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Bevezetés

Az elmilt mésfél évtizedben az attoszekundumos fényimpulzusokkal [1-6]
elvégzett tttord kisérletek forradalmasitottdk az ezen az id6skdlan lezajlé
alapvetd atomi, molekuldris és szilardtestfizikai folyamatokkal kapcsolatos

7z

tudasunkat [7]. Ezen attoszekundumos fényimpulzusok eléallitasanak alap-
ja a nemesgazokban fellép6é magasrendti felharmonikus keltés (HHG) [8, 9],
aminek kulcslépései az atom alagutazasos ionizacidja majd az igy kiszabadult
elektron visszatérése az iontorzshoz, amelyeket egy erds, linedrisan polari-
zalt femtoszekundumos 1ézerimpulzus elektromos mezdje vezérel [10, 11].
A legtjabb fejlemények az attoszekundumos fizikdban rdmutatnak, hogy az
egy atom 4ltali emisszid pontos leirdsa fontosabb mint valaha, kiilonosen az
attoszekundumos méréstechnika altal nydjtott kisérleti adatok helyes értelme-
zéséhez.

Habdr 1étezik egy intuitiv és nagyon sikeres kozelit6 analitikus megoldas
[12] illetve ennek tovabbfejlesztései [13], az egyatom vélasz legpontosabb
leirasat a megfeleld id6fiiggd Schrodinger-egyenlet (TDSE) numerikus meg-
olddsa adja meg. A probléma egyik sajatossdga a 1ézerimpulzus elektromos
terének eréssége, amelynek maximuma tipikusan 0.05-0.1 atomi egység tar-
tomdnyban van: ez lehet6vé teszi az elektron alagutazdsat az erdsen torzitott
atomi potencidl altal alkotott id6fiiggd potencidlgaton keresztiil, azonban ez
a hatds gyenge az egész folyamat alatt. Masrészr6l viszont, a hullimfiigg-
vény ezen kis része a potencidlgaton kiviil nagy tavolsdgokra jut el, ezért ez
adja a f6 hozzdjaruldst a kibocsatott sugarzas forrdsdhoz, az id6fiiggd dipdlus
momentumhoz. Igy egy nagyon gyenge hatist sziikséges nagyon pontosan
kiszdmitani, és ezeket a kovetelményeket még fokozottabban kell figyelembe
venni, ha a modell tdlmegy a szokdsosan haszndlt egy aktiv elektron és dipdl
kozelitéseken.

Linedrisan polarizalt impulzusok esetén a f6 dinamika az elektromos tér
polariziciéjdnak irdnyaban torténik, ez alapozza meg néhiny egydimenzids
(1D) kozelités sikerességét. Ezek a modellek tipikusan kiilonféle 1D atomi

modell potencidlok haszndlatdval prébdlnak szdmot adni az atomi rendszer



viselkedésérél. Azonban a valasztott atomi modell potencidl nagyban be-
folydsolja az 1D eredményeket, és azok kozvetlen 0sszehasonlitdsa az igazi
haromdimenzidésakkal (3D) dltaldban nem trividlis. Ezért egy jobban meg-
alapozott kapcsolat sziikséges a 3D probléma és annak 1D modellje kozott
annak érdekében, hogy az erds teres folyamatok 1D szimulacidit fizikailag a
leghelyesebben végezhessiik el.

Habar az erls teres ionizacid egy széleskorlien haszndlt standard eljaras
a magasrendi felharmonikusok eléallitdsahoz, az kevéssé ismert, hogy ez a
folyamat a kiszabaditott elektron és az ion-torzs kozott kvantumos Osszefo-
nédottsdgot hoz 1étre. A kvantumos Osszefonddottsdg egy alapvetd jellegze-
tessége a kvantumelméletnek, amely erds korrelaciot képez a kvantumrend-
szer alkot6i kozott €s nincs klasszikus megfelel§je. Dacara annak, hogy en-
nek fontossagat mar a kvantum elmélet korai id6szakaban is felismerték [14],
a folytonos véltozéju kvantumrendszerek osszefonddottsdgnak tulajdonsagai
[15] joval kevésbé felderitettek és felhasznaltak, mint a diszkrét véltozdju
rendszerek esetében. Fény hatdsira — pl. fotoionizéaci6 vagy fotodisszocia-
ci6 altal — szétesd atomi rendszer fragmentumai kozotti 9sszefonddottsag is
ilyen, amelyet Fedorov és munkatdrsai [16, 17] vizsgaltdk Gauss allapotok
segitségével. Azonban ez a megkozelités nem megfeleld az elektron-iontodrzs
osszefonddottsag vizsgalatara erds teres ionizaci6 soran, ami erés motivaciot

adott szdmunkra, hogy elvégezziik a probléma pontos numerikus vizsgélatat.

Célkitiizések

A mir a Bevezetésben emlitett erds teres jelenségek tdrgyaldsa sordn a fény
altal okozott hatdsokat a szokdsos szemiklasszikus médon irjuk le, amelyben
felhasznéljuk a dipdl kozelitést €s in. hossz-mértéket valasztunk [18]. Dip6l-
kozelitésben az elektromagneses mez§ térbeli valtozdsait elhanyagoljuk az
atomi folyamatok kérnyezetében, amely igaz abban a frekvencia tartomany-
ban amely lényeges ezen doktori disszertidciéban targyalt folyamatok szem-
pontjabdl. Célunk, hogy egy linedrisan polarizalt, kdzeli infravords vivfrek-

venciaval rendelkezd, egy- vagy néhany ciklusd 1ézerimpulzus altal indukalt



erls teres ionizaciot vizsgaljunk. Egy ilyen lézerimpulzus rovid, de sokkal
Osszetettebb valaszt generdl mint egy egyszer(i sikhullim. A megfelel6 Ha-
milton operdtor alakja alapjan a 3D id6fiiggé Schrodinger-egyenletet a z és
p hengerkoordindtdkban célszerd felirni, ahol a z-tengely egybeesik a 1ézer-
impulzus polarizacidjanak irdnyaval. Az id6fejlodés megbrzi az m magneses
kvantumszamot és a hullimfiiggvény adott kezdeti forgdsszimmetridjat.

Az elso célkitlizésiink, hogy egy olyan 4j numerikus mddszert alkossunk,
amely képes az elektron hullamfiiggvényének id6fejlesztésére a hengerkoor-
dinatakban felirt id6fiiggd Schrodinger-egyenlet nagy pontossidgi megolda-
saval, figyelembe véve az atomi Coulomb potencidl szingularitdsdnak hatd-
sat. Célunk tovabbd, hogy a vazolt algoritmus szamitdsi igénye linedrisan
skalazédjon a térbeli racspontok szamadval, és legyen parhuzamos szdlakra
bonthatd, amikor csak lehetséges.

Korabbi munkdnkban [A1] egy egyelektronos atomot modelleztiink két-
test rendszerként egy dimenzidban a Dirac-delta potencidlt mint atomi modell
potencidlt felhaszndlva. Erds korrelaciot taldltunk a 1ézerimpulzus idébeli
alakja és az ebben a rendszerben 1év6 kvantumos 6sszefonddottsag oszcilla-
ci6i kozott, az 6sszefonddottsdg lokalis maximumai egybeestek a lézerimpul-
zus elektromos terének zéréhelyeivel. Logikus kérdés, hogy ilyen korreld-
ciok jelen vannak-e egy igazi atom erds teres ionizacidja esetében is? En-
nek megfelelen a masodik célkitiizésiink, hogy elvégezziik az egyelektronos
atomok kvantumos 0sszefonddottsagi tulajdonsdgainak részletes vizsgélatat
a Bevezetésben emlitett erds teres koriilmények kozott. Ebben a leirdsban az
egyelektronos atomot elektron (e) és iontorzs (c) alrendszerekbdl allé kéttest
problémaként modellezziik. Habdr ezen probléma esetén a numerikus id6-
fejlesztés elvégezhetd, az elektron — iontorzs Osszefonddottsag mértékének a
szamitasi igénye olyan nagy, ami lehetetlenné teszi a kiszamitasat értelmes
id§ alatt. Ezért azt tdiztiik ki célunkként, hogy adjunk egy kozelité megoldast
erre a problémadra, az irdnyok mentén szepardlt kozelités éltal, és igy bete-
kintést nyerjiink a z, — z. és x, — x. elektron és iontdrzs koordinatdk kozotti
parkorrelacidk felépitésébe.

Harmadik célkittizésiink, hogy taldljunk egy olyan egydimenzids atomi



modell potencidlt, ami képes kvantitativan is j6 egyezést nyujtani az igazi
3D erds teres folyamat z-tengelyre redukalt megoldasaval. Az egydimenzids
leirds csak a z Descartes koordindtat tartalmazza, ugyanazzal a 1ézer elekt-
romos tere dltal adott taggal az id6fiiggé Schrodinger-egyenletben mint 3D
esetén, viszont a megfeleléen valasztott 1j, id6fiiggetlen Volf,l (z) atomi mo-
dell potencidllal. Célunk volt levezetni egy analitikus potencidl formadt tiszta
fizikai elvekre alapozva, majd Osszehasonlitani ezt a mar j6l ismert modell
potencidlokkal, pl.: az egydimenzids VoP(z) = —1/v/z2 +2 soft-core Cou-
lomb modell potencidllal. Célunk, hogy az igy kapott 1D-s modell potenci-
dlok eredményeit szigordan és részletekbe menden teszteljiik, kiilondsen az
adott rendszer erds teres ionizacidjanak tulajdonsdgaira fokuszélva.

Modszerek

Az id6fiiggd Schrodinger-egyenlet numerikus megolddsdhoz tobb mdédszer
kombinaciéjat hasznaltuk fel. A tér szerinti derivaltak diszkretizdldsara ma-
gasrendli véges differencia formuldkat [19] haszndlunk Az, Ap egyenkozii
rdcsbeosztdsokkal hengerkoordindtdkban. Az id6fejleszt6 algoritmust kis At
1épésekben hajtjuk végre, felhasznalva az evoliciés operdtor e~ *AHk kis id6-
intervallumra érvényes alakjat, itt H,Ez) a k-dik 1épés masodrendd effektiv Ha-
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milton operétora. Felhaszndljuk tovabba a e Ak

exponencidlis operator
masodrendl Padé-kozelitését, amely a szokdsos Crank-Nicolson mddszert
adja [20]. Ez utébbi egy implicit médszer, amely azt jelenti, hogy minden
id6léptetés egy linedris egyenletrendszer megolddsaval jar, és ezen egyenlet-
rendszer egyiitthatomatrixa tartalmazza a térben diszkretizalt Hamilton matri-
xot. Ennek a médszernek nagy elénye, hogy lehetévé teszi barmilyen perem-
feltétel beépitését az implicit egyenletekbe, amely magasrendii térbeli pon-
tossagot tesz lehetdvé problémak széles kore esetében. A futtatdsok sebessé-
gének javitdsa érdekében felhasznaljuk a split-operdtor médszert [21]: azzal,
hogy felbontjuk az effektiv Hamilton operatort mint H,Ez) =Hy+Hp,eza
moddszer olyan szorzattd alakitja a fenti exponencidlis operatort, amelynek
tényezsit konny( hattatni. A legismertebb ilyen formula a masodrend(i szim-



metrikus felbontds Uy (1 + At, 1) ~ e~ 17 Hpo—itiHA o~i3 Hp A £5 elénye, hogy
ezzel a mddszerrel elérhetjiik azt, hogy a miiveleti igény a térbeli rdcspontok
szdmaval linedrisan skdldzédjon (ha irdnyonként szétvdlasztjuk a Hamilton
operétorban 1évd kinetikus energia tagokat). A modszer hatranya az, hogy
nem felbonthat6 ilyen tton a Hamilton operator, ha az szingularis vagy ,,na-
gyon éles” egy adott rdcspontban. Az igazan relevans split-operdtor médszer
Bandrauk és Shen [22] eredménye: az altaluk adott formuldk lehetévé te-
szik magasrenddi Ar konvergencia elérését azaltal, hogy a megadott médon
elére-hatra id6léptetiink a megfelelen konstrualt, masodrendben pontos kis
id6lépéses evolicids operatorral.

A numerikus médszer formuldinak levezetése azonban altaldban nem elég-
séges ahhoz, hogy meghatdrozzuk a médszer valédi pontossagat, ezért szigo-
ra tesztelés sziikséges a legtobb esetben. A tér szerinti derivaltak pontossagat
teszteld egyik modszeriinkben kiszdmoljuk ismert problémdk alapéllapoti és
legalabb egy gerjesztett dllapoti sajatenergidjat numerikusan, és 0sszehason-
litjuk azokat ismert analitikus vagy mds nagyon pontos numerikus megolda-
sokkal. A Az (vagy Ap) diszkretizacids paraméter valtoztatdsaval meg tudjuk
hatdrozni a térbeli diszkretizaciés médszer konvergencidjdnak rendjét. Ez a
megkozelités egyszer(i olyan rendszerekre, amelyek rendelkeznek analitikus
megoldassal, példaul a kvantum harmonikus oszcillator és a Coulomb prob-
Iéma. Azonban analitikus megoldads nem ismert a legtobb id6fiiggé probléma
esetében, ekkor az eredményeket egy mar konvergéltnak tekinthetd nume-
rikus megoldassal vetjiik Ossze, amely utébbinak numerikus hibai nagysag-
rendekkel kisebbek mint a bedllitds amelyet vizsgdlunk. Ennek legegysze-
rlibb ttja az, hogy 6sszehasonlitjuk a két megoldas id6fiiggd varhato értékeit,
amely a Ar fiiggd hibdk hatékony meghatdrozdsi médjat jelenti, de a térbeli
pontossagot is tesztelhetjiik vele a Az (vagy Ap) paraméter valtoztatdsaval.

Az elektron (e) és az iontorzs (c¢) alrendszerekbdl all6 kolcsonhaté kéttest
kvantumrendszer problémdjat hagyomdnyosan a tomegkozépponti vonatkoz-
tatdsi rendszerben oldjuk meg, ahol a hullimfiiggvény szeparalhat6 tomegko-
zépponti és relativ koordindtak szerint. A tomegkozépponti részt egy szabad

lokalizdlt Gauss hullimcsomagként irjuk le, és a relativ rész foglalja maga-



ban a z, p koordinatés relativ részecskének erds teres szimuldciit. Az erds
teres id6fiiggd Schrodinger-egyenlet alakja véltozatlan, de az elektron tome-
gét helyettesitjiik a u redukalt tomeggel. Fizikai mennyiségek szdmoldsa so-
ran tovabba felhaszndljuk az allapot kezdeti forgdsszimmetridjdt a z-tengely
koriil, ami azt jelenti, hogy x és y irdnyokban a dinamika azonos lesz.

A szokdsos modszer az iontdrzs és elektron kozotti kvantumos dsszefo-
nédottsdg mennyiségi jellemzésére az elektron vagy az iontorzs koordinétas
egyrészecske slriségmatrix kiszamitasat foglalja magdban, amelyet a tob-
bi szabadsagi fokra vett parcidlis 4tlososszeg (vagyis ezen koordindtak sze-
rinti integrdlds) utdn kapunk meg, feltéve, hogy a teljes kvantumrendszer
tiszta dllapotban van. Ekkor ezen részrendszerek stirliségmatrixainak ke-
vertsége egyértelmd jellemzdje az 6sszefonddottsdgnak, amelyet kvantiative
a Neumann entrépidval — dltaldnosabban valamilyen kvantum entrépidval —
irunk le, ezt az egyik alrendszer stirliségmatrixabdl szamitjuk ki. Ha minden
egyes id6pontban végre tudjuk ezt hajtani, megkapjuk a két részecske Ossze-
fonddottsdganak id6fiiggd dinamikdjat, ez azonban sajnos csak egydimenzi-
6s modell esetén keresztiilvihetd szamitds. Harom dimenzidban ez a tipusi
kétrészli megkozelités gyakorlatilag csak a z, p koordindtdkra kiszamitha-
t6, amely érdekes informacidkat adhat az erds teres folyamatok irdnyonkénti
nem-szeparalhat6sagardl. A kompozit rendszer azonban hat szabadsagi fok-
kal rendelkezik harom dimenziéban, amely egy sokkal bonyolultabb korrel4-
cids struktirat von maga utn a z, — z. €s x, — x. koordinatdk kozott. Ezen
korrelacidk természetét a kvantum-informaciéelmélet djabb eredményei se-
gitségével [23] vizsgaltuk meg. Ezen irdny menti parkorreldcidkat mennyisé-
gileg az dgynevezett S(e : ¢, ) kvantum kolcsonos entrépidval jellemezhetjiik,
és ezek viselkedését a S(e|c,r) vagy S(c|e,) kvantum feltételes entrépidkkal
tarhatjuk fel, utébbi az egyik részrendszer megmaradt entrépidjat jellemzi,
amennyiben a mdsikon teljes mérést hajtottunk végre. Klasszikus hatareset-
ben ez a két entrdpia a klasszikus informaciéelmélet osszefiiggéseit teljesiti,
azonban a kvantumos 6sszefonddottsag nemklasszikus szamértékeket tesz le-
hetévé szamukra.

2

Atomok alacsony dimenziés modellezéséhez a stirliségfunkciondl elmé-



let [24] elemeit hasznaltuk fel. A modell potencidlunkat az egyetlen palyaval
leirt hélium atom egzakt Kohn-Sham potencidljdnak analdgidja alapjin ve-
zetjiik le: ismerve a helyes redukalt (egyrészecske) stirtiséget, invertdlhatjuk
a Schrodinger-egyenletet, ami meghatarozza ezt potencidlt. Ez az el6allitas
biztositja, hogy az igy kapott Hamilton operator alapallapota a helyes redukalt
stirliséggel rendelkezzen. Ily médon fizikailag modellezni tudjuk a rendszer
alapéllapotat amennyire helyesen csak lehet egyetlen hullamfiiggvény vagy
palya segitségével.

Tudomanyos eredmények

Az aldbbiakban roviden ismertetem a disszertacioban bemutatott 1j tudoma-
nyos eredményeimet 6t tézispontban Osszefoglalva. A megdllapitdsaimhoz
kapcsolddo, a fiizet végén taldlhatd listdban 6sszegyijtott publikacidkra a té-

zispontok cimében hivatkozom.

T1. Hibrid split-operator algoritmus a Coulomb szingulari-
tasokat tartalmazoé haromdimenziés idofiiggé Schrodinger-
egyenlet megoldasahoz [P1]

AbbOI a célbdl, hogy kezeljem a Coulomb szingularitdsokat a haromdi-
menzids hengerkoordindtds Schrodinger-egyenletben, levezettem a Coulomb
potencidl peremfeltételére vonatkozé formulat forgasszimmetrikus esetben, a
p = 0 tengely mentén. Megadtam ennek a peremfeltételnek a diszkretizalt
formajat féloldali véges differencia formuldkat haszndlva.

A Hamilton operator negyedrendii véges differencia kozelitése alapjan
felirtam a hibrid splitting mdédszerét. Ez a split-operator médszer a kis id6-
intervallumu evolicids operdtor részleges irdny menti felbontdsan alapul. Ez
azt jelenti, hogy a H,Ez) = Hy + Hp operator mind térbeli irdnyok és térbe-
li tartomanyok szerinti felbontést is magaban foglal: a Hy operitor a p =0

tengelyhez kozel megegyezik H,£2>—vel azért, hogy ezen perem kornyékén a



mddszer megdrizze a numerikus pontossagot, €s mindekdzben a kiilsé tarto-
manyban (p 2 1) a kinetikus energia z-komponense étkeriil a Hg operdtorba.

Létrehoztam egy optimizalt algoritmust ami megoldja az e "4 kozponti
exponencidlis operdtor Crank-Nicolson kozelitése eredményeképpen el6allé
specidlis blokk pentadiagondlis linedris egyenletrendszert. Ez az algoritmus
a szamitasi igényt Nf,-el csokkenti, ahol N, a p tengely mentén 1év6 a rdcs-
pontok szdma.

Szimuldcidkkal igazoltam, hogy a fenti diszkretizicids séma Az és Ap
térlépésekben negyedrendben pontos a hidrogén atom és a kvantum harmoni-
kus oszcilldtor sajatenergidinak kiszdmoldsaval. Felhaszndlva a kényszeritett
kvantum harmonikus oszcillator id6fiiggd analitikus megoldédsat igazoltam
tovabba, hogy a hibrid splitting médszer At pontos, és sikeresen kombindl-
hat6 az evoliicis operétor negyedrendii kozelitéseivel, hogy id6lépésben Ar*

pontossdgot nyujtson.

T2. Az elektron - iontérzs kvantumos osszefonédottsaganak

kvantitativ jellemzése eros teres ionizacio soran [P2]

Megmutattam, hogy az iontorzs — elektron rendszer haromdimenzids erds
teres szimuldcidiban a megfelel6 Neumann entrépia numerikus kiszamita-
sa nem keresztiilvihet6 a probléma rendkiviil magas szamitasi igénye miatt.
Ezért megalkottam a kovetkezd eljarast a iontorzs és az elektron kvantumos
osszefonddottsaganak jellemzésére erds teres folyamatokban.

El6szor redukéltam a 3D-s dinamikat a 1ézerimpulzus polarizacidjara par-
huzamos és merdleges térbeli irdnyokra tigy, hogy parcidlis atlosdsszegét vet-
tem a megfeleld sfirliségmatrixoknak. Ezutdn elvégeztem minden irdnyban
az attérést elektron és iontorzs koordindtdkra és tovabb redukdltam ezeket
a stiriségmatrixokat a megfelel6 részecskére vett parcidlis atlésosszeg vég-
rehajtdsaval. A kvantumentrépidk ismert osszefiiggéseit felhaszndlva meg-
mutattam, hogy a két részecske azonos irdnyu koordinatai kozotti korrelacié
domindnsan kvantumos 6sszefonddottsag. Ennek az irdny menti kvantumos

osszefonddottsdgnak a mértékét az atlagos irdny menti kdlcsonds entrépidval



jellemeztem. Megmutattam, hogy az atlagos k6lcsonos entrépia idéfejlodése
a lézerimpulzus polarizcids irdnydban nagyon hasonl6 a kordbbi egydimen-
7i0s szamoldsaim sordn kapott egzakt kvantumos 6sszefonddottsagi entropidk
id&fejlédéséhez.

Ezeket a stiriségmatrixokat felhasznalva, a 3D-s iontorzs — elektron rend-
szer kvantumadllapotdt az irdnyokra redukdlt kétrészecske silirliségmatrixok
szorzatdval kozelitettem, arra a szimuldcids tapasztalatomra alapozva, hogy
az erds teres dinamika a fenti irdnyok mentén csak gyengén csatolt.

Ezek alapjan definidltam a 3D-s iontdrzs — elektron rendszer kozelitd
osszefonddottsdgi entropidjat mint az tlagos irdny menti kdlcsonos entrépidk
0sszegét, amely hatékonyan szamolhaté a mar meghatarozott irdny menti si-
riségmatrixok segitségével. Megmutattam szimuldcidk segitségével, hogy ez
a kozelit6 osszefonddottsagi entrépia kielégiti az erés szubadditivitas tételét,

amely az egzakt 0sszefonddottsagi entropia fontos analitikus tulajdonsaga.

T3. Az elektron — iontorzs kvantumos osszefonédottsag tu-
lajdonsagai erds teres ionizacio soran [P2]

Mivel a T2 pontban bevezetett térben redukalt alrendszerek kevert &l-
lapotban vannak, ezért a korrelaciés tulajdonsagaik sokkal bonyolultabbak,
mint tiszta dllapoti 6sszefonddottsag esetén, ebbdl adéddan elészor azono-
sitottam a fenti eljardssal kapcsolatos kiilonféle entrépidk fizikai jelentését.
Ezek alapjan a kovetkezd megéllapitasokat tettem.

Részletesen elemeztem a 6sszefonddottsagi entrépidk osszefiiggéseit min-
den egyes irdnyban a T2 tézispont szerint, és azt taldltam, hogy a lokélis ma-
ximumaik szinte egybeesnek a l1ézerimpulzus elektromos terének zérdhelye-
ivel. A 1ézerimpulzus polarizacidjaval parhuzamos és merdleges irdnyokban
az 0sszefonddottsag nagyon hasonlé egymashoz, amennyiben a lézertér erds-
sége az alagutazdsos ionizdciénak megfeleld tartomdnyban van. Azonban
potencidlgat feletti ionizacid esetén a polarizacidval parhuzamos irdnyban az
osszefonddottsagi entrépia novekedést, mig a merdleges irdnyokban ezen ent-

ropia csokkenést mutat, amelyek 6sszhatdsa csokkenést eredményez a teljes



iontorzs — elektron 0sszefon6dasi entrépidnal.

Megvizsgaltam a fenti javasolt 0sszefonddasi dinamika mértékeinek fiig-
gését a vezérld 1ézerimpulzus er6sségétdl és vivo-burkold fazisatél. A kvan-
tumentrépidk idéfejlédésében tobb olyan tulajdonsagot is taldltam, amelyek
nem fiiggenek ezekt6l a paraméterektol, példaul az iontorzs — elektron Ossze-
fonddottsdg mindig maximumot ér el a 1ézerimpulzus zéréhelyei koriil. Azt
is megfigyeltem, hogy mikozben a kiils6 tér intenzitdsa az erds teres ionizacié
dinamikdjanak egészét irdnyitja, addig a vivo-burkol6 fazis csak a ciklusokon

beliili dinamikat véltoztatja meg.

T4. Egydimenzios siiriiség alapi atomi modell potencialok:
1D és 3D eredmények osszehasonlitasa [P3]

Levezettem annak az egydimenzids atomi modell potencidlnak az anali-
tikus formul4jat, amely definicié szerint ugyanazzal az alapallapoti valdszi-
niiségi strliséggel rendelkezik, mint a hdromdimenziés Coulomb probléma
p valtozd szerint integralt valdszinliségi siirisége. Megallapitottam, hogy az
aszimptotikus viselkedése éltal ez az 1D modell megdrzi a 3D probléma alap-
allapoti energidjat, amennyiben a 3D probléméhoz tart6zé potencidl aszimp-
totikusan Coulomb alaki. Ez az 1j siirliség alapi 1D atomi modell potencidl
egy regularizalt 1D Coulomb potencidlbdl és egy kinetikus energia korrekci-
6bol all.

Felismertem, hogy a siirliség alapi 1D atomi modell potencidl regulari-
zélt Coulomb része %Z effektiv magtoltést tartalmaz egyelektronos atomokra
(ahol Z az eredeti magtoltés). Ez alapjan tokéletesitettem az 1D soft-core
Coulomb és a regularizdlt 1D Coulomb potencidlra vonatkozé formuldkat
ugy, hogy %Z effektiv magtoltéssel rendelkezzenek és az alapéllapoti ener-
giajuk maradjon egyenl$ a 3D Coulomb problémééval.

Linedrisan polarizalt kozeli infravords 1ézerimpulzus 4ltal vezérelt id6-
fliggd erds teres szimulacidk eredményeinek 6sszehasonlitdsdval megmutat-
tam, hogy az uj és a tokéletesitett modell potencidlok az ers teres folyamatok

alacsony frekvencids vélaszainak tekintetében sokkal pontosabb eredménye-
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ket adnak, mert kvantitative helyesen modellezik az igazi 3D dinamika Iénye-
gi elemeit. Ezek a tesztek azt is megmutattdk, hogy ezen potencidlok koziil a
tokéletesitett soft-core Coulomb potencidl adja a legpontosabb kozelitést.

Az esetek széles korében kiszdmoltam a dipdl teljesitményspektrumot és
arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy az 1D sfrtiség alapu és a tokéletesi-
tett modell potencidlok 4ltal nyujtott spektrumok szerkezete nagyon hasonlé
a 3D szimulaciokbdl kapottakhoz. A megfeleld spektralis fazisok egyezése
is nagyon jo, kiilondsen a magas frekvencids tartomdnyban, amely alapvetd
fontossagu az izolalt attoszekundumos 1ézerimpulzusok eldallitisanak szem-
pontjabol. Megadtam egy egyszerii frekvenciafiiggd skélafiiggvényt, amely
képesnek bizonyult a kapott 1D spektrumokat a megfeleld 3D spektrumokka
atalakitani a tesztelt esetekben, ami a valddi dipdl teljesitményspektrum 1D

szimuladcidkon alapulé mennyiségileg helyes szamitasat is lehet6vé teszi.

TS. Javitott numerikus médszer diszkrét modell potencialok
eloallitasara egy dimenzioban: nagyobb szimulaciés pontos-
sag [P3]

Javasoltam egy formulat, amely 1D modell potencidlok jelentGsen pon-
tosabb diszkretizalt reprezentdcidjat adja meg, a potencidl egzakt alapallapo-
tan és alapallapoti energidjan alapulva, a megfeleld diszkretizalt id6fiiggetlen
Schrodinger-egyenlet inverzidjanak segitségével. Az igy kapott diszkretizalt
potencidlok numerikusan egzakt alapéllapottal és energidval rendelkeznek.
Megmutattam, hogy ha az egzakt 1D potencidl nem differencidlhaté egy tér-
beli racspontban (pl. az 1D regularizalt Coulomb potencidl), akkor az igy
eléallitott diszkrét Hamilton matrix Az* pontossagii, amennyiben a benne 1é-
v6 parcidlis derivaltak is legaldbb Az* pontossiggal rendelkeznek, ami az erds
teres szimuldcidk sordn is igaznak bizonyult.

Megmutattam, hogy a fenti médszer alkalmazhaté az 1D Dirac-delta po-
tencidlra is. A fent emlitett inverziés formula ennek a modell potencidlnak
egy nemszinguldris diszkretizalt reprezentacidjat adja. Azt kaptam erds te-

res szimuldcidkon alapul6 konvergencia teszteket elvégezve, hogy a médszer
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numerikus hibdi Az = 0.2-nél hasonléak az [A1] cikkiinkben hasznalt kor-
rekt médszeréhez. Arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy ez a nemszinguldris
diszkretizalt médszer az igazi megolddshoz konvergal és Az> numerikus pon-
tossdgot mutat.
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