéséhez haszndlt paraméterek esetén az athaladasi id6, ami a
kolcsonhatési tartomédny és a sdvban mért csoportsebesség hanyadosa, 1ényegesen na-
gyobb az optikai ciklusidénél. Ennek kovetkeztében a 1ézertér hatdsa j6l magyardzhato
a ponderomotoros potencidl segitségével [27]. Ez a potencidl kitiriti a kdlcsonhatasi
tartomanyt, majd az igy keletkez§ sfirliség oszcillaciok tovaterjednek az als6, n = 0
valencia savbeli csoportsebesség elGjelének megfelel6en a negativ x-ek irdnydba.

A kiils6 impulzus utdn a t = 0 id6pillanatban a rendszer teljes allapotat a We(x, t =
0) = Ws(x) jeloli. Az éllapot 5.2 egyenlet szerinti felbontasdhoz sziikségiink van a
kiindulasi allapot t = 0 iddpillanatbeli értékére. Mivel a kezdballapot a térmentes H,

Hamilton-operator sajatdllapota, az idéfejlodését &,, (kr) sajatérték segitségével adhat-
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5.8. dbra. Az egységcellara atlagolt valoszintiségi stirliség numerikus modszerek se-
gitségvel meghatarozott id6fejlédése lokalizalt 1ézerimpulzus hatasa alatt. A kolcson-
hatési tartomény x/a € [-50,50], amely széleit a szaggatott vonalak jelzik. Az 1D-s
model periodikus effektiv potencidljat a 5.64 egyenlet definidlja. A kezdeti Bloch-
allapot hulldmszamvektorat kra = 0.1 6sszefliggés adja. Az elektromos tér csticsértéke
1 GV/m, az id6tartama pedig 7 = 207/w, (lasd 5.62 egyenlet). A kezd&allapotot tgy
normaltuk, hogy a kezd6allapot p(x) cella-atlagolt stirlisége egységnyi legyen a teljes
x tengely mentén. Az dbran jol lathato a kiilsé tér hatdsara keletkez6 hullimcsomagok
kialakulasa és terjedése [28].

juk meg:
W, = 0) = P, (kz, %) - exp (—%an](kf)z). (5.65)

A felbontds utdn az 5.59 és az 5.60 egyenletek alkalmazasdval megkapjuk a Q,; extra
toltés értékét a kolcsonhatdsi tartomanytol nagy tavolsagokra.

tegraljabol is. A térmentes terjedést a 4.3.3-es alfejezetben felvazolt diszkrét Fourier—
transzformécioéra épiild modszer segitségével hatdroztuk meg. Ezen numerikus méd-
szerrel meghatarozott id6fejl6désbol a térfiiggd Qu(x)-et természetesen nem lehet meg-

adni t — oo hatarértékben, de kielégité konvergencia elérhetd ilyen eszkdzok alkal-
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5.9. abra. A numerikus moédszerek segitségével meghatarozott Q(x) extra toltés tér-
fiiggése. A toltés kiilonb6zé komponensei az 5.8 dbrdn lathato stirtiség oszcillaciok
eredménye. A toltés komponensek sdvonként kiilon vannak dbrdzolva: piros szinnel
a valencia, kék szinnel a vezetési sdvban kapott toltéseket abrazoltuk. Vegyiik észre,
hogy Q. = 0 azn = 1 sdvban, mivel a kezdeti dllapot az n = 0 sdvban van, igy a vezetési
sdvban nem jon létre a két tag kozott interferencia. Az alsé Qu-t mutaté dbran lathato
szaggatott vonalak az 5.59 és az 5.60 egyenletekb&l ad6d¢ értékéket jelolik. Ezek rela-
tiv eltérése a tisztdn numerikus Gton kapottakhoz képest a vizsgélt tartomany szélén
kisebb, mint 107*. A szimul4ci6 paraméterei megegyeznek az 5.8 abran felsoroltakkal

[28].
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mazasaval is. A végeredményt komponensekre bontva lathat6 az 5.9 abran. Az 5.6
egyenletben szereplé Q; komponensek (Q# és Qc¢) tér szerinti valtozasat kiilon ab-
razoltuk az als6 n = 0 (piros) és a fels6 n = 1 (kék) sdvokra. Jol lathat6, hogy az
egyenleteinknek megfeleléen a fels6 sdvban nincs Q¢ kereszttag (kozéps6 dbra), mivel
a kiinduldsi 4llapot az als6 sdvban helyezkedik el, azaz n;y = 0. Megfigyelhet6 az is,
hogy annak ellenére, hogy a Q# és Q¢ komponensek az alsé sdvban rendre novekvd és
csokkend tendenciat mutatnak, az 9sszegiik jol konvergal az analitikus formuladinkkal
kapott értékhez. Ezzel szemben a fels6 sdvban csak Q # ad nullatél kiilonboz6 jarulékot,
amely szintén j6l konvergal az egyenleteinkbdl szdrmaz6 értékhez. A kolcsonhatasi
tartomdanytol tavol az 5.59 és az 5.60 egyenletekkel szdmolt extra toltés értékeket a szag-
gatott vonalak jelolik. A relativ eltérés a tisztdn numerikus tton kapottakhoz képest
kisebb, mint 10~*. Ez figyelemre mélt6 eredmény annak a tiikrében, hogy mig a leveze-
téseink sordn folytonos reciprokteret tételeztiink fel, addig ebben az alkalmazasi korben
diszkrét integraldsra, azaz véges szamu elem 0sszegzésére kellett szoritkoznunk (a kol-
csonhatas eredményét csak numerikus tton tudjuk meghatarozni). Erdemes tovabba
azt is kiemelni, hogy az 5.59 és az 5.60 egyenletek levezetése sordn feltettiik, hogy az
integrandusok analitikus komplex fliggvények. Numerikus szamitdsok esetén ez a
feltétel nem teljesithet6. Ez arra utal, hogy ezek az egyenletek azon feliil, hogy egy
tiszta fizikai képet adnak a detektdlhat6 toltés kvantummechanikai hatterérdl, sokkal
altalanosabbak és szélesebb korben alkalmazhaték, mint ahogy az a levezetések soran

tett megkotésekbdl kovetkezne.

5.5. Toltéstranszport harom dimenziéban

Az el6z6ekben a konnyebb kovethetéség és atlathatosag, valamint az egyszertibb for-
mulak érdekében a kiils6 tér hatdsara keletkezd extra toltések meghatarozasanak egy-
dimenzids esetére szoritkoztunk. A kovetkezdkben azt fogjuk megvizsgdlni, hogy
mennyiben tér el ettdl a haromdimenzids eset és, hogy van-e kapcsolat a két eset ko-
z0tt.

Els6 1épésben a fizikai kép djraelevenitésének érdekében érdemes visszatérni a
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célkittizésben hasznalt 5.2-es szemléltet6 dbrahoz. Az egyszer(iség érdekében azt téte-
leztiik fel tehat, hogy a vizsgdalni kivant szildrdtest téglatest alak(i, amelynek egy adott
x pontjan atmend, az y — z sikkal parhuzamosan fekvd F feltileten atfoly¢ teljes I(x, t)
aramot vizsgéljuk. Ennek az dramnak csak a kezdeti allapot altal szallitottol eltérd
részére voltunk kivancsiak, pontosabban az altala szallitott toltésre, azaz az id6 sze-
rinti integréljara. Ez a toltés, mint ahogy az az 5.6-as egyenletben is ldthato, két tagra
bonthat6. Ha a Q4 els6 tag definiciéjaba az eddigiekkel ellentétben a teljes haromdi-
menzids W 4(r, t) allapot 5.35-as egyenlet szerint felbontdsat helyettesitjiik be, akkor a

kovetkez6t kapjuk:

Q“‘(x):%Im{; f J f f ﬂ;(k)ﬂn/(k’)%(k,r)w

BZ BZ

cerilawt-a®l P gk’ d fdt}. (5.66)
A kovetkezSkben hasznéltjelolésmoéd szerintk = (k,, k,, k.) ésk’ = (k, k’y, kl). Ha kifrjuk
az integrandusban szerepl$ ¢;,(k, r) - d/dx (K, ¥) szorzat Bloch—-allapotait, akkor az

exponencidlis tagokat szepardlhatjuk a kovetkez6képpen:

a ’ k’, iy ; ’ ’ 1 " a ik’
Eb; (k, I') V’Dn ( ) — e—z[(ky—ky)y+(k2—kz)z]_u;(k’ r)e—zkxx__un, (k/, r)elkxx

dx VN

= I?‘li’l’ (k’ k,’ r)e_l[(ky_k,y)y+(kz_k,,z)z] . (5.67)

Az Gjonnan bevezetett 1, (k, k', r) fliggvény 6rokli a ¢, (k, r) Bloch-allapotok racspe-

riodicitasat, azaz tetszbleged R = (R, R, R;) rdcsvektor esetén
T, kKK, r+R)=T1,,k K, r). (5.68)

Vegyiik észre, hogy az integrandusban csak ez a két tag fiigg a helykoordinatdktol.
Cseréljiik fel az integralok sorrendjét és végezziik el el6szor a df feliilet szerinti in-
tegraljat ezen térfiiggéssel rendelkez6 tagoknak. Az egyszer{iség kedvéért tegyiik fel,

hogy a rdcs kobos a élhossztisdgu egységcellaval rendelkezik. Ekkor a rdcsperiodicitas
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felhaszndldsaval mind az y, mind pedig a z szerinti integralt felirhatjuk N darab egy-
ségcellara vett integral Osszegeként. Kiemelve az integralokbdl az y és z szerinti R, és
R, racsvektor komponenseket, az 0sszegzés kiemelése utdn megjelenik az integralok
elstta Y, e v k)Ret =R g70r76tényezé. Felhasznélva a racsvektorokra érvényes

Ry,R:

Y.re ®R = (2n)36(k)/V Osszefiiggést, azt kapjuk, hogy

Z omilky=KRet (KR, ] _ (LG) S(ky — k;)o(k — k). (5.69)

Ry,R. oL

Visszairva az integrandus 5.67 egyenlet szerinti baloldali alakjat azt kapjuk, hogy

(K, 2
[unon 2 ar = B, - ko - ) f v 02D 4 5 70)
AT

ahol 7. az egységcella feliiletét és d f. az egységcella feliiletén értelmezett feliiletelemet

jeloli. Ezt visszairva az 5.66 egyenletbe az integralok sorrendjének visszaallitdsa utdn

Qalx) = = (2” {foffﬂ (A (K, Ky, k)

0 % -Z BZ

I (K., K,
. gb;(k,r) l/} ( = I') [wnl(k kykz) a)n(k)]t d3kdk1 dfcdt} (571)

A fenti képlet roviditésének az érdekében az integrandus id6fliggetlen részére vezessiik
beaz 1, (ky ky, k2, K, Ky, k2, 1, t) jelolést. Az integrédlok sorrendjének Gjabb megvaltozta-

tasaval a kovetkezdt irhatjuk:

s s

0t = 2 f f f wm f f Tl by ke K,

a a

: f e low kel gt dk dk, b dk,dk.df..  (5.72)

0

Az igy kapott integrandust 1D-vel indexeljiik, mivel a reciprok térben csak a k, tengely
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menti integrdlokat tartalmazza. Bevezetve tehat a

QL(r, k, k.) = Im fof,m(k Ky ke K1, 1)

: f elowbkpkr-ontak kN qt i, di, (5.73)

0

jelolést az egydimenzids esetben kapott 5.37-es egyenlettel analég kifejezést kapunk,
habér ebben az esetben az egydimenzids Q- hoz képest a Q'P-nek az x és k = k, ar-
gumentumokon feliil van y, z és k,, k, argumentuma is. Az integralok szamitasai soran
kezelhetjiik ezeket tigy, mint adott szabad paramétereket. Tehat a Q'P meghatérozéasa-
hoz hasznalhatjuk az el6z0 fejezetben levezett egyenleteket. Az 5.72 egyenletet tehat

felirhatjuk tgy, mint Q'Y szabad paraméterek szerinti integréljat, azaz

Qualx) = (2”)2 f f f QP(x, k,, k.) dk,dk.df.. (5.74)

Ha Q¢ meghatarozdsanal hasonloképpen jarunk el és végrehajtjuk ugyanazokat a 1é-
péseket, amelyekkel eljutottunk az 5.66 egyenlettdl az 5.74 egyenletig a kovetkezore

jutunk:

2
Qe = 2 f QP W, (5.75)
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ahol a ky = (kI,kZ, kL) jelolés bevezetésével az integrandus a kovetkezd alak:

x7Mysr Nz

o, (k,, kI,kf,
@ = Lm ) f Al K0 7, )

. fe_i[ﬂ)n(kx/k;-rkg)_ﬂ)nf(kf)]t dt dkx

s,
o [ A K gt iy 2D

' f e_i[a,n](kI)—wn(k,k;',sz)]f dr dk b . (5.76)
0

Ko6bos egységcella esetén tehét az egydimenzidra kapott eredmények felhasznélasaval

meghatdrozhatjuk a kiils6 tér altal keltett Q,(x) extra toltés értékét, a kovetkezdképp:

Qa(x) = @n )2ffo .) dk, dk. df. + LL fQ (r)dfe. (5.77)

5.5.1. Példa az alkalmazdasra: Kvadratikus sav esete

Az el6z6ekben bemutatott 3D-s esetre torténd altalanositds szemléltetésének érde-
kében térjiink vissza az 5.3 fejezetben targyalt kvadratikus sdv esetére. Ha felir-
juk a 5.20-as egyenlet 3D-s megfelel6jét, amikor pa(r) = |Wa(r, t = 0)P és palk) =
(2m)*/(L.L,L;) | A, k)|, akkor az integralok elvégzése utdn arra jutunk, hogy

0 x

_’:;fﬁﬂ(k) dkx+7:;fpﬂ(r’) dx’. (5.78)

—00 —00

Qalx) =

Azaz az x tengelyre merdleges sikon atfoly6 additiv toltés az x pontban egyrészt a valo-
szintiségi eloszlas x mogotti részébdl, masrészt pedig az impulzustérbeli komponensek

azon részébdl adodik, amelyeknek a k, irdnyt vetiilete negativ.
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5.6. Osszefoglalas

Ebben a fejezetben a 1ézerimpulzusok éltal szildrdtestekben keltett toltések elméleti hat-
terét vizsgaltuk kvantummechanikai médszerek segitségével. Azt feltételeztiik, hogy
a szilardtest feliiletére érkezd kiils6 elektromdgneses impulzus véges kiterjedésti tér-
ben és id6ben egyardnt. A kolcsonhatast ennek megfeleléen harom {6 id6tartomanyra
tudtuk bontani: a véges impulzus el6tti, az impulzus alatti és végiil az utdni. A im-
pulzus el6tti allapotrdl feltettiik, hogy egy ismert kvantumaéllapot. Az impulzus alatti
dinamikardl feltettiik, hogy valamely széles kdrben alkalmazott numerikus médszer
segitségével meghatdrozhat6 [64, 76-84]. Vizsgalataink fokuszdban a harmadik id6-
tartomany 4llt, amely sordn a kiilsd tér 4ltal elmozditott toltések kvantummechanikai
hulldmcsomagok formajéban eljutnak egészen a detektorig. A szildrdtest mint komplex
tobbrészecske-rendszer lefrdsa meglehet6sen nehéz feladat. Mint ahogy a bevezet&ben
is kiemeltiik, sok esetben sokkal egyszer{ibb rendszerekkel is j6] magyardzhaték bizo-
nyos effektusok. Els6 1épésként mi is egy ilyen egyszertisitett szilardtest—fizikai mo-
dellbdl indultunk ki. Az egyelektron—kozelités sordn eltekintiink az elektron-elektron
kolcsonhatdsoktol és a racsrezgésektdl és tgy tekintiink a vizsgélt elektronra, mint egy
periodikus potencidlban mozg6 toltésre. A szadmitdsok sokkal egyszer(ibbek, ha egy
dimenzidra szoritkozunk, de az igy kapott eredmények jol szemléltetik a hattérben
htz6d6 osszefiiggéseket és kapcsolatokat. A szamitdsok sordn alkalmazott felbontés
egyik alapkove az, hogy termikus egyenstlyban a szilardtestbéli ered6 &ram zérus. Az-
az az elektron barmely lehetséges W kezddallapotabodl szarmazé aram statisztikailag
(a Fermi-Dirac eloszlason keresztiil) kiegyenlitédik. A harmadik id6étartomany elején
tehat az elektron kvantummechanikai dllapotat két részre bontottuk. Az egyik része a
mar emlitett kezdeti, a masik része pedig a kiils6 perturbacié hatdsat magaba foglalé
tag, amelyre az egyszer(iség kedvéért csak additiv tagként hivatkozunk. Ezt a felbon-
tast behelyettesitve a kvantummechanikai valdszintiségi dram képletébe harom tagot
kiilonboztethetiink meg. Az els6 a kezdeti dllapothoz, a masodik az additiv taghoz, a
harmadik kereszt tag pedig ezen két tag interferenciajadhoz kothetd.

7 2z

A célunk a gerjesztés hatdsara bekovetkezd, a kezd6éllapot altal szallitott toltéstél
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valé eltérés meghatarozasa volt. Ezt az eltérést roviden extra toltésnek neveztiik el.
A val6szintiségi dram ismeretében ezt a megfeleld tagok id6integraljaval hataroztuk
meg.

A legegyszer(ibb eset, amin a szdmitdsok elvégezhettk, a kvadratikus sév esete.
Egyetlen kvadratikus vezetési sav esetén a diszperzids relacié csak egy additiv kons-
tansban tér el a szabad terjedés estén érvényes (k) = i%k?/(2m)-t6l. Ennek megfelel6en
a sajatallapotok egyszerti sikhulldimok. Ebben az esetben tehét a szamitdsok nagy-
mértékben egyszer{isddnek. Az igy kapott analitikus eredményeket numerikusan és
a Gauss-hulldimcsomag példdjanak segitségével analitikusan is aldtdmasztottuk. A
Gauss-hulldmcsomag esete a fizikai folyamat mélyebb megértésében is nagyban segit.

Sokkal szélesebb korben alkalmazhaté egyenleteket kaptunk a Bloch—allapotok se-
gitségével. Ebben az esetben azonban az egyenletek csak az egységcelldra atlagolt
eredményekkel szolgdlnak a kolcsonhatdstdl nagy tdvolsdgban. Az egyenleteket egy
lézerimpulzussal gerjesztett kétsdvos rendszeren alkalmaztuk. A példan keresztiil az
eredményeink numerikus ellen8rzésére és aldtdmasztdsaraislehetdség nyilt. Végezetiil
bemutattuk, hogy az egydimenzids esetben kapott eredmények miként 4ltaldnositha-
tok hdrom dimenziéra.

A fenteik alapjan az Gj tudomanyos eredményeimet az aldbbi tézispontokban fog-

laltam Ossze:

4. Toltéstranszport egydimenzids kvadratikus sdvban

A 1ézerimpulzus altal gerjesztett elektronstir(iség-oszcillaciok id6fiiggd dramot
jelentenek, azonban ezeknek az dramoknak az id6fliggése — éppen a gyors osz-
cillaciok miatt — a jelenlegi kisérleti eljarasokkal nem hatdrozhaté meg. Id&integ-
réljuk — azaz a 1ézerimpulzus altal elmozditott dsszes toltés — azonban megfele-
16 technikdval mar mérhet6. Ennek elméleti meghatarozasara el6szor egyetlen
kvadratikus diszperzidval rendelkez6 vezetési savot tekintettem egyelektron—
kozelitést alkalmazva. Az altalam kapott analitikus eredményt numerikusan és

a Gauss-hulldmcsomag példéjanak segitségével analitikusan is validaltam [P2].
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5. Toltéstranszport egydimenziés kvantummechanikai modellje szilardtestek-

ben

A modell tovédbbfejlesztéseként megvizsgdltam a tobb savot is figyelembe ve-
v egydimenzits esetet is. Ekkor célszer(i a 1ézerimpulzus utani dllapotot nem
egyszerlien sikhulldimok, hanem Bloch-allapotok lineéris szuperpozicidjaként te-
kinteni. Konturintegralok alkalmazasaval ebben az esetben is analitikus 0ssze-
fiiggést kaptam, amelynek a segitségével a 1ézerimpulzus altal elmozditott 6sszes
toltés meghatédrozhato, attdl fiiggden, hogy a kolcsonhatési tartomédny melyik ol-

dalan van a detektor. A kapott 0sszefiiggés jol interpretdlhato fizikai képet jelent

[P2].

6. Toltéstranszport hairom dimenziéban

Tovabbi altalanositdsként megmutattam, hogy az el6z6 pontban leirt eredmény
atvihetd a haromdimenzios esetre is. Ekkor a detektalasi pontok szerepét sikok
veszik at, és azt a kérdést tudjuk megvélaszolni, hogy a lézeres gerjesztés utan
egy kivalasztott sikon keresztiil mennyi, a kdlcsonhatds kovetkezményeként el-
mozdulé toltés aramlik 4t. Ezzel az egyelektron képet hasznalé modellen beliil a
lehetd legdltalanosabb formuladt adtam meg ezeknek a toltéseknek a kiszamitaséara

[P2].
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Napjainkra a femtoszekundumos optikai kisérletek elvégzése rutinszertivé valt szerte
avildgban, tovabba az attoszekundumos impulzusok keltése sem elképzelhetetlen [96—
98]. Ezeknek az ultrardvid fényimpulzusoknak kdszonhetéen olyan folyamatokba is
bepillantast nyerhetiink, amelyek sokszor molekula vagy atomi szinten mennek végbe
[10, 99-103]. A kisérletek folyamén az egyik legtobbet alkalmazott mérési eljaras az
un. pumpa-préba modszer [4-9].

Az ultrardvid fényimpulzusok kozegekben torténd terjedése és elnyel6dése nagy
mértékben fiigg az id6beli lefolydsuktol. Ebbol a szempontbdl az egyik legfontosabb
paraméter a vivé-burkol6 fazis [11-15]. A lézerimpulzusok mérések utjan torténd
karakterizdldsa, sokszor egyetlen impulzus alapjdn, rendkiviil komoly kihivés jelent
[16-19]. Napjainkban, a leginnovativabb kisérleti eredmények el6revetitik a kiilonféle
szildrdtestekbdl kialakitott szenzorok alkalmazdsat. Ezekben a kisérletekben a szilard-
test feliiletére érkezd fényimpulzus altal keltett dramok és toltések detektdldsa utjan
hatdrozzdk meg a CEP értékét [20-23]. Ezeknek a detektdldsi eljarasoknak a haté-
konysaga nagyban novelhetd, ha mélységeiben megértjiik a kolcsonhatas mogott rejlé
folyamatot. A célunk tehdt egy, a fényindukalt toltéstranszportot kelléen pontosan
leir6, hatékonyan haszndlhaté kvantummechanikai szildrdtestmodell megalkotésa, il-
letve a folyamat részletekbe mend analizdldsa és megértése volt a kifejlesztett modell
segitségével.

A szilardtest a részecskék szamat tekintve egy rendkiviil dsszetett sokrészecske-
rendszer. A magas részecskeszdmok kovetkeztében a szilardtestek minden effektust
figyelembe vev® teljes leirdsa kivitelezhetetlen. A Born-Oppenheimer—kozelités segit-

ségével szét lehet valasztani az atommagok és az elektronok dinamikdjat. Ennek alkal-
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mazésaval az elektronokat egy adott, a kristdlyrdcsot leir6 racsperiédikus potencidlban
mozgo toltott részecskékként kezelhetjiik. A periodicitdsnak kdszonhetden a szildrd-
testbeli elektronok kvantumallapotai egy rdcsperiodikus fliggvény és egy sikhulldm
szorzataként irhatjuk fel. Ezeket a Bloch-dllapotokat az idéfiiggetlen Schrodinger—
egyenlet megoldasdval hatarozhatjuk meg.

A 4. fejezetben a ballisztikus vezet6k elméletét alkalmazva a vezetési sdvban kel-
tett aramok kapcsolatat vizsgaltuk a kiilsé impulzussal az effektiv tomeg kozelités
segitségével. Vizsgélataink sordn a szamitadsok megkonnyitésének érdekében a szimu-
lacidinkat egy dimenzidra korldtoztuk és egy térben és idében lokalizalt kiils6 elekt-
romégneses impulzust tételeztiink fel. Az 5. fejezetben ratértiink a keltett aramok
iddintegraljanak segitségével meghatdrozhat6 toltések vizsgalatdra. A hatékony nu-
merikus kalkuldciok érdekében egy analitikus modszert dolgoztunk ki a 1ézertér altal
elmozditott "extra" toltés meghatdrozdsara. El6szor egy effektiv tomeg kozelitéssel
anal6g egysavos modell segitségével mutattuk be a komplex konttrintegralokra épiilé
szamitasokat, majd ezeket &ltalanositottuk Bloch—allapotokra a szildrdtestbeli egység-
celldkra torténd atlagolasokkal.

A dolgozatban bemutatott Gj tudomanyos eredményeimet az aldbbi tézispontokban

foglaltam Ossze:

1. Lokalis gerjesztések egydimenziés modellje

Szilardtestek és lézerimpulzusok kolcsonhatdsat vizsgédltam. Modszert dolgoz-
tam ki egy dimenzidban, egyrészecske-képben, effektiv tomeg kozelitést alkal-
maz6 modellben a vezetési sdvbeli elektronok és térben lokalizlt 1ézerimpulzus
kolcsdnhatdsanak a leirdsdra. Ez a numerikus eljarads tilmutat a szokasosan al-
kalmazott dipélkozelités keretein és alkalmas a fokuszfoltban keletkezd, majd

2”22

onnan tovaterjedd elektronstir(iség-oszcillaciok tanulményozasara [P1].

2. Kvantumos sz6ras valdsziniiségi aramstirtiségének id6fiiggése

Az 1. pontban ismertetett moédszert alkalmazva vizsgaltam a lézerindukélt dina-
mika fiiggését az elektronenergidktodl és a kivilagitas szélességéttl. Kiszamitot-

tam a lézerimpulzus altal keltett dram id6fiiggését, majd Fourier—transzformacié
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segitségével megmutattam, hogy a gerjeszt6 tér vivéfrekvencidjdnak a stlya a
spektrumban anndl kisebb, minél lassabbak az elektronok, illetve minél széle-

sebb a kolcsonhatési tartomény [P1].

. A ponderomtoros potenciil szerepének feltérképezése

A kapott eredményeket fizikailag értelmeztem a ponderomotoros potenciél kon-
cepcidjat felhasznalva. Klasszikus képben az effektust Ggy interpretdlhatjuk,
hogy a kolcsonhatési tartomédnyon athaladé elektron mozgéasara a lézertér altal
indukalt oszcill4cié rakédik rd, ami a haladé mozgés szempontjabol egy effektiv
potencialt jelent. Ennek a potencidlnak a hatdsa anndl erésebb, minél tobb idt
tolt az elektron a kolcsonhatasi tartomanyban, ami 6sszhangban van az el6z6 té-
zispontban talélt osszefliggésekkel. Lasst elektronok és/vagy széles kivildgitdsi
tartomany esetén a lézerindukalt dinamika kozel megegyezik egy, az impulzus
burkoléja szerint megjelend, majd elt(ind potencidl altal 1étrehozott id6fejlodéssel

[P1].

. Toltéstranszport egydimenzids kvadratikus savban

A lézerimpulzus altal gerjesztett elektronstir(iség-oszcillaciok id6fiiggd dramot
jelentenek, azonban ezeknek az aramoknak az idéfiiggése — éppen a gyors osz-
cillaciok miatt — a jelenlegi kisérleti eljarasokkal nem hatdrozhaté meg. Id&integ-
réljuk — azaz a 1ézerimpulzus altal elmozditott sszes toltés — azonban megfele-
16 technikdval méar mérhet6. Ennek elméleti meghatdrozéasara el6szor egyetlen
kvadratikus diszperziéval rendelkez6 vezetési savot tekintettem egyelektron—
kozelitést alkalmazva. Az altalam kapott analitikus eredményt numerikusan és

a Gauss-hulldmcsomag példajanak segitségével analitikusan is validaltam [P2].
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5. Toltéstranszport egydimenziés kvantummechanikai modellje szilardtestek-

ben

A modell tovédbbfejlesztéseként megvizsgdltam a tobb savot is figyelembe ve-
v egydimenzits esetet is. Ekkor célszer(i a 1ézerimpulzus utani dllapotot nem
egyszerlien sikhulldimok, hanem Bloch-allapotok lineéris szuperpozicidjaként te-
kinteni. Konturintegralok alkalmazasaval ebben az esetben is analitikus 0ssze-
fiiggést kaptam, amelynek a segitségével a 1ézerimpulzus altal elmozditott 6sszes
toltés meghatédrozhato, attdl fiiggden, hogy a kolcsonhatési tartomédny melyik ol-

dalan van a detektor. A kapott 0sszefiiggés jol interpretdlhato fizikai képet jelent

[P2].

6. Toltéstranszport hairom dimenziéban

Tovabbi altalanositdsként megmutattam, hogy az el6z6 pontban leirt eredmény
atvihetd a haromdimenzios esetre is. Ekkor a detektalasi pontok szerepét sikok
veszik at, és azt a kérdést tudjuk megvélaszolni, hogy a lézeres gerjesztés utan
egy kivalasztott sikon keresztiil mennyi, a kdlcsonhatds kovetkezményeként el-
mozdulé toltés aramlik 4t. Ezzel az egyelektron képet hasznalé modellen beliil a
lehetd legdltalanosabb formuladt adtam meg ezeknek a toltéseknek a kiszamitaséara

[P2].
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Summary

Nowdays experiments with femtosecond optics can be done routinely all over the
world, and attosecond pulses are also achievable [96-98]. Using these ultrashort pulses
we can get an insight into processes which are taking place at molecular or atomic level
[10, 99-103]. An often used, successful measurement procedure for this is the so-called
pump-probe method[4-9].

The propagation and the absorbtion of ultrashort light-pulses through medium
significantly depends on the temporal behaviour, the "waveform" of the pulse. From
this point of view, one of the most important parameters is the carrier—envelope phase
(CEP). The characterization of the laser pulses through measurements, often using
a single shot only, means a considerable challenge. Nowdays, the most innovative
experimental results promise that sensors can be fabricated from solids. In these
experiments the value of the CEP is determined from the currents and charges generated
by the light pulses impinging on the surface of the sample [20-23]. The efficiency of
this detection procedure can be improved significantly by obtaining a deep insight into
the process behind the interaction. Our aim was to develope a quantum mechanical
solid state model, which can efficiently be used to investigate light-induced charge
transport, and to analyse and understand the related physical processes in detail.

Considering the number of the particles, solids form a very complex many-body
system. As a result of the high particle number, a complete description of the solid by
taking into account all of the effects is unaccomplishable. The dynamics of the electrons
and the nuclei can be separated by applying the Born—-Oppenheimer approximation.
This allows us to consider the electrons as chraged particles moving in a lattice periodic

crystal potential. Due to this periodicity, the quantum state of the electron in the lattice
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has the form of a product of a lattice periodic function and a plane wave. We can
determine these Bloch states by solving the time independent Schrodinger equation.
In chapter 4 we investigated the relationship between the currents in the conduction
band (using effective mass approximation) and the external pulse by applying the
ballistic conduction theory. For the sake of simplicity, during our simulations we
worked in one dimension assuming an external electromagnetic pulse localized in
space and time as well. In chapter 5 we proceeded to the investigation of the light-
displaced charges which can be calculated by the integral of the currents. In order to
reduce the computational cost of the calculations, we developed an analytic method for
the determination of this charge. First, we presented our calculations that are based on
complex contour integrals by assuming a single band (analogously to the effective mass
approximation). By averaging over the unit cells we can generalize our calculations to

the Bloch states in 3D as well.
The new scientific results I obtained, can be summarized as follows:

1. One-dimensional model of local excitations

I investigated the interaction of solids and laser pulses. Using single electron
picture and effective mass approximation, I developed a model for describing the
laser-induced dynamics in the conduction band of one-dimensional solids. Since
the spatial profile of the excitation is taken explicitly into account, this approach
is not limited by the usual constraints of the dipole approximation. Density
oscillations that emerge in the finite-sized interaction region and then propagate

along the sample can be conveniently described by the aid of this model [P1].

2. Scattering processes and the time dependence of the emerging probability

current density

Using the method described in point 1, I investigated the dependence of the laser
induced currents on the electron energies as well as on the size of the interaction
region. I calculated the time dependent current, and used Fourier transform to

obtain the corresponding spectrum. I showed that the carrier frequency of the
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exciting pulse has weaker contribution to the spectrum when the electron energies

decrease or the laser spot size increases [P1].

. Analyzing the role of the ponderomotive potential

I provided a clear physical interpretation of my numerical findings in terms of
the ponderomotive potential. Using a classical picture, the laser field modities
the dynamics of the electron that traverses the interaction region, leading to an
oscillatory motion that superimposes on the free propagation. This can be viewed
as the action of a potential that decreases the speed of the electrons. The influence
of the ponderomotive potential is the stronger the more time the electrons spend in
the interaction region. This is in complete agreement with the numerical results
presented in the previous point. For slow electrons or large interaction area,
the effect of the laser pulse is essentially the same as that of the corresponding
ponderomotive potential that is turned on and off according to the envelope of

the pulse [P1].

. Charge transport in a quadratic band of a one-dimensional crystal

The density oscillations that are induced by the laser pulse correspond to rapidly
oscillating currents, the time dependence of which, however, is beyond the reach
of currently available detectors. On the other hand, the time integral of these
currents — that is, the net charge that was displaced by the laser pulse — can be
detected. In order to theoretically determine this charge, first I considered a single
conduction band in one dimension using the single electron picture. I obtained an
analytic equation for the displaced charge, which was verified numerically and

also by using the example of a Gaussian wave packet [P2].
. One-dimensional model for the laser-induced charge transport in the multi-
band case

Asanatural way to proceed, Iinvestigated one-dimensional crystals with multiple
bands. In this case, the electronic state after the interaction with the laser pulse is

expanded most conveniently in terms of the Bloch states. Using contour integrals,
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I determined the net charge that was displaced by the laser pulse. For distant
detectors, I obtained an easily interpretable analytic result that depends on which

side of the interaction area the detector is positioned [P2].

. Charge transport in three dimensional crystals

As a further generalization, I investigated the case when the crystal is three
dimensional. Detection points are replaced by detection planes in this case, and
we were to determine the time integral of the laser-induced current through these
planes. I have shown that the results of the previous point can be transferred to
this geometry with minor modifications, which leads to a general description of

the problem in the framework of one-electron approximation [P2].
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