MUSZAKI SZEMLE
41. szam, 2008.

Szerkesztdbizottsag elnodke /
President of Editing Committee

Dr. K6116 Gabor

Szerkesztébizottsag tagjai /
Editing Committee

Dr. Balazs L. Gyorgy — HU,
Dr. Biré Karoly Agoston — RO,
Dr. Csibi Vencel-Jozsef — RO,
Dr. Fedak Laszlo — UA,

Dr. Kasa Zoltan — RO,

Dr. Kaszonyi Gabor — HU,
Dr. Majdik Kornélia — RO,
Dr. Maros Dezs6 — RO,

Dr. Nagy Lészl6 — RO,

Dr. Péics Hajnalka — YU,

Dr. Puskas Ferenc — RO,

Dr. Szalay Gyorgy — SK,

Dr. Turchany Guy — CH

Kiadja / Editor

Erdélyi Magyar Miiszaki

Tudomanyos Tarsasag — EMT

Societatea Maghiara Tehnico-Stiintifica
din Transilvania

Ungarische Technisch-Wissenschaftliche
Gesellschaft in Siebenbiirgen

Hungarian Technical Scientific Society
of Transylvania

Felel6és kiadoé / Managing Editor
Dr. K6116 Gabor

A szerkesztéség cime / Address

Romania

400604 Cluj, Kolozsvar

B-dul 21. Decembrie 1989., nr. 116.
Tel/fax: 40-264-590825, 594042
Levélcim: RO — 400750 Cluj, C.P. 1-140.

Nyomda / Printing
Incitato Kft.

ISSN 1454-0746

CNCSIS altal elismert folyoirat
Revista acreditata de CNCSIS

emt@emt.ro

Tartalomjegyzék — Content— Cuprins

Részecskeszimulaciés médszerek alkalmazasa
az alacsonyhdmérsékletli plazmafizikaban

Application of Particle Simulation Methods
in Low-temperature Plasma Physics

Aplicatia simularii de particule n fizica plasmei de temperatura joasa
DONKO Zoltan

Az altalanositott Berggren-reprezentacioé hasznalata
magszerkezet szamolasban

The application of the generalized Breggen-representation
in the Calculation of Nuclear Structure

Aplicatia reprezentatiei generalizate Breggen in calculul structurii nucleare

T. VERTSE, R. Id BETAN, R. J. LIOTTA, N. SANDULESCU, R. WYSS

Atomi itkdzési folyamatok tanulmanyozasa klasszikus palyaju Monte Carlo

modszerrel

Investigation of Atomic Collisions within the Framework of the Classical
Trajectory Monte Carlo Method

Studiul ciocnirilor atomice prin metoda Monte Carlo cu traiectorie clasica
TOKESI Karoly

Teljesen differencialis hataskeresztmetszetek szamitasa félklasszikus,
impakt-paraméter kozelitésben

Calculation of Fully Differential Cross Sections with
Semi-classical, Impact Parameter Method

Calcularea sectiunilor eficace total diferentiale
prin metoda semiclasica parametru de impact

JARAI-SZABO Ferenc, NAGY Laszl6

Az ionizacids differencialis hataskeresztmetszet tanulmanyozasa
H2 molekula esetében

Study of lonization Differential Cross Section in Case of H2 Molecule
Studiul sectiunii eficace de ionizare in cazul moleculei H2

PORA Katalin, NAGY Laszlé

Molekulak pozitronnal térténd ionizacidja
lonization of Molecules by Positron Impact
lonizarea moleculelor prin impact pozitronic

TOTH Istvan, Radu I. CAMPEANU, Vasile CHIS, NAGY Laszl6

Atomok (molekulak) fotoionizacioja soran jelentkezé rezonanciahatasok
Resonance Effects in the Photoionization of Atoms (molecules)
Efecte de Rezonanta in Fotoionizarea Atomilor (moleculelor)

BORBELY Sandor, NAGY Laszl6

A kiadvany megjelenését tamogatta

O

COMMUNITAS
ALAPITVANY

Communitas Alapitvany — Kolozsvar

meurotrans
alapitvany

Eurotrans Alapitvany — Kolozsvar

9

13

18

24

29

35



Részecskeszimulacios modszerek alkalmazasa az
alacsonyhémérsékletii plazmafizikaban

Application of Particle Simulation Methods in
Low-temperature Plasma Physics

DONKO Zoltan, DSc

Magyar Tudomanyos Akadémia Szilardtestfizikai és Optikai Kutatointézete (MTA-SZFKI)
H-1121 Budapest, Konkoly Thege Miklés ut 29-33.
email: donko@sunserv.kfki.hu, http://plasma.szfki.kfki.hu/~zoli

ABSTRACT

The application of particle simulation techniques in low-temperature plasma physics is reviewed and il-
lustrated with examples: (i) Monte Carlo simulations used for description of nonequilibrium charged particle
transport in low-pressure gas discharges, and (ii) Molecular Dynamics simulations of strongly-coupled many-
particle systems formed in dusty plasma liquids.

OSSZEFOGLALO

A cikk részecskeszimuldciora alapulo szamitogépes modellezési modszerek egyes alkalmazdsait mutatja
be az alacsonyhomeérsékletii plazmafizika teriiletén. Példakkal illusztralja (i) a toltott részecskék mozgasanak
Monte Carlo tipusu leirasat elektromos térben, valamint (ii) komplex plazmakban létrehozott plazmafolyade-

crer

Kulesszavak: nemegyensulyi transzport, Monte Carlo szimulacio, komplex plazmék, molekuladinami-
kai szimulacio, kollektiv jelenségek

1. BEVEZETES

Az Univerzum lathat6 anyagéanak tilnyomo része plazma allapotban talalhatd. A természetben és labo-
ratoriumi koriilmények kozott eldallitott plazmakra jellemz6 részecskestirliség és részecskeenergia rendkiviil
tag hatarok kozott valtozik. A plazmak egyes tipusainak leirdsdhoz természetesen kiilonb6z0 matematikai
megkozelités hasznalhato. Egyes esetekben a részecske tipusu leiras elonyosen alkalmazhatd, az ehhez a kor-
hoz tartoz6 modszerek alkalmazhatdsagi lehetéségei, a szamitastechnikai eszk6zok fejlédésének kdszonhetéen
egyre boviilnek.

A mesterségesen eléallitott plazmak egyes tipusai gyakorlati szempontbol is igen jelentdsek. Ilyenek
példaul a kis ionizaltsagi foku kodfénykisiilések, amelyek széleskoriien alkalmazhatok fényforrasokban, integ-
ralt aramkorok gyartasanak technologiai lépéseiben, gazlézerekben. Ezen géazkisiilések elemi folyamatok
szintjén vald megértése a tudomanyos ismeretek megszerzésén kiviil az alkalmazasok szempontjabol is rend-
kiviil fontos. Az alacsony nyomast kddfénykisiilések esetében e célra hatékonyan alkalmazhato a toltott ré-
szecskék mozgasanak Monte Carlo tipust leirasa, amellyel egyes részecskék palydja és iitkozési folyamatai
kovethetok.

A plazmak legtobb tipusaban a részecskék kolcsonhatasabol szarmazo (potencialis) energia altalaban
tobb nagysagreddel kisebb a hdmozgasbol adodo kinetikus energianal, a plazmak egyes tipusaiban azonban
forditott helyzet is eldallhat. Ilyen, Un. erdsen csatolt (potencialis energia altal dominalt, nemidealis) plazmak-
ra példa a neutroncsillagok kopenyében, fehér torpe csillagokban, éridsbolygok belsejében talalhaté anyagal-
lapot. Mesterségesen létrehozott erésen csatolt plazmakra példaként emlithet6k a csapddkban tarolt ionok.
Tovabbi fontos rendszerek a komplex (poros) plazmak, amelyekben az elektronok, ionok és semleges géazato-
mok (molekulak) mellett nanométer — mikrométer méreti részecskék is jelen vannak. Ilyen rendszerekre aszt-
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rofizikai példaként a csillagkozi por, az listokosok csovaja, egyes bolygok gytirtii emlithetok. A porrészecskék
elektromosan toltotté valhatnak, igy a plazma tobbi Gsszetevojével kolecsonhatasba keriilnek és azokhoz hason-
loan reagalnak a kiils6 elektromos és magneses térre. Mivel a (viszonylag) nagy méretli porrészecskék nagy
toltést vehetnek fel, igy a porrészecskék gyakran erdsen csatolt rendszert alkotnak, plazmakristalyok keletkez-
hetnek. Az erfsen csatolt plazmak termodinamikai jellemz6i, transzportjelenségei és kollektiv gerjesztései
hatékonyan tanulmanyozhatok molekuladinamikai szimulacio alkalmazasaval.

2. ELEKTRONOK MOZGASANAK LEIRASA GYENGEN IONIZALT PLAZMAKBAN

A toltéshordozok mozgasanak leirasa a gazkisiilési modellek alapja. A kovetkezékben el6szor olyan
alacsony ionizacios fokl plazmak esetét vizsgaljuk, amelyekben elhanyagolhat6 a toltott részecskék kozotti
direkt kolcsonhatas (pl. elektron-elektron iitk6zések) és ennek koszonhetden csak a toltott részecskék (elekt-
ronok vagy ionok) transzportjat kell leirni a semleges gazban. A legegyszeriibb esetet a homogén és staciona-
rius E elektromos térerdsséggel jellemzett, végtelen kiterjedésti tér esete jelenti. Ilyen koriilmények kozott a
részecskék mozgasa jol jellemezhetd a transzportegyiitthatokkal: a mozgékonysaggal, valamint a diffuzios
egylitthatokkal. A homogén és stacionarius elektromos tér, valamint a végtelen kiterjedésti vizsgalt tartomany
feltételezésének koszonhetden a részecskék mozgasa az elektromos térrel egyenstlyban van, a transzport-
egylitthatok az E/n redukalt elektromos térer0sség fliggvényei [1]. Ezt az egyensulyi, vagy hidrodinamikai
transzport esetének nevezzik, amelynek matematikailag megfogalmazott feltétele, hogy az egyes iitkozések
koz6tt az elektromos térerdsség térben ne véltozzon lényegesen: A (dE/dx) (( E, illetve idében: v'(dE/df) (( E,
ahol A az iitkozési szabad tthossz, v pedig az iitkozési frekvencia. Laboratoriumi gazkisiilések esetében — az
elobbi feltételezésekkel ellentétben — a vizsgalt térrész mindig véges: fém és/vagy dielektrikum falak hatarol-
jak, tovabba sok esetben a térerdsség térben és idoben valtozik.

Townsend kisiilésekben (ahol ugyan homogén és stacionarius elektromos tér van jelen) a katodbol kilé-
p6 elektronoknak bizonyos ut megtételére sziikségiik van ahhoz, hogy felvegyék az adott E/n redukalt elekt-
romos térerdsségnek megfeleld sebességet [2]. Ezutan transzportjuk egyensulyi jellegiivé valik, egészen addig,
amig az andd kozelébe jutnak, az ugyanis az elektronokat abszorbealja és emiatt az andd kdrnyezetében a
sebességeloszlas fiiggvényiik alakja torzul az egyensulyihoz képest. A helyzet tovabb bonyolodik a hidegka-
todu kodfénykisiilések katddja kozelében, ahol a szamottevd toltéssiirliség hatasara térben gyorsan valtozo
elektromos térerésség van jelen, (dE/dx)A ~ E, igy nem teljesiil a hidrodinamikai transzport feltétele. Kod-
fénykisiilésekben a hidrodinamikai kdzelités a negativ fény 1étét sem tudja magyarazni, ez ugyanis egy olyan
tartomany, ahol az elektromos térerdsség kozel nulla, az ionizacio és a gerjesztés foka viszont jelentds, a katod
sotéttérbol beinjektalt gyors elektronoknak kdszonhetéen. Megallapithatjuk tehat, hogy a nagy elektromos
térerGsség-gradiens és az elektrodak jelenléte a toltéshordozok mozgasaban kiilon-kiilon is nemegyensulyi
(nemhidrodinamikai) effektusokat eredményeznek. Hasonlo viselkedéshez vezethet az elektromos térerdsség
idébeli gyors valtozasa. A nemegyensulyi transzport leirdsara 1ényegében két alternativa kinalkozik: a Boltz-
mann egyenlet megoldasa, illetve a Monte-Carlo tipusu részecskeszimulacios modszerek alkalmazasa.

A Boltzmann-egyenlet — mely altalanos alakjaban egy, a 6-dimenziés fazistérben felirt folytonossagi
egyenlet — megoldasa altalanos esetben (3-dimenzids, idofiiggd probléma) igen nehéz (gyakran reménytelen)
feladat. Staciondrius megoldast keresve, illetve a térbeli dimenzidszamot csokkentve (pl. 1-dimenzios, vagy
hengerszimmetrikus rendszert feltételezve) az egyenlet egyszer(ibb alakra hozhatd. Megoldasara azonban
ezekben az esetekben is igen bonyolult numerikus modszereket hasznalnak [3]. Mig a Boltzmann-egyenlet a
részecskék eloszlasfiiggvényével manipulal, addig az alternativat jelenté Monte-Carlo (MC) szimulaci6 egyes
részecskék kovetésén alapul, és a sokasagra jellemz6 paramétereket az egyes részecskék jellemzoinek atlago-
lasaval adja meg. Ily modon a szimulacié alkalmazasaval valos képet kaphatunk a lejatszodo folyamatokrol,
egyszerlen vizsgalhatd az események statisztikaja. A vizsgalt részecske kdvetéséhez a Monte-Carlo szimula-

crer

2
md rgt) = gE(r,1) (1)
di

¢és a kovetkez6 litkozés helyének meghatarozasara szolgald egyenletet:

j: nole(s)lds =—In(1— Ryy)» (2)
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ahol ¢ és m a részecske toltése és tdmege, 5o és 51 az eldzo és a kovetkezo iitkozés pozicidja a részecske palya-
ja mentén, ¢ az {itkozési folyamatok hataskeresztmetszeteinek Osszege, amely az € részecskeenergia fiiggvé-
nye, és Ry a [0,1) intervallumon egyenletes eloszlasi véletlenszamot jelol. Az utdbbi egyenletet s;-re kell
megoldani, a trajektoriaszakasz elején generalt R(; véletlenszammal. A szabad uthossz befutdsa utan a ré-
szecske kiilonbozo iitkdzési folyamatokban vehet részt. Az egyes folyamatok bekovetkezésének valosziniisége
aranyos az Utkozési energianal vett megfeleld hataskeresztmetszet-értékekkel. (Elektronok esetében a figye-
lembe vett {itkdzési folyamatok altalaban a rugalmas szoras, az atomok gerjesztése €s ionizacidja.)

A Monte Carlo szimulacié miikodésének illusztralasara az 1. dbra egy elektronlavina (ionizaciokkal tor-
ténd elektronsokszorozddas) idobeli fejlodését mutatja. A szimuldcié paraméterei: argon gaz 41.1 Pa nyoma-
son, 4 cm elektrodatavolsag, 200 V fesziiltség. A lavina egy, a katodbdl (abran bal oldali elektrodabol) kilépd
elektron hatasara indul meg.

T=120.0 ns

y [em]
y [em]
y [em]

X [em]

1. abra
Egy elektronlavina névekedése az idd fiiggvényében:

crer

A katod minden esetben a bal oldali (x = 0 cm),
az andd a jobb oldali (x = 4 cm) elektroda. A vonalak az egyes elektronok palyadit mutatjak, a
toresek iitkozesi folyamatokat jelolnek, az elagazasok ionizacios folyamatoknak felelnek meg

Az elektronlavindk pontos leirasa alapvetd fontossagu a gazkisiilésfizika egyik legalapvet6bb jelensé-
gének, a gaz atiitésének, elektromos vezet6 allapotba keriilésének tanulmanyozasanal. Az atiitési folyamat
Iényege (els6 kozelitésben) ugyanis az, hogy az elektronlavinakban keletkezett pozitiv ionok a katod feliiletére
érve onnan Ujabb elektronokat valthatnak ki, és igy az id6 fiiggvényében, makroszkopikus szinten is egy On-
fenntarto toltéssokszorozodasi folyamat alakul ki. A Monte Carlo szimulacio a gazok atiitésének vizsgalataban

nal is, ahol tébbnyire egy folyadékmodellel egyiitt alkalmazzdk. Az ilyen, Un. hibrid modellekben [4-6] a
Monte Carlo szimulaciot a gyors, az elektromos téreloszlassal nem egyenstlyban 1év6 elektronok mozgasanak
és iitkozési folyamatainak leirdsara és igy a pontos ionizéciés forrasfiiggvény meghatarozasara hasznaljak,
mely aztdn bemend adatként szolgal a lasst elektronokat és az ionokat leiré folyadékmodell szamara. A
Monte Carlo szimulacio ugyancsak fontos szerepet kap az un. Particle-in-Cell (PIC) szimulacidés modszerben
[7], amely tobbek kozott gazkisiilések dnkonzisztens leirdsara alkalmazhato. Utkozéses plazmak szimulacioja
esetében a PIC modszerben a Monte Carlo modszer alapjan hatarozhaté meg az egyes részecskék iitkdzésének
pozicidja és az iitkdzések tipusa.
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3. EROSEN CSATOLT PLAZMAFOLYADEKOK SZIMULACIOJA

Erdsen csatolt plazmak alatt olyan tulajdonsagokkal bir6 rendszereket értiink, ahol az elektromosan tol-
tott részecskék kolcsonhatasabol szarmazo potencialis energia (I1ényegesen) felillmilja a kinetikus energiat.
Coulomb-kolcsonhatast feltételezve €s a potencialis energiat egy karakterisztikus a tavolsag mellett szamitva,
a potencialis és kinetikus energia Ey;, ~ kT hanyadosaként definialhatd csatoldasi paraméter:

2
-1 g 3)
4rey akT

ahol g a részecskék toltése, a pedig a Wigner-Seitz sugdr (amely 3 dimenzidban az egy részecskére eso térfo-
gatnak megfelelé gomb sugara, kétdimenzios rendszerek esetében pedig az egy részecskéhez tartozo kor alaki
tartomany sugara). Er6sen csatolt plazmakrdl I' )) 1 esetében beszéliink [8]. Az erésen csatolt plazmak kiilon-
b6z6 szamu komponensbdl allhatnak, amelyek jellemz6i tobb paraméter tekintetében eltérhetnek. A legegy-
szeriibb esetet az egykomponensii plazmak jelentik, amelyekben csak egyféle toltott részecskét kell explicit
modon figyelembe venni a modellben, ezen komponens t6ltését rendszerint egy ellentétes toltésti részecskék-
bol allo, elkent hattér semlegesiti. Amennyiben ez a hattér nem polarizalhato (siiriségeloszlasa egyenletes), a
plazma részecskéi kozott Coulomb-kdlesdnhatas érvényesiil. Polarizalhato hattér esetében a részecskék tolté-
sét a hattér learnyékolja, igy kolcsonhatasukat a Yukawa-potencial irja le. A Yukawa-kolcsonhatassal jelle-
mezhetd rendszerek kozé tartoznak a poros plazmdk, amelyekben az atomi méretekhez képest
makroszkopikus részecskék szamottevo toltést vehetnek fel, €s a hattérplazman beliil egy erésen csatolt rend-
szert hozhatnak 1étre. A toltott porrészecskék kozotti taszitast a plazma mikroszkopikus Gsszetevoi learnyékol-
jék és igy a részecskék kdlcsonhatasabol szarmazo potenicalis energia:

1 ¢° exp(—r/ﬂD)’ @)
72'80 r

o) =7

ahol Ap a Debye-hossz. A Wigner-Seitz sugar és a Debye-hossz hanyadosaként hatarozhaté meg a dimenziot-
lan arnyékolasi paraméter: k = a / Ap. Poros plazmak laboratoriumi koriilmények kozott is eléallithatok gazki-
stilésekben (2. abra). A radidfrekvenciasan taplalt elektroda (illetve egyenfesziiltségili taplalas esetén a katod) a
kisiilés aljan helyezkedik el. A kisiilésbe egy specialis adagold segitségével mikrométer mérettartomanyba eso
részecskéket juttatnak. A porrészecskéket a vertikalisan rajuk hatd két legfontosabb erd, a gravitacio és a ka-
tod sotéttérben 1€évo potencidleloszlasbol és por negativ toltésébol adodo, ,.felfelé” iranyuld elektrosztatikus
erd tartja egyensulyban. Az utobbi években behatéan tanulmanyoztak a rendszer statikus és dinamikus tulaj-
donsagait a kristalyos- és folyadékallapotban [9-10].

A kovetkezokben vazoljuk az er0sen csatolt sokrészecske-rendszerek molekuladinamikai leirasanak 1¢é-
nyegét. Molekuladinamikai szimulacidé soran nagy szamu (j = 1,2,...,N) részecske mozgasat vizsgaljuk, ami a
részecskék egymas kozotti kdlesonhatasanak és kiilsé hatasokbol szarmazo erdknek a kovetkezménye. A j-
edik részecske mozgasegyenlete:

d’r;
ijzjzZFI-j(ri,rj,t)+F€x,,j(rj,t)a (5)

d i#j

ahol m; a részecske tomege, F; a j-edik részecskére a i-edik részecske éltal gyakorolt erd, tovabba F.,, az eset-
pillanatokban ismerjiik, amelyeket a szimulacid A¢ id61épése valaszt el egymastol. A szimulacid id6lépéseiben
meg kell keresni az Osszes lehetséges részecskepart, minden részecskére meg kell hatarozni a ra hat6 eredd
er6t, majd kiszamitani a sebesség €s a pozicid megvaltozasat a Ar id6lépés alatt. Viszonylag kis szamu ré-
szecskébol allo, véges rendszer esetén a szimulacid a vazolt algoritmus szerint egyszeriien megvalosithatd. A
periodikus hatarfeltétellel leirt, végtelen kiterjedésii rendszerek ugyancsak egyszerii esetet jelentenek abban az
esetben, ha a kolcsonhatasi potencial rovid hatotavolsagh és igy egy bizonyos R tavolsagon kiviil elhanyagol-
hat6. Hosszu hatotavolsagu (pl. a Coulomb-kolcsonhatasbol szarmazd) er6knél véges kolesonhatasi tartomany
nem adhat6 meg, a részecskékre hato erd kiszamitasdhoz a részecskék Osszes periodikus képét figyelembe kell
venni. A példaként bemutatott esetben kihasznaljuk a Yukawa-potencial exponencialis levagasat.

6 Miiszaki Szemle o 41



i —

Plazma
Porrészecskék
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2. abra
Kétdimenzios poros plazma eléallitasa alacsony nyomasu gazkisiilésben.
A vertikalis 6sszetartas (ami a gravitaciobol szarmazo eré mellett a kisiilés paramétereitol fiigg)
beallitasaval elérhetd, hogy a toltétt porrészecskék egy sikban helyezkedjenek el.

A molekuladinamikai szimulacié modszere lehet6séget ad az erdsen csatolt plazmak strukturalis és ter-
modinamikai jellemzodinek kiszdmitdsara, valamint dinamikus (kollektiv) jelenségeinek vizsgalatara. Itt a to-
vabbiakban egy kvazi-2-dimenzids (egy kiilsé, 1-dimenzids parabolikus potencial altal Gsszetartott) toltésréteg
kollektiv gerjesztéseire kapott eredményeket [11] mutatjuk be. A 3. abra a vizsgalt rendszerben kialakul¢ le-
hetséges hulldmokat szemlélteti. A termikusan gerjesztett kollektiv moédusok spektrumait a longitudinalis
Mk, ), valamint a transzverzalis sikbeli t(k, ) és sikra mer6leges m(k,¢) aramfluktuaciok,

N N N
Ak,t) =k Y v explike,), (k) =k v, expiky;), (k,t)=kY v exp(ike;) — (6)

J=1 J=1 J=1

crer

Lk, o) :ﬁTlim %|F{/1(k,t)}|2, (7)
—

ahol k a hullamszam, T pedig a jelregisztratum ideje.

Kompresszids (longitudinalis) hullam [L] Nyirasi (transzverzalis) hullam [T]
— >k — >k

Sikra mer6leges transzverzélis hullam [P]

3. abra
Kvazi-2-dimenzios toltésrétegben kialakulo hullamok (kollektiv gerjesztések) tipusai.
A modellben a rendszer dsszetartasat a Z iranyban hato parabolikus potencidl biztositja.
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4. abra
Kvazi-2- dimenzios toltesrétegben fellépo kollektiv gerjesztések
energiatartalma a frekvencia — hullamszam sikon,I"= 100, x = 0.27 mellett.

wp a névleges 2 dimenzios plazmafrekvencia, k= (ka) a normalizalt hullamszam [11].
(a) L modus, (b) T modus, (c) P modus.
A gerjesztéseket a sotét tartomanyok jelzik, amelyek egyben a diszperzios relaciokat is kijelolik.
A szinskala logaritmikus, csak kvalitativ informaciot kivan kézolni.

A 4. dbra a harom (L, T és P) kollektiv mddushoz tartozo aramfluktuacié spektrumokat mutatja az (w,k)
sikon, I' =100 és k¥ = 0.27 mellett (mely paramétereknél a rendszer folyadékallapotban van). 4 sotét szin azt a
tartomanyt jelzi, ahova a modusok energidja koncentralodik. Ezen tartomanyok elhelyezkedése jeloli ki a
diszperziés relacidkat. A longitudinalis L modus o o< k' kvaziakusztikus viselkedést mutat, kis hullamsza-
mok melletti linedris szakasszal (amelynek szélessége K ndvelésével ndvekszik). A P modus optikai diszperzi-
ot mutat: £ — 0 esetén véges frekvenciat kapunk, amelynek értékét a parabolikus potencial amplitidéja szabja
meg (k = 0 esetén a teljes réteg egyiitt rezeg a kiilsd potencialvolgyben). A hullamszam ndvekedésével m

csokken, majd £ = 2.1 f6lott enyhén novekszik. A sikbeli transzverzalis T mddus spektruméban a gerjeszte-
sek csak egy bizonyos ky;, hullamszam f6l6tt jelennek meg, ami a folyadékallapott rendszerekre jellemz6
tulajdonsag. Az L és P modusokhoz képest az energia eloszlasa a T mdodusban sokkal kevésbé koncentralt,
ami a gerjesztések rovid élettartamara utal. A T modus akusztikus jellegii diszperziot mutat [11].

Az ismertetett kutatisokat az OTKA és az MTA tamogatja (OTKA-T-48389 and MTA/OTKA-
90/46140).
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ABSTRACT

A new unified shell model scheme is introduced in which the single particle basis is a generalization of
the Berggren representation. This representation includes antibound states as well. We apply the new scheme

to the calculation of the ground state of the exotic " Li nucleus. Both the contributions of the antibound state
and the complex continuum are important and none of them can be neglected.

Egy olyan uj egységes héjmodell sémat adunk, amelyben az egyrészecske-bdzis a Berggren-
reprezentdacio altalanositasa, amiben virtuadlis vagy masnéven antikotott bazisallapot is szerepel. Az uj sémat a

" Li egzotikus atommag alapdllapoténak kiszamitdsara hasznaljuk. Ebben az esetben a virtudlis dllapotnak és
a komplex kontinuumnak is nagy jaruléka van, és ezek egyike sem hanyagolhato el.

1. BEVEZETES

A kontinuumot is tartalmaz6 Hamilton-operator ,,standard” egyrészecske reprezentacioja a kovetkezo:
o(r—-r)= Zun,j(r,kn) u,, (r.k,)+ IO dku, (r, k)u, (r k) (1)
n=b

Berggren[1] a valds energiaji kontinuumot egy L~ komplex palyamenti kontinuumra cserélve kapta a
Berggren-reprezentaciot:

5(1" - I"') = z un[/’ (l", kn) un[j (r,okn) + '[L+dku[j (7/', k)u[/ (rlvk) . (2)
n=b,d
Ebben az 6sszegben az L ™ palya feletti bomlé rezonanciak (d) is szerepelnek.
Az els6 munka[2] amiben az (a) antikotott allapottal is kiegészitették a Berggren-reprezentaciot (ez az

altalanositott Berggren-reprezentacid), nem adott kielégité eredményt, mert a szamoldsban elhanyagoltak a
komplex kontinuumot. Az altalanositott Berggren-reprezentacio:

Sr=ry="> u,(rk,)u, (v k) + IL+dkulj(r,k)uU(r k) 3)
n=b,d,a g

a kovetkezd bazisallapotokat tartalmazza: negativ energiaju kotott €s antikotott allapotokat, komplex energidja

bomlé rezonanciakat, valamint egy L; kontir menti komplex kontinuumot. Jelen szerz6k hasznaltak
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eloszor[3][4][5] az altalanositott Berggren-reprezentaciot csonkitatlan formaban. Ennek a kozelitésnek az
egyediilallé tulajdonsaga, hogy segitségével az antikotott polus és az azt koriilvevo komplex kontinuum hatasa
kiilon-kiilon vizsgalhato. Modszeriink segitségével az egyrészecske bazis a kontur valtoztatasaval rugalmasan
valtoztathato.

2. NEM-KOTOTT ALLAPOTOKAT TARTALMAZO KETRESZECSKES HEJMODELL

Modelliinket a ' Li és a > Ca glorias atommagok szerkezetének szamoldsan probaltuk ki. Itt csak a
"Li esetét targyaljuk. Két valencia-neutron mozgasat irtuk le a ’Li magtorzs terében. A magtorzs hatasat
egy olyan fenomenologikus Woods-Saxon potenciallal szimulaltuk, amiben egy gyengén kotott virtualis (anti-
kotott) allapot volt az /=0 parcialis hullamban. A diszkrét egyrészecskeallapotokat (b,d,a) a radialis
Schrodinger-egyenlet kifuté hullamu sajatfiiggvényei adjak. A radidlis egyenlet megoldasat numerikusan a
darabonkénti perturbaciés modszerrel végeztiik[6].

A neutronok kdzotti maradékkolesonhatast szeparalhatd alakunak vettiik:

<klsa| V|0 >==G, [, (k) , i), @
ahol G, akolcsonhatas erdssége.

A szeparalhato kolcsonhatas hasznalata lehetové tette, hogy a kétrészecske rendszer komplex energiait
¢és hullamfliggvényét a kétrészecske Hamilton-operator matrixdnak diagonalizaldsa helyett egyszeriien az
alabbi diszperziods relacio segitségével szamoljuk:

1 _ J )
—— =Y e 5)
G, Sw,—&-€
ahol @, a komplex kétrészecske energia. Az E =@, energdju allapot hullamfiiggvényének komplex
ik
amplitddoi pedig a kovetkezék: X, = N M, ahol az N egyiitthatd értékét a: z(k(X;f)2 =1
w,—&—¢€ i=

normalési feltétel adja meg. A monopdlus kdlcsonhatassal csak a 0" két-neutron allapotokat szdmoltuk. Az
o két-neutron allapot /j parcialis hullam tartalma:
A= 3 X (©6)

i),k (k)

crer

(p-p), polus-kontinuum (p-c) ¢és kontinuum-kontinuum (c-¢) konfiguracidkra valdo fragmentacidja
természetesen fiigg a kontlr valasztott alakjatol

3. A MODSZER ALKALMAZASA A "'LI MAG ESETERE

A '""Li atommagot sokat tanulmanyoztak. Nekiink az a célunk, hogy bemutassuk az 0j modszeriink
alkalmazasat erre a magra egy nagyon egyszerti modell keretében. A '' Li magot egy a ’Li mag, mint passziv
torzs koriil nem-kotott palydkon mozgd két valencia neutronbdl allo rendszernek tekintjiik, ugyanis a L
mag nem kotott.

e . v - _ ./ 9 1 327 ot 1327

A " Li alapallapota egy kotott 3/2° allapot £, =—-0.295 MeV energiaval a [y, (" Li)™™ @y, ]

konfiguracioban. Egyszerti modellinkben a maradékkolesonhatas £, energian kotott alapallapotot hoz 1étre
+
W, anem-kotott bazisallapotokbol.
A Woods-Saxon potencial mélysége paritasfliggd volt. Az altalanositott Berggren-bazis diszkrét
energia-sajatértékeit az 1. tablazat tartalmazza, a komplex szérasi allapotokat a valasztott kontirok mentén
E =10 MeV energiaig vettiik figyelembe. A G erésséget gy allitottuk be, hogy reprodukaljuk az

max

E, =-0.295 MeV alapallapoti energiat, ami G = G, = 0.00194 MeV erésségnél kovetkezett be.

gs
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1. tablazat.

Diszkrét neutron egyrészecske-energiak a '' Li MeV egységben. A magtdrzsben betoltstt kotott allapo-
tok (b) és a nem-kotott diszkrét antibound (a) és rezonancia (r) allapotok komplex energiait adjuk.

nl. allapot E

/ tipus ny

[MeV]

0s,., B (~23.278,0.0)
0., b (~2.589,0.0)
15,5 a (~0.050,0.0)
0p,, r (0.195,0.047)
0d,, v (2.731,-0.545)
0d,. : (6.458,5.003)

+ + +
Az A, mennyiségek a bazistol fliggetleniil: Ag/lz =049, Alojl =042 és 141,0:12 =0.09 értékek voltak. A
»standard” bazissal (diszkrét tagok nélkiil) a hullamfliggvény sok c-¢ komponensre fragmentalodik. Az
altalanositott Berggren-konturral is ugyanezeket az A;’ értékeket kapjuk. Az értékek fragmentalodasat a 2.

tablazat mutatja.

2. tablazat

A ''Li alapallapoti hullamfiiggvényé A(lj) parcilis hullam tartalménak fragmentacioja polus-polus p-
p, polus-kontinuum p-c¢ és kontinuum-kontinuum c-¢ tagokba az altalanositott Berggren-reprezentacié haszna-
latakor. A ZX ;{ mennyiségeknek csak a valos részét adjuk meg.

(Z])z (812 )2 (pl/z)2 (dy), )2

p-p 12.94 0.64 0.13
p-c -29.36 —0.28 —0.03
c-C 16.92 0.02 —-0.00
Af 0.49 0.39 0.09

A (p,,)° és (ds,)’ parcidlis hulam tartalmakban a polus-polus tagok a (0p,,)* és a (0d,,)’
rezonanciak konfiguracidi és ezek képezik az illetd parcialis hullamuk dominans tagjait. A p,, és a d,,

konturok elhagyasa csak kicsi valtozast okoz az eredményben. Az (s, )’ tartalom estében azonban a pélus-

polus tag a legkisebb a harom o6riasi fragmentum koziil, amelyek csaknem teljesen kioltjak egymast.
Mindharom jarulék egyforman fontos, és egyikiiket sem lehet elhanyagolni. A 3. tablazatban azonban,
lathatjuk, hogy mi torténik, ha mégis elhanyagoljuk valamelyiket.

3. tablazat
A "'Li alapallapotanak szamolt energiaja és az alapallapoti hullamfiiggvény 1 = 0 komponense kiilén-
b6z6 1 = 0 kontarok és kiilonbozé G kolcsonhatasi erdsségek mellett.
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G anti-kotott kontar )

of 55
[MeV ]
G, nincs valos —-0.295 0.49
G, van L -0.295 0.49
G, nincs L; -2.6901 0.77
G, van nincs -1.567 0.77
ujra illesztve van nincs -0.295 0.98
ujra illesztve nincs L -0.295 0.98

g

Az antikotott polus vagy a polust korbevevd kontir elhanyagolasaval nagyon rossz eredményt kapunk.
Vagy az @, eltolodasa lesz nagy, vagy, haa G erésséget az E o Crtekhez Ujra adjusztaljuk, akkor az allapot
I

[ =0 tartalma lesz talsagosan nagy a hullamfiiggvényben.

4. KOVETKEZTETESEK

Az altalunk bevezetett 0j formalizmus, ami az altalanositott Berggren-reprezentaciot hasznalja az
egyrészecske bazis szamara, az egyetlen olyan modszer, amellyel az antikotott polus és a komplex kontinuum

hatasa kiilon-kiilon vizsgalhato. A formalizmusnak a '' Li atommag alapalapotinak szamolasara valo
alkalmazasa azt mutatta, hogy bar az antikotott allapot jaruléka fontos, azonban ennek a jelentds jaruléknak nagy
részét a komplex kontinuum jaruléka kioltja. Ezért nem hanyagolhatd el sem a kontur, sem a pélus jaruléka.

A kétrészecske bazis méretében a 11j formalizmus nem hoz nyereséget a ,,standard” bazis hasznalatahoz

képest. Az 0j bazis hasznalata azonban segit megérteni, hogy mi torténik, ha a '’ Li nem-kotott maghoz egy

tovabbi neutront hozzaadva kétstt ' Li allapotot kapunk. Az 0j bazis ugyanis egyszerre irja le mindkét Li
izotop szerkezetét.
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ABSTRACT

Interpretation of the cross sections in multi-electron ion-atom collisions is a challenging task for theo-
ries. The main difficulty is caused by the many-body feature of the collision, involving the projectile, projectile
electron(s), target nucleus, and target electron(s). The classical trajectory Monte Carlo (CTMC) method has
been quite successful in dealing with the atomic processes in ion-atom collisions. One of the advantages of the
CTMC method is that many-body interactions are exactly taken into account during the collisions on a classi-
cal level and in a nonperturbative manner. In this work CTMC simulations for a various collision systems are
presented. Our results are compared with other calculations and experimental results.

KIVONAT

A tébbelektronos atomi rendszerek titkozéseskor lejatszodo folyamatok hataskeresztmetszeteinek a meg-
hatarozasa jelentds kihivast jelent az elméleti modellek szamara. A klasszikus palydju Monte Carlo modszer
(CTMC, classical trajectory Monte Carlo) erénye abban nyilvanul meg, hogy egy olyan nemperturbativ mo-
dell, ahol az iitkézések soktest karaktere a klasszikus keretek kozott kezelheto. Ebben a munkaban néhany
titkdzési rendszer esetében a CTMC szimuldcio altal szolgadltatott eredményeimet fogom bemutatni és osszeha-
sonlitani kisérleti és mas elméleti adatokkal.

1. BEVEZETES

Az ion-atom és ion-szilardtest iitkozések megértésében az utobbi évtizedekben nagyot 1éptiink elére.
Elészor a legegyszeriibb rendszerek egyelektronos folyamatait vizsgaltak (gerjesztés, ionizacio, elektron-
befogas). A kisérleti és a szamitastechnikai feltételek fejlodésével az érdeklddés a bonyolultabb rendszerek és
a tobbelektronos folyamatok tanulmanyozasa felé fordult. Ha a 16vedék sebessége kicsi és toltése nagy, akkor
a részecskék kozott fellépd kolesonhatasok felerdsddnek, tobbféle folyamat tobbszordsen is lejatszodhat, ami
az 1itkoz6 rendszerek kismértékii perturbacioja helyett sokszor annak drasztikus megvaltoztatasat eredménye-
zi. Példa erre az ionok semlegesitodése tObbszords elektronbefogassal. Ilyen folyamatok leirasa igen nagy
kihivas az elméletek szamara. A klasszikus modellek az Gsszetett rendszerek idofejlédésének leirasara a kez-
detektdl napjainkig igen hatékonynak bizonyultak. A jelenlegi munkaban a klasszikus paly4ji Monte Carlo
(Classical Trajectory Monte Carlo, CTMC) moédszert fogom alkalmazni néhany iitk6zési rendszer hataske-
resztmetszeteinek bemutatasara.

2. ELMELETI ALAPOK

Tegyiik fel, hogy olyan atomi iitkozés leirdsat probaljuk meg, amikor mind a célatom, mind a 16vedék-
atom rendelkezik egy vagy tobb elektronnal. Ekkor minden részecske minden részecskével kolcsonhathat, ami
szinte megoldhatatlan akadalyt jelenthet az elmélet szamara. Az utdbbi évtizedekben a CTMC moédszer bebi-
zonyitotta, hogy ilyen helyzetekben is megallja a helyét. Legfobb erénye, hogy nemperturbativ modszer, és az
atomi litkozések soktest karakterét figyelembe tudja venni. A gyakorlatban a CTMC szamitasokat kezelhetjiik
ugy is, mint elméleti kisérletet, ahol a mérési koriilményeket a lehetd legpontosabban igyeksziink figyelembe
venni a szamitasokban. A CTMC mddszer az iitkdzésben résztvevo részecskékre vonatkozoé klasszikus moz-
gasegyenletek numerikus megoldasan alapszik [1-4]. Az atomi rendszereket, mint paranyi naprendszereket
kezeli, azaz az elektronok megfeleléen kivalasztott Kepler-palyakon mozognak az atom magja koriil. A tobb-
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elektronos atomok leirdsakor kiilonbozo kozelitéseket alkalmazhatunk. A nehézséget az jelenti, hogy mar a
klasszikus kételektronos atom is instabil, azaz az elektron-elektron kdlcsonhatas miatt néhany palyafordulaton
beliil bekdvetkezik az autoionizaci6. Leggyakrabban ezért a CTMC modszer keretein beliil is a fiiggetlen ré-
szecske kozelitést hasznaljuk.

Szemben a kvantummechanikai soktest problémaval, numerikusan a klasszikus egyenletek tetszéleges
szamu részecskére kivant pontossaggal megoldhatok. A részecskeszamnak csak a szamitdogép nagysaga, se-
bessége szab hatart. Természetesen ilyen modon az iitkdzés kvantumos (hullam) jellege csak nagyon korlato-
zottan, bizonyos modellfeltevésekkel vehetd figyelembe. Ugyanakkor a CTMC nagyon alkalmas arra, hogy
egy adott {itkozés legfobb jellegzetességeit megértsiik. A kvantummechanikai leirasmodokkal 6sszehasonlitva
fontos megjegyezni, hogy a CTMC jelenleg az egyetlen hasznalhato elméleti mddszer azokban az esetekben,
amikor a tobbrészecske probléma perturbativ moédon nem kezelhetd, természetesen szem el6tt tartva annak
korlatait.

3. EREDMENYEK

3.1. Elektronbefogas a lovedék folytonos allapotaiba

Ebben az alfejezetben a célatom ionizacidjanak egy olyan specialis esetét fogom targyalni, amikor a
szabadda valt elektron kozel olyan sebességgel és iranyban mozog, mint a 16vedék. igy az elektron mozgasat
nemcsak a 16vedékkel, hanem a visszamaradd célatommaggal vald kolcsonhatés is befolyasolja. Nehéz 16ve-
dékek esetében, a 16vedék iranyaban felvett elektronspektrumban egy csticsszerii szerkezet, az ugynevezett
»cusp” jelenik meg. A cusp-ot 1970-ben fedezték fel [5]. A cusp keletkezésének magyarazatara sokan anald-
giat vonnak a kotott allapotba torténd elektronbefogassal. Ezek alapjan ezt a folyamatot ugy képzelhetjiik el,
hogy a 16vedék Coulomb-tere mintegy magaval sodorja a célatombol kiszabaditott elektront, és az elektron
nem a lovedék kotott, hanem egy pozitiv energiaju, folytonos allapotaba fogodik be. Ezen kép alapjan a cél-
atom ionizacidjanak ezt a specialis esetét a 16vedék folytonos allapotaiba torténd elektronbefogasnak (Electron
Capture to the Continuum, ECC) nevezziik. A cusp felfedezése 6ta mind kisérletileg, mind elméletileg az ér-
deklodés kozéppontjaban all. Az elmélet szamara a nehézséget az jelenti, hogy legalabb harom részecske
egyiittes hatasat kell figyelembe venni az iitkozések leirasakor. A legpontosabb leirdsokat azok a modellek
adjak, amelyek realisan probaljak meghatarozni a harom szabadda valt részecske allapotat. A CTMC modszer
egyik nagy elénye az, hogy az litk6zés soran, az iitkzésben résztvevé minden részecske kozott figyelembe
tudja venni a kolcsonhatasokat. Ez a tulajdonsaga teszi idealis eszk6zzé olyan két- és tobbcentrumu folyama-
tok tanulmanyozasara, mint amilyen a cusp folyamat is.

A 16vedék és a szabad elektron kozott 1évé vonzd kdlesonhatas miatt az elektron a 16vedék kornyezeté-
ben marad. A cusp kialakulasaban fontos koriilmény, hogy a Coulumb-erd hosszuhatotavolsagu. Ezért a sza-
mitasokban a klasszikus mozgasegyenleteket igen nagy 16vedék — célatommag tavolsagig kell integralni az
aszimptotikus allapot eléréséig.

Ha az ECC csucs megjelenéséért valoban a pozitiv 16vedék Coulomb-terének fokuszalo hatasa a felelds,
akkor semmi valddi fizikai ok nem zarja ki annak megfigyelését konnyt 16vedékek, mint példaul pozitron,
esetében is. Mivel a pozitron és az elektron tomege egyenld, igy az ECC folyamat utan a 16vedék energiaja
egyenléen oszlik szét az ionizalt elektron és a szort pozitron kozott. Konnyl 16vedékeknél a differencialis
hataskeresztmetszetek meghatarozasat az neheziti, hogy a 16vedék palyajat, eltekintve a nagyon nagy energi-
aktol, nem kozelithetjiik egyenes vonalt palyaval. Azok valodi palyai a haromdimenzios térben szordédnak. Az
els6 elméleti munkak, melyek kvantummechanikai alapokon kezelték az {itkdzési problémat, azt josoltak,
hogy az ECC csucs a szdg és energia szerinti kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetekben (double
differential cross section, DDCS), pozitron 16vedék esetében is megjelenik. Ezzel szemben a klasszikus elmé-
letek azt mutattak [6], hogy a DDCS spektrumokban nem lehet megfigyelni az ECC csucsot. Ez utdbbi megfi-
gyeléssel vannak Osszhangban a kisérleti eredmények [7], melyek szerint a DDCS szerkezetében nem lehet
felfedezni a cusp-ra jellemzo éles cstcsot, csak egy elkent strukturat. A haromszorosan differencialis hataske-
resztmetszetekben (triple differential cross section, TDDCS) viszont akar elsérendii Born-kdzelitésben [8],
akar CTMC modellben [9] az ECC csucs jelen van. Ebben az esetben a hataskeresztmetszetek differencialisak
az elektron (pozitron) energidjaban, az ionizalt elektron és a szort pozitron szorédsi szogeiben. Kisérletileg
1998-ban sikeriilt el6szor kimutatni az ECC csucs 1étezését a TDDCS-ben, 100 eV-os pozitronok és hidrogén
molekula iitkzésekor [10]. A kovetkezOkben sajat CTMC szamitasaim eredményeit mutatom be pozitron és
Ar atom iitkdzésére.
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1. abra
Ar ionizdcios hataskeresztmetszete pozitron bombazas esetében.
Kisérleti adatok [11], I; és I, sajat CTMC eredményeim,
1}, az ionizalt elektron aszimptotikusan kézelebb van a lovedékhez, mint a céltargy magjahoz,
1, az ionizalt elektron aszimptotikusan a céltargy magjahoz van kozelebb.

Az 1. dbran a szamolt teljes ionizacios hataskeresztmetszeteket hasonlitom 6ssze Knudsen és munka-
tarsai altal mért adatokkal. A CTMC eredmények igen jo egyezést mutatnak a kisérleti értékekkel. Az abran a
szamolt ionizacids hataskeresztmetszeteket két Osszetevore bontottam fel. Az I; gorbével jelolt esetben az
ionizalt elektron aszimptotikusan kozelebb van a 16vedékhez, mint a céltargy magjahoz. Az I, gérbével jelolt
esetben ez éppen forditva van, azaz az ionizalt elektron aszimptotikusan a céltargy magjahoz van kozelebb.
Ezt a felosztast azért tettem meg, mert egy korabbi munkamban megmutattam [12], hogy az ECC csucsot csak
az |, tipusu elektronok alkotjak. Az I; gdrbe maximuma 50 eV kornyékén van. A tovabbi szamitasaimat ezért
54.4 eV bombazo pozitron energianal mutatom be. A 2. abra az I, ionizacios folyamatban keletkezett elektro-
nok és pozitronok kétszeresen (2a. abra) és haromszorosan (2b. abra) differencialis hataskeresztmetszeteit
mutatja 54.4 eV pozitron és Ar {itkozésben, 6=0" megfigyelési iranyban.
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2. abra

Az I} ionizdcios folyamatban keletkezett elektronok és pozitronok differencialis hatdskeresztmetszetei
54.4 eV pozitron es Ar iitkozésben, 0=0° megfigyelési iranyban.
Folytonos vonal: elektron, szaggatott vonal: pozitron. a) DDCS b) TDCS.
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Az energiamérleg alapjan az ECC csucs megjelenését 19.35 eV-nél varhatjuk. Ezzel szemben, mind az
elektron, mind a pozitron DDCS szélesen elkent szerkezetet mutat. Elektron esetében a DDCS maximuma 4
eV-tal a vart érték alatt, pozitron esetében 4 eV-tal a vart érték felett van. Ezzel szemben a haromszorosan
differencialis hataskeresztmetszetekben, mind az elektron, mind a pozitron spektrum esetében éles cstcs fi-
gyelheté meg, kozel a cusp energianal. A vart értékt6l valo eltérést okozhatja az, hogy széles energia és szog-
ablakokat hasznaltam az adatok kiértékelésénél, valamint figyelmen kiviil hagytam az energiamérleg szamita-
sanal a meglokott mag energidjat. A nehéz 16vedékekhez hasonléan az ECC cstcs aszimmetrikus. Az elekt-
ronspektrum esetében a tobblet hozam a kisebb energidknal jelentkezik, pozitron esetében pedig a nagyobb
energiaknal.

3.2 Si K-héjanak ionizacidja

A kovetkezokben a Si bels6 héjanak ionizacios hataskeresztmetszeteire vonatkozd6 CTMC szamitasai-
mat mutatom be. A szamitasokat négy-részecske CTMC kozelitésben végeztem el. A négy részecske a ko-
vetkezd volt: a 16vedék, a Si atommagja, valamint a Si két elektronja, amelyek a K-héjon helyezkedtek el az
itkozés elott. A szamitasokat 0.25 MeV és 4.5 MeV bombazd proton energianal végeztem el. Minden egyes
energiapont esetében 2 000 000 egyedi litkozést kdvettem végig. Ez a nagyszamu palyaszamitas azért volt
sziikséges, mert a mélyen kotott elektronok ionizacios hataskeresztmetszetei igen kicsik. Kiilondsen igaz ez a
magallapitas amikor a Si K-héjanak kétszeres ionizacids hataskeresztmetszeteit hataroztuk meg. A 3. dbra a Si
K-héjanak egyszeres ionizacids hataskeresztmetszeteit mutatja proton bombazas esetében. Az 1.5 MeV-nal
kisebb l6vedék-energidk esetében a CTMC szamitasok igen kozel allnak Paul és Sacher adataihoz [13], vala-
mint a félklasszikus szamitasok eredményeihez.
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3. abra

Si K-héjanak egyszeres ionizdcios hatdskeresztmetszete proton bombdzas esetében.
Korok: Kisérleti eredmények [13], folytonos vonal: sajat CTMC szamitadsok,
szaggatott vonal: Trautmann és Rosel, félklasszikus kozelités [14],
pontozott-szaggatott vonal: Smit, félklasszikus kozelités [15].

A kovetkezokben figyelmiinket forditsuk a Si K-héja kétszeres ionizacidjanak a vizsgalata felé. Hasz-
naljuk ki a CTMC méddszer azon eldny0s tulajdonsagat, hogy az egyedi palyak elemzésével az iitk6zés dina-
mikajara vonatkozoan is értékes informaciokat kaphatunk. A 4. abran tipikus részecskepalyakat mutatok be,
akkor amikor a Si mindkét elektronja szabadda valik a protonnal torténd {itkdzése utan. A 4a. dbran a 16vedék
energiaja 3 MeV, a lovedék sebessége Osszemérhetd a K-héjon keringd elektron sebességével. A kétszeres
ionizacid jol elkiiloniilo két 1épésben zajlik le. A 16vedék eldszor az egyik, majd a masik elektront ionizalja.
Ez a kétlépcs6s mechanizmus minden lassu {itk6zés esetében megfigyelhetd. Sokkal nagyobb energianal, aho-
gyan azt a 4b.abran lathatjuk 30 MeV lovedékenergia esetében, a kettds ionizacid hirtelen, szinte ugyanabban
az id6pillanatban kovetkezik be.
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4. abra
Tipikus részecskepalyak Si K-héjanak kétszeres ionizaciojakor proton bombadzas esetében.
A nyilak az elektron pillanatnyi helyzetét mutatjak amikor az ionizdacio bekovetkezett.
a) a lovedék energiaja 3 MeV, b) a lovedék energidaja 30 MeV.

OSSZEFOGLALAS

A dolgozatban a CTMC mddszer hatékonysagat és eredményességét mutattam be ion-atom iitkdzések
tanulmanyozasa esetében két jellemz6 példan keresztiil.

54.4 eV pozitront+Ar litk6zési rendszer esetén vizsgaltam a szort pozitron folytonos elektron-
allapotaiban torténd elektronbefogasi folyamatot. A kétszeresen differencialis hataskeresztmetszet szadmitasok
jO egyezést mutatnak a korabban masok altal végzett CTMC szamitasok eredményeivel [6]. A haromszorosan
differencialis hataskereszmetszetekben pozitron 16vedék esetében is kimutattam az ECC csucs létezését. Az
ECC csucsot mind az elektron, mind a pozitron spektrumban megjelenik.

Modellszamitasokat végeztem a Si K-héjanak ionizacios hataskeresztmetszeteinek a meghatarozasara.
Megmutattam, hogy amig kis 16vedék sebességek esetében a kétszeres ionizacio két 1épésben, addig nagyobb
lovedéksebességek esetében egy 1€pésben jatszodik le.
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Teljesen differencialis hataskeresztmetszetek szamitasa
félklasszikus, impakt-paraméter kozelitésben

Calculation of Fully Differential Cross Sections
with Semi-classical, Impact Parameter Method
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ABSTRACT

The semiclassical impact parameter method is used to calculate fully differential cross sections. Single
ionization of helium produced by fast charged C*" projectile impact is studied through this model. 3D image
of electron-emission pattern is generated and the results are qualitatively compared with the available
experimental data.

OSSZEFOGLALO

A félklasszikus, impakt paraméter modszer alapjan kidolgozunk egy modellt a teljesen differencialis ha-
taskeresztmetszetek kiszamitasara. A modell alapjan tanulmanyozzuk a héliumatom egyszeres ionizdciojat
gyvors C°" ion lovedékkel torténd iitkozés esetében. Az eredmények alapjdn elkészitjiik az elektron-kibocsdtdsi
mintdzat 3D képét, és az eredményeket kvalitativ modon dsszehasonlitiuk kisérleti eredményekkel.

Kulesszavak: atomi iitk6zések, ionizacio, hataskeresztmetszet, impakt paraméter, héliumatom.

Az atomok iitkozéses ionizacidja fontos szerepet jatszik sok tudomanyteriileten. Példaul, a kibocsatott
elektronok szog és energia szerinti eloszlasa fontos a sugarzasfizikaban, hiszen a toltott részecskék nyomaban
keletkez6 masodlagos elektronok a feleldsek a sugarzas karos hatasiért. A teljes ionizacids hataskeresztmet-
szeteknek direkt alkalmazasuk van napjaink fuzidésenergia kutatdsaban. Annak érdekében, hogy megérthessiik
a fuzids plazma széleiben lejatszodo radiativ és litkozési folyamatok hatasait a plazma tulajdonsagaira és di-
namikéjara vonatkozoan, fontos, hogy kvalitativ ismereteink legyenek az ott lezajlo elemi (iitkdzési) folyama-
tokrdl. Mindezeken til, az ionizacids hataskeresztmetszetek fontos szerepet jatszanak az asztrofizikéaban is,
mivel a kozmikus plazmak nagy része un. iitkdzési egyensulyban talalhato.

Elméleti szempontbdl, az iitk6zési folyamatokban résztvevd részecskék kozotti kolesdonhatasok megér-
tése szempontjabodl 1ényeges az ilyen rendszerek tanulmanyozasa. Az elmult évek folyaman nagyon sok teljes
és differencialis titk6zési hataskeresztmetszet-mérést végeztek a kisérleti szakemberek és ez erésen stimulalta
az elméleti fizikusokat az iitk6zési mechanizmusok megmagyarazasara. Nagyon sok elmélet sziiletett az egy-
szerlibb és bonyolultabb iitkozési rendszerek leirasara, melyek helyességét a kisérletekkel torténd 6sszehason-
litassal lehetett igazolni. A félklasszikus, impakt paraméter kozelités [1] is ezek csoportjaba tartozik, jellegze-
tessége, hogy a 16vedéket klasszikusan irja le, mig a célatom kezelésére kvantummechanikai formalizmust
alkalmaz. A kozelités nagy eldonye az egyszerliség és atlathatosag. Mivel Iényeges eleme a
perturbacioszamitas, az elmélet csak a gyors 16vedékkel torténd {itkdozések esetében alkalmazhato.

Az itk6zési folyamatokrol a legtobb informaciot a teljesen differencialis iitkdzési hataskeresztmetsze-
tek révén nyerhetjiik. Kisérletileg ez kinematikailag teljes mérésekkel hatarozhaté meg, melynek soran detek-
talni lehet a 16vedék, a kilokott elektron és a visszamaradt ionizalt atom impulzusait. Nemrégiben M. Schulz
és csoportja haromdimenziés képeket készitettek a hélium atom ionizacioja soran bekovetkezo elektron-
kibocsatasi mintakrol (lasd. 1. abra) [2]. A kisérlet soran gyors C** lovedéket hasznaltak és detektaltak a kilo-
kott elektront, az ionizalt atomot valamint a szorodott 16vedéket is. Jelenleg 1étezik néhany elmélet, amely
megmagyarazza a kapott teljesen differencialis hataskeresztmetszetek értékeit [3, 4], de ezek az elméletek
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eléggé bonyolult kozelitéseket alkalmaznak és nagy résziik csak a szorasi sikban ad helyes eredményeket, és
nem magyarazza meg az észlelt mintazatokat a 16vedéknyalabra merdleges sikban.

1. abra
M. Schulz és csoportianak haromdimenzios abraja
a heliumatom ionizdcioja soran bekovetkezo elektron-kibocsatasi mintdakrol [2].

Egy egyszeri, a félklasszikus impakt paraméter modszerre alapuld [1] elméleti leirast dolgozunk ki a
fenti kisérleti helyzet tanulmanyozasara. A modszert az el6z6 években sikeresen alkalmaztuk teljes hataske-
resztmetszetek kiszamitasara a héliumatom egyszeres és kétszeres ionizaciojakor [5, 6], a korrelacids hatasok
vizsgalatara a még komplexebb litiumatom egyszeres és kétszeres ionizacidja esetében [7, 8].

Ezt az elsérendli perturbacidoszamitason alapuld modszert els6 alkalommal alkalmazzuk teljesen diffe-
rencialis hataskeresztmetszetek kiszamitasara. A szamitdsokban a 16vedék mozgasat klasszikusan irjuk le, mig
a célatom leirasara kvantummechanikai formalizmust hasznalunk. Ennek értelmében a héliumatom kezdeti
allapotat Hartree-Fock tipusu hullamfiiggvénnyel kozelitjiik [9], mig a végallapotot az ionizalt hélium hidro-
génszerti hullamfiiggvényének, valamint a kilokott elektron folytonos hullamfiiggvényének szimmetrikus
kombinacidjaval irjuk le. A szamitasok egyszeriisitése érdekében a folytonos hullamfiiggvény esetében parcia-
lis hullamok szerinti sorfejtést végziink.

Elsérendli perturbacidszamitas alapjan kiszamithatjuk az ionizacioés dtmeneti amplitidot, melynek kife-
jezése

- _detei(E;-—E,-)t<f| V(z)|i>

alaku [6], ahol |l> és | f > a kezdeti- illetve végallapotot leird hullamfliggvények, E; illetve E; a kiilonboz6

allapotoknak megfeleld energiak és V(t) a Coulomb-tipust kolcsonhatast leird perturbacios potencial. Anél-
kiil, hogy a részletekbe belemennénk, jelezziik, hogy a hasznalt hullamfiiggvények illetve a perturbacios po-
tencial fliggvényében a fenti kifejezés bonyolult matematikai alakot vehet fel [10], melynek kiszamitasara
szamitogépes modszerek sziikségesek. Az atmeneti amplitido segitségével az atmeneti valosziniiség kisza-
mithatd, mint
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w(B.p)=|>a", | .

lymg

ahol 0sszegzést végziink a kiilonbozd /; my kvantumszdmokkal jellemzett parcidlis hullimok 4tmeneti ampli-
tadodira. A kapott valdsziniiség fiigg a 16vedék B impakt paraméter nagysagatol (a 16vedék aszimptotikus pa-
lyajanak tavolsaga a szorocentrumtol), valamint az ionizalt elektron p impulzusanak nagysagatol €s iranyatol.

Ha az atmeneti valdszintiséget kiintegraljuk az dsszes lehetséges impakt paraméter értékre, vagyis atla-
golunk az 6sszes lehetséges 16vedékpalyara, kétszeresen differencialis hataskeresztmetszeteket kapunk. Ezek a
hataskeresztmetszetek fliggenek a kilokott elektron energidjanak nagysagatol, valamint impulzusanak iranya-
elektront. A 2. abrén ilyen hataskeresztmetszet értékeket lathatunk a héliumatom protonnal torténd egyszeres
ionizacidja esetén. Az abran folytonos vonallal huiztuk meg a fenti modszerrel kapott elméleti értékeket, mig a
pontok kisérleti eredményeket jelolnek [11]. A kiilonb6z6 grafikonok kiilonbdz6 elektron-kibocsatasi energia-
kat abrazolnak. Az energiak értékét a grafikonokon tiintettiik fel.
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Elektron-kibocsatasi szog
2. abra
Kétszeresen differencialis hataskeresztmetszetek a héliumatom protonnal térténd egyszeres ionizdcioja esetén.
Az egyes grafikonok kiilonbozo elektron-kibocsatasi energiakat dbrazolnak.
A folytonos vonal az elméleti eredményeket, mig a pontok a kisérleti adatokat [11] abrazoljdk.

Ha az igy kapott eredményeket az ionizalt elektron energidja szerint integraljuk, egyszeresen differenci-
alis hataskeresztmetszeteket kapunk az elektron-kilokddés szogének fiiggvényében. Ez annak valosziniiségét
szoge szerint integralunk, akkor is elsérendli differencialis hataskeresztmetszeteket kapunk, de akkor viszont a
kilokott elektron energidja fiiggvényében. Ez azt mutatja meg nekiink, hogy milyen valosziniiséggel detekta-
zoltunk a héliumatom protonnal torténd egyszeres ionizacidja esetére. Az el6z6 abrahoz hasonloan, a folyto-
nos vonalak az elméleti eredményeket, mig a pontok a kisérleti eredményeket [11] jelolik. A kiilonb6zd grafi-
konokon kiilonb6z6 16vedékenergiakat abrazoltunk, melyeknek értékeit a grafikonokon tiintettiik fel.
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3. bra
Egyszeresen differencialis hataskeresztmetszetek a héliumatom protonnal torténd egyszeres ionizdacioja ese-
tén. A baloldali abracsoport a kibocsdtasi szog szerinti, mig a jobboldali dbracsoport a kibocsdtasi energia
szerinti differencialis hataskeresztmetszeteket mutatja be. Az egyes grafikonok kiilonbozo lovedékenergiaknak
felelnek meg. A folytonos vonal az elméleti eredményeket, mig a pontok a kisérleti adatokat [11] abrazoljak.

Az el6zéekben két példat lathattunk arra, hogy hogyan is miikédik modelliink abban az esetben, ha a
16vedék palyajat nem detektaljuk, vagyis a lehetséges 16vedékpalyakra kiatlagolunk. A tovabbiakban tekintsiik
meg azt az esetet, amikor minden informaciot megtartunk, semmire nem atlagolunk, vagyis teljesen differen-
cialis hataskeresztmetszeteket szamolunk.

A modell szempontjabdl nagy jelentdséggel bir a 16vedék mozgasanak leirasa. Modelliink félklasszikus
jellegébol eredden a 16vedék mozgasat klasszikusan targyaljuk. Elso kozelitésben a 16vedékrészecske szoroda-
sat egyszerli Rutherford-szorasnak tekintjiik. Ez azt jelenti, hogy 16vedékiink a célatom elektromos terében
szorodik, az altala érzékelt potencial egyszerii Coulomb-tipust potencial. Innen szarmazik modelliink egyik
paramétere, ami nem lesz mas, mint az a Z,; effektiv toltésmennység, amin a 16vedék szorodik. Ennek értéke 1
és 2 kozott valtozhat az impakt paraméter nagysaganak fiiggvényében. A Rutherford-szoras alapjan az impakt
paraméter és a szorasi szog kozotti Osszefiiggés — atomi egységeket hasznalva — a kovetkezOképpen irhato fel
[12]:

— Zlé'vZeff
= —0 ,
El(')'v tg 5

B

ahol Z;;, a 16vedék toltését és E;, ennek energiajat jeloli. A szorasi szog helyett a folyamat jellemzésére vezes-
stik be a célatomnak atadott impulzust. Ez azért célszeriibb valasztas, mert a kisérletekben ez a mennyiség
mérhetd. Ha feltételezziik, hogy a kolcsonhatas soran a I6vedék impulzusanak csak az irdnya valtozik meg, az
impulzusatadas és a szorasi szog kozott felirhato a

g’ =2pe(1+cosb)

Osszefliggés, ahol g-val jeldltiikk az impulzusatadas nagysagat, mig py-al a 16vedék impulzusanak nagysagat. A
(3) és (4) osszefiiggésekbol kis szorasi szogek esetében, a kis mennyiségek elhanyagolasaval felirhato, hogy

B — 4Zl(3vZeﬁ'

Vod

b

ahol vy-al a I6vedék sebességét jeloljik.
Mivel a modelliinkben a 16vedék jellemzésére az impakt paramétert hasznaljuk, a tovabbiakban a fenti
Osszefliggés segitségével az impulzusatadas mértékébol kiszamoljuk a megfeleld impakt paraméter értéket és

ennek segitségével a (2) Osszefliggés alapjan kiszamitjuk a W(B,p) ionizacios valosziniséget. Ennek ismere-
tében a teljesen differencialis hataskeresztmetszet felirhatd, mint
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d’c _ (421@2@7 ] (g, p)
dEd6,dg,dqdg, Voq q

A 4. abréan lathatok a (6) kifejezéssel elméletileg szamitott elektron-kibocsatasi mintazatok haromdi-
menzids képei a hélium atom egyszeres ionizacidjara gyors C®* 16vedékkel torténd iitkdzés esetén. Egy ilyen
abran a teljesen differencialis hataskeresztmetszetek értékeit abrazoljuk gdmbi koordinatarendszerben. A két
abra két kiilonboz6é impulzusatadasnak felel meg, nevezetesen a 4.a abra esetében ¢ = 0.95 , mig a 4.b abra
esetében ¢ = 0.75 atomi egységekben kifejezve. Mindkét esetben a 16vedékenergia 100 MeV/u. Ezeket az
abrakat Osszevetve a 2. abran lathato kisérleti abraval, azt a kdvetkeztetést vonhatjuk le, hogy az elméletiink
kvalitativ modon visszaadja az elektron-kibocsatasi mintazatok haromdimenzios ,,dupla lebeny”’-szerii szerke-
zetét egy kisebb illetve egy nagyobb elektron-kibocsatasi valdsziniiségi irannyal. A kvantitativ egyezés tanul-
manyozasa tovabbi vizsgalatot igényel, tobbek kozott a Z,; effektiv toltés megfeleld beallitasat, vagy a love-
dék szorodasanak pontosabb leirasat a hélium atom terében.

4. abra
Elméletileg szamitott elektron-kibocsdtasi mintazatok
haromdimenzios képei kiilonbozé impulzusatadasok esetén.

Ebben a munkaban egy modellt dolgoztunk ki a kinematikailag teljes kisérletek elméleti tanulmanyoza-
sara. A modell az elsérenddi, félklasszikus impakt paraméter modszerre alapszik. Bemutattuk a modell sikeres
eredményeit kiilonboz6 rendi differencialis hataskeresztmetszetek kiszamitasaval a hélium atom egyszeres
ionizacioja esetében, majd egy egyszerl lehetdséget mutattunk be a teljesen differencialis hataskeresztmetsze-
tek szdmitasara is. A 16vedék leirdsara a legegyszeriibb Rutherford-szorast tekintettiik a hélium atom effektiv
toltésének terében. Teljesen differencialis hataskeresztmetszeteket szamoltunk a hélium atom ionizacidjara
100 MeV/u energidju C*" 16vedék esetében, majd az eredmények alapjan elkészitettiik az elektron-kibocsatasi
mintazat haromdimenzids képét. A kapott eredmények mindségileg helyesen leirjak a tanulmanyozott jelensé-
get, a mennyiségi O0sszehasonlitas a kutatés jelenlegi fazisaban még nem lehetséges. A modell elénye annak
egyszeriségében rejlik és félklasszikus jellege folytan lehetdséget ad akar a kiillonboz6 iitk6zési mechanizmu-
sok egyedi tanulmanyozasara is.

Az egyik szerzd, Jarai-Szab6 Ferenc munkajat a Sapientia Alapitvany - Kutatasi Programok Intézete
tamogatta.
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Az ionizacios differencialis hataskeresztmetszet tanulmanyozasa
H, molekula esetében

Study of lonization Differential Cross Section
in Case of H, Molecule
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ABSTRACT

lonization differential cross section is investigated in case of ionization of hydrogen molecule by fast charged ion
impact. There are several experimental results for Kr***, Ki*3* ions [1, 2] and proton projectile [3, 4]. This phenomena
was investigated theoretically too by several studies [5, 6, 7, 8, 9, 10]. The present paper gives a theoretical model for
calculation of differential cross section using numerical methods. Performing the calculations the results are compared

with the experimental ones.

OSSZEFOGLALO

A hidrogénmolekula ionizacios differencialis hatdaskeresztmetszetét tanulmanyozzuk gyors téltott Iovedék esetében.
Tobb kisérleti eredmény is van Ki'**, Ki'** ionlovedékre [1, 2] illetve proton lovedékre [3, 4]. Elméleti tanulmdnyok is
sziilettek a jelenség megmagyardzasara és leirasdra [5, 6, 7, 8, 9, 10]. A jelenlegi dolgozat egy elméleti modellt dolgoz
ki a differencidlis ionizdcios hatdskeresztmetszet kiszamoldsdara. Az igy kapott eredményeket osszehasonlitjuk a kisérleti-
ekkel.

Kulcsszavak: ionizacid, hataskeresztmetszet, hidrogénmolekula, interferencia

BEVEZETO

Az utdbbi par évben szamos kisérleti eredmény és elméleti tanulmany jelent meg a hidrogénmolekula
ionizaciojara és a fellépd interferenciahatasra vonatkozoan. A hidrogénmolekula és két hidrogénatom hataske-
resztmetszeteinek aranya a kilokott elektron sebessége és szoge fiiggvényében oszcillaciot mutat. Ezek az
oszcillaciok hasonloak a fényre vonatkozo Young-féle interferencia kisérletben tapasztalttal. Ebben az esetben
a koherens emisszio forrasa a hidrogénmolekula két magja. Az egy centrumra szamolt atmeneti amplitidok
Osszegz6dnek, ami interferenciahatashoz vezet a differencialis hataskeresztmetszetben. Kimutattak, hogy az
interferenciajelleg megmarad akkor is, ha atlagolunk minden lehetséges molekulatengely-irany szerint.

A hidrogénmolekula gyors, toltott részecskével torténd ionizacidja soran fellépo interferenciahatas kap-
cséan tobb kisérleti eredmény sziiletett. Lovedéknek hasznaltak Kr**"-t [1], Kr’*"-t [2] és protont [3, 4]. Elméle-
ti eredmények is vannak e téren [5, 6, 7, 8, 9, 10].

Az altalunk kidolgozott analitikus szdmolasok [7] jol igazoltak az interferenciahatast, és viszonylag jo
egyezést eredményeztek a kisérletileg kapott hataskeresztmetszettel. A jelenlegi munkankban megprobaljuk
egy mas modszerrel kiszamolni a differencialis ionizacids hataskeresztmetszetet annak érdekében, hogy a
kisérletihez kozelebbi eredményt kapjunk. Mivel magas l6vedékenergiakkal szamolunk, a 16vedék palyajat
egyenes vonalunak feltételeztiik, mig a célmolekulaban levo részecskék leirdsara kvantummechanikai forma-
lizmust hasznaltunk, vagyis félklasszikus (impakt paraméter) kozelitést alkalmazunk. A 16vedék kolcsonhata-
sat ezekkel a részecskékkel perturbacionak vessziik, melynek hatasara a célmolekula kvantumallapota megval-
tozik. A H, kezdeti allapotanak leirasara Heitler—London tipusti molekula-hullamfiiggvényt alkalmaztunk. A
kilokott elektron végallapotat a molekula kozéppontjara centralt Coulomb-hullamfiiggvény adja meg.
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A dolgozatban kiszamitottuk kiillonbozo l6vedékek esetében az ionizacids differencialis hataskereszt-
metszetet és 0sszehasonlitottuk a kisérleti eredményekkel, illetve vizsgaltuk az interferenciahatas jelenlétét a
hidrogénmolekula és két hidrogén atom hataskeresztmetszeteinek aranyaban.

ELMELET

A hidrogénmolekula a legegyszeriibb felépitésii molekula amellyel kisérleteket végeznek, illetve kony-
nyebb a molekulaval kapcsolatos jelenségek elméleti tanulmanyozasa és leirasa is.
Félklasszikus kozelitést alkalmazva a 16vedék palydja mindvégig egyenes marad a helyzetvektora:

R=z+w
(1
A H; molekula alapallapotat kétcentrumu, atomi hullamfiiggvényekbdl felirt Heitler—-London tipusa

molekularis hullamfiiggvénnyel irjuk le. D-vel jeldlve a molekulaban a két mag kozti tavolsagot és a~val az
effektiv toltést, a hullamfiiggvény a kovetkezoképpen irhato:

¥, =N, (D,a)| exp(-ar, —an,)+exp(-ar,, —ar,) |
2)

D
M = ri_? > Iy = r[+?
3)
ahol N a normalasi tényez6, mig r,; €s r,; az i-dik elektron tavolsaga az a illetve b magtol, r; az elektronoknak
a kézépponthoz viszonyitott helyzetvektora.
A rendszer végso allapota a maradék molekulaion alapallapoti hullamfiiggvényének és a kilokott elekt-
ron folytonos Coulomb-hullamfiiggvényének szorzataként irhato

¥, =N, (D,a)(e“" +e“ )@, (r))
“4)
ahol Kk a kilokott elektron impulzusa.

Elsérendli perturbacids szamitasokat végziink. Perturbacionak tekintjiik az elektron és a lovedék kol-
csOnhatasat, ami egy Coulomb-kolcsonhatas. Ez esetben az atmeneti amplitadot a kovetkezo képlettel irjuk le:

.« oo

(1) :_l lqz V( ) ¥
. V_J; < | : | > (5)

ahol g=AE/v az impulzusatadas minimalis értéke.

Behelyettesitjiik a hullamfiiggvényeket a matrixelembe, tovabba ennek meghatarozasahoz tobb sorfej-
tést végziink, a kilokott elektron hullamfiiggvényét a parcialis hullamok szerint, a Coulomb-kdlcsonhatast €s a
kezdeti allapot hullamfiiggvényét a Legendre-polinomok szerint, mig a Legendre-polinomokat felirjuk gémb-
fliggvények szorzata segitségével. A szamitasok elvégzése utan a kovetkezo képletet kapjuk az atmeneti amp-
lithdora:

3/2
=7) 2VN, ,,,z, J@L+DQL+1)(2L, +1)

o e (r.07,01,0)x

x > (Lmdm|lm,)Y,, (DY, (Ke"*GJ, (k.b,D)
mem.my

Gy, (k,b,D)= [ €Y, (Re™*T, , (k,R,D)dz (6)
: )

r,,, (k.R.D)= jrfR (kr)—Fr ¢, (1, D)

I+l
>

ahol Z, a 1ovedék toltése, oy a faziseltolds, ci,(r;,D) a kezdeti allapot hullimfliggvényének a Legendre-
polinomok szerinti sorfejtés egyiitthatdja, / és m az orbitalis- illetve magneses kvantumszam, Y, gombfiigg-
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vényeket jelol, az f, ¢, g indexek a végsd, kdzbensd és kezdeti allapotokat jeldlik, Ry(kr;) pedig a radialis hul-
lamfiiggvény.

Az atmeneti amplitidé moduluszanak négyzetét integralva a D szdgei, a b impakt paraméter ¢, azi-
mutalis szoge szerint megkapjuk a kilokott elektron impulzusa és szorodasi szoge szerinti differencialis hatas-
keresztmetszetet:

d—o-_ 3 ﬂ 2 llf -, eial.f —io-,f y
dkd@ VN ) g o (2L, + 1)\/(21_ DL +DQL+D2L+1)
x(2.02,0[t.0)(L0L,0[1,0) > (Lmd,m,|i;m,)(Lmlm,[lm,)x
mpmm, (7)

<Y, (KY, (K[G}, (kbD)G}", (k.b,D)bdb
0

EREDMENYEK

A szamitasokban a hidrogénmolekula két magja kozti tavolsagara D=1.42, az effektiv toltésére a=1.165
értékeket hasznaltuk. A szamolt differencialis hataskeresztmetszeteket dsszehasonlitottuk a kisérleti eredmé-
nyekkel. Annak érdekében, hogy ellendrizziik az interferenciahatas jelenlétét a hidrogénmolekula és két hid-
rogénatom hataskeresztmetszeteinek aranyaban, abrazoljuk az aranyt a kilokott elektron sebességének fiigg-
vényében.

A 1. abran lathato a differencialis hataskeresztmetszet a kilokott elektron energiajanak fiiggvényében.
Lovedéknek a 68 MeV/u energiaju K" iont vettiik, mig a kilokatt elektron szorédasi szoge 30° és 90°. A
pontok jelképezik a kisérleti eredményeket [2], mig a csillag az altalunk szamolt eredményeket. Lathato, hogy
az altalunk szamolt hataskeresztmetszet jol megkdzeliti a kisérleti adatokat, foleg az elektron alacsony energi-
ai esetében.

K™ 68MeVia 30° Kr'™* 68MeViu 90°
m"i T T T T ™3 m‘i T T T T T T

*  kisérleti
— clméleti

*  kisérleti ]
— clméleti |

Differencidlis hatdskereszimetszet !l:l'lI: feV sr)
Differencialis hatdskereszimetszet (em feV sr)

L0l s oo sl L L L aaaa
1 {1] 100 1 10 100
Elektron energia (eV) Elektron energia (eV)

1. abra
A hidrogénmolekula ionizdacios differencidlis hatiskeresztmetszete 68 MeV/u K1’ ion lovedék esetén,
az elektron 30° és 90" széréddsi szogeire. A pont jeléli a kisérleti eredményt,
mig a csillag az daltalunk szamolt elméleti értékeket

10

A 2. abran ugyancsak az altalunk szamolt differencialis hataskeresztmetszet van feltiintetve a kisérleti
eredmény [1] mellett. A 16vedék ebben az esetben 60 MeV/u energiaju Kr*** ion, a kilokétt elektron szorodasi
sz6ge 30° és 150°. Ebben az esetben is a mi eredményeink jol visszaadjak a kisérletileg kapott értékeket.
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K™ 60 MeV/u 30"

K™ 60 MeV/u 150°
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2. abra

10
Elektron energia (eV)

Ugyanaz, mint az 1. abra, itt a lovedék 60 MeV/u Kr**" ion,
mig a kilokott elektron sz6rédasi szoge 307 illetve 150°

A 3. dbran a differencialis hatdskeresztmetszetet 5 MeV energiajit H' 16vedék esetén dbrazoltuk, a kilo-
kott elektron szorédasi szoge pedig 150°. Lathato, hogy ebben az esetben is alacsony elektronenergian jo az
egyezés a kisérleti [3] értékekkel.

H' 5 MeV 150"
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Ugyanaz, mint az 1. dbra,

10 1040
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3. abra

itt a lovedék 5 MeV H', mig a kilokétt elektron széréddsi szoge 150°

Ahhoz, hogy az interferenciahatést vizsgaljuk, a 4. abran feltiintettiik a hidrogénmolekula ¢s két hidro-
génatom differencialis hataskeresztmetszeteinek aranyat a kilokott elektron sebességének fliggvényében.
Amint lathato, a hataskeresztmetszetek aranyaban oszcillacio észlelhetd, ami az interferenciahatas jelenlétére

utal.
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4. abra

A hidrogénmolekula és ket hidrogénatom differencialis hatdskeresztmetszeteinek aranya
a kilokott elektron sebességének fiiggvényében kiilonbozo lovedékek és szordddsi szogek esetében.

L1} 1 2 3 4 5
Elekiron schesség (ae.)
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KOVETKEZTETESEK

A munkank soran tanulmanyoztuk a hidrogénmolekula kriptonionnal illetve protonnal vald ionizacidja

esetén a differencialis hataskeresztmetszetet. Megallapithatjuk, hogy a szamolt értékek jo egyezést mutatnak a
kisérleti eredményekkel, foleg nagy energiaju nehéz 16vedék esetében, de protonlovedék esetében is viszonylag
jO az egyezés. Az eltérés a kisérleti értékektdl adodhat abbdl is, hogy a visszamaradt hidrogénmolekula ion tolté-
sét 1-nek vettiik, illetve a molekulaion leirasara hasznalt hullamfiiggvényt egy centrumtinak tekintettiik.

Vizsgaltuk az interferenciahatas jelenlétét a hidrogénmolekula és két hidrogénatom hataskeresztmet-

szetének aranyaban. Ebben az esetben is észleliink oszcillaciot a kilokott elektron sebességének fliggvényé-
ben, tehat elmondhatd, hogy modelliink kimutatja az interferencia jelenséget.

Pora Katalin munkéjat a Sapientia Alapitvany Kutatasi Programok Intézete tamogatja.
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Molekulak pozitronnal torténé ionizacidja

lonization of Molecules by Positron Impact
TOTH Istvan', Radu I. CAMPEANU?, Vasile CHIS', NAGY Laszlé"

! Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Fizika Kar,
Kolozsvar 400084, Kogalniceanu 1, Romania, Inagy@phys.ubbcluj.ro
2 Department of Physics and Astronomy, York University,
4700 Toronto, Keele Street, ON Canada

ABSTRACT

We have refined previously performed calculations for the positron impact ionization of the N, CO,
CO; and CH; molecules. In the framework of the DWBA method we have calculated the wavefunctions of the
incoming and outgoing particles numerically in the spherically averaged, screened field of the molecule.
Present results are in very good agreement with experiment for the N; and CO molecules, while the results for
the CO; and CH, molecules need more improvements.

OSSZEFOGLALO

A torzitott hullamu Born kozelitést (DWBA) alkalmaztuk az N,, CO, CO, és CH, molekulak pozitron 16-
vedékkel torténd ionizdacios folyamatanak leirasara. A modszer keretében valoszeritbb hullamfiiggvényekkel
irtuk le a lovedéket, a szort pozitront illetve a kilokott elektront. Az igy kapott ionizdcios hataskeresztmetszetek
nagyon jo egyezést mutatnak a kisérletileg mért hatdskeresztmetszetekkel az N, és a CO molekuldk esetén, mig
a CO, és CH; molekuldk eredményei tovabbi javitasokat igényelnek.

Kulesszavak: Pozitron; lonizacio; Torzitott hullama Born kozelités; Tobb-centrumu hullamfiiggvény

1. BEVEZETO

A molekulak pozitronnal torténd ionizacidja viszonylag 0j kutatési teriilet. Az utobbi évtizedek soran
tobb ilyen jellegl kisérletet végeztek [1-5], vizsgalva a H,, CO, CO,, N,, CH,4, és O, molekulak pozitron 16-
vedékkel valo ionizacidjat. Elméleti szempontbdl a pozitronnal térténd ionizacid tanulmanyozasa egyszeriibb
mint az elektronok eldidézte ionizacid, ugyanis ebben az esetben nem lép fel a szort pozitron és a kilokott
elektron kozott a kicserélodési kdlcsonhatas. Az utdbbi évek soran tobb olyan tanulmany sziiletett, amely az
emlitett molekulak pozitron altali ionizacidjat vizsgalta. Ezek a tanulmanyok [6-9] a CPE (Coulomb plus
plane waves with full energy range) modelt alkalmaztak az ionizacios folyamat leirasara. A CPE modell kere-
tében a kilokott elektront Coulomb-tipusu hulldmfiiggvénnyel irtak le, mig a szort pozitron leirasara sikhulla-
mot vagy Coulomb-tipusu hullamfiigvényt alkalmaztak. Tovabba, az aktiv elektron kezdeti allapotanak a jel-
lemzésére tobbecentrumu, Gauss-tipust hullamfliggvényeket alkalmaztak. A szamitasok egyszeriisitése végett,
a tobbcentrumu hullamfiiggvényeket sorba fejtették a Legendre-polinomok, vagy a gombfiiggvények szerint
(a nem linearis molekuldk esetén). A CPE modell szolgaltatta elméleti hataskeresztmetszetek jo egyezést mu-
tattak a H, [6] és CO [7] molekulak esetében a kisérleti hataskeresztmetszetekkel, azonban a CO, [7], N, [8]
és CHy [9] molekuldkra szamolt elméleti eredmények nagyobbak voltak a kisérleti értékeknél.

A Kkisérlettel valo jobb egyezés elérésének érdekében, jelen tanulmany soran az N,, CO, CO, és CH,4
molekuldk pozitronnal torténd ionizacidja esetén, alkalmaztuk a DWBA (Distorted Wave Born
Approximation) modszert. A modszer keretében valdszeribb hullamfiiggvényekkel irtuk le a 16vedéket, a
szort pozitront illetve a kilokott elektront. Ezt gy valositottuk meg, hogy az atommagok illetve az elektronok
keltette valodi potencialt szférikusan atlagoltuk, €s a szabad részecskék kezdeti valamint végallapoti hullam-
fliggvényeit ebben az arnyékolt térben, numerikusan hataroztuk meg. Ezen atlagolt tér hatasat kiilon vizsgal-
tuk a kilokott elektron illetve a szort pozitron esetén. Az igy kapott eredmények nagyon jo egyezést mutatnak
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a kisérleti adatokkal az N, és CO molekuldk esetén, mig a CO, és CH4 molekuldk eredményei tovabbi javita-
sokat igényelnek. Az itt kozolt eredmények, a [10]-es tanulmanyban mutattuk be.

2. ELMELET

Valamely molekula pozitronnal valo ionizacidjanak részletes elméleti leirdsa a mar emlitett [6-9] ta-
nulmanyokban talalhato meg. Itt roviden felvazoljuk az ionizacids hataskeresztmetszetek kiszamitasanak fobb
1épéseit, kiemelve a jelenleg bevezetett elméleti modell sajatsagait.

A teljes ionizacios hataskeresztmetszet kiszdmitasa érdekében a haromszorosan differencialis hataske-
resztmetszet képletébdl indultak ki

_z 27z

dk dk dE, % _ 0

Itt E; a 16vedék energidjat jeldli, £, pedig a kilokott elektronét. k illetve k el jeloltiik a kilokott elek-

tron illetve a szort pozitron hullamvektorainak a 16vedék iranyegyenesével bezart szobgeit. Az r szerinti 0sz-
szegzést a betoltdtt molekula-orbitalokra végezziik. A szorasi amplitudo felirhatd mint

S = <¢f (rl )¢e (rz )‘V(FIZ )| 9, (rl )¢r (rz )>
, (2)

ahol ¢, és @ a pozitron kezdeti illetve végallapotanak hullamfiiggvényei, mig ¢, jeldli a kilokott elektron

allapotat. ¢ az aktiv elektron kezdeti allapotat jelenti. A pozitron helyzetvektorat r, -el mig a kilokott elektro-
nét r, -vel jeloltiik. Az aktiv elektron kezdeti allapotat tobbecentrumi, Gauss-tipust hullamfiiggvények irjak le.

A szamitasok egyszerlsitése végett, a tobbcentrumii hullamfliggvényeket sorba fejtettik a Legendre-
polinomok (a linearis molekulak esetén), vagy a gdmbfliggvények szerint (a nem linearis molekuldk esetén)

2)= chh (rz’Ro )ch (cosa)z)
Iy : 3)

zcl,u ”2)Ylb/4 ”2)

o 4)

Itt R, az atommagok kozotti tavolsag, @, az r, és R kozotti szog. c-vel a kifejtési egyiitthatokat jeloltiik.

Tovabba, a teljes ionizacios hataskeresztmetszet kiszamitasdhoz, az (1) képlettel megadott differencialis ha-
taskeresztmetszetet kell integralni a szort pozitron és a kilokott elektron hullamvektorainak iranyai szerint,
valamint a kilokott elektron energiaja szerint.

Az eddigi tanulmanyok a CPE modellt alkalmaztak az ionizacids folyamat leirasara. A CPE modell fel-
tételezi, hogy a lovedék a semleges molekula terében mozog. Tovabba, ha a szdrt pozitron gyorsabb mint a
kilokott elektron, akkor az el6bbi ugyancsak a semleges molekula terében mozog, mig az utébbi a molekulai-
on egységnyi toltésének a terében. Ha a kilokott elektron energidja nagyobb mint a szort pozitroné, akkor az
elektron két toltés terében mozog (a molekulaion illetve a pozitron toltésének a terében), mig a szort pozitron
a molekulaion keltette potencial terében fog mozogni.

A jelen tanulmany soran a DWBA mddszert alkalmaztuk az ionizacios folyamat jellemzésére. A mod-
szer keretében szférikusan atlagoltuk az atommagok ¢€s az elektronok keltette valodi potencialt. A 16vedék, a
szort pozitron és a kilokdott elektron hullamfiiggvényeit ugy hataroztuk meg, hogy numerikusan oldottuk meg
a radialis Schrodinger-egyenletet ebben az arnyékolt potencialban.

A tovabbiakban két modell segitségével, fokozatosan vezettiik be a szférikusan atlagolt potencialnak a
bejovo illetve a szort és kilokott részecskék hullamfliggvényeire gyakorolt hatasat.

Az els6 modell ugy tekinti a kilokott elektront, hogy az a magok és a maradék elektronok szférikusan
atlagolt terében mozog, ha a szort pozitron gyorsabb mint az elektron. Ekkor a pozitron a semleges molekula
terében mozog. Ha a kilokott elektron a gyorsabb, akkor ez a magok és a pozitron toltése illetve a maradék
elektronok altal keltett potencidlban mozog, mig a szdrt pozitron csak a molekulaion hatasat érzékeli. Végiil, a
16vedék a semleges molekula terében mozog. Mivel ez a modell csak a kilokott elektron hullamfiiggvénye
esetén alkalmazza az arnyékolt potencial hatasat, elektron-arnyékold (ES — Electron Screening) modellnek
neveztiik el. Matematikailag az ES modellt a kovetkezéképpen lehet megfogalmazni
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V,=0
: ,ha Ef >k,
Ve = Vmagok + Velektmm)k (_)
1
Vy T sha  E,>E,

Ve = Vmagok <+> + Velektronak (_)

ahol az f'index a szort pozitronra, az e a kilokdtt elektronra és az i index a 16vedékre vonatkozik. V... (—)
a maradek elektronrendszer keltette atlagolt potencialt, V.. (+) az atommagok és a pozitron altal keltett

potencialt jeloli. E., Era kilokott elektron illetve a szort pozitron energidja.

A masodik modell keretében a kilokott elektron az atommagok és a maradék elektronok terében mozog,
ha a szort pozitronnak nagyobb az energidja. Ekkor a szort pozitron a magok €s az Osszes elektron atlagolt
terében mozog. Ha a kilokott elektron energidja a nagyobb, akkor ez a magok €s a pozitron illetve a maradék
elektronok arnyékolt terében mozog, mig a szort pozitron a magok €és a maradék elektronok keltette atlagolt
potencial hatasat érzékeli. Végiil, a 16vedék a magok és a teljes elektronrendszer atlagolt terében fog mozogni.
Ebben az esetben az arnyékolt potencidlt mindegyik szabad részecske hullamfiiggvényének a kiszamitasanal
alkalmaztuk, ezért ennek a modellnek a teljesen-arnyékolé modell (TS — Total Screening) elnevezést adtuk.
Ennek matematikai megfogalmazasa.

V.=V

i magok + Velektronok

V.=V +7V,
f magok elektronok
,ha  E,>E,
{Ve = Vmagok + Velektronok (_) !
Vf = Vmagok + Velektronok (_) ha E S>E
Ve = Vmagok (+> + Velektmnok (_) ’ ‘ !

A jelolések ugyanazok mint az (5) képletek esetén.

3. EREDMENYEK

Az 1, 2, 3 és 4 abrakon a teljes ionizacids hataskeresztmetszeteket abrazoltuk a lovedék energiajanak a
fliggvényében a tanulméanyozott molekulak esetén. Az dbrak a CPE, ES illetve a TS modelleknek megfeleld
hataskeresztmetszeteket valamint Bluhme et al. [1] kisérleti adatait mutatjak.

Az 1. abra az N, molekulara kapott eredményeket rogziti. Ebben az esetben az ES modell alkalmazasa a
kisérleti adatokkal nagyon jol egyezd eredményekhez vezet. A CPE modell 100 eV-nal kisebb energidkon
vezet a kisérlettel vald egyezéshez. Végiil a TS modell csak a hataskeresztmetszet maximumanak kornyékén
és alacsony energiakon tér el az ES modell eredményeitdl.
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1. abra

Az N> molekula teljes ionizdcids hatdskeresztmetszete (0(N,)) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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2. abra

A CO molekula teljes ionizdciés hataskeresztmetszete (0(CQ) ) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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3. abra

A CO; molekula teljes ionizdcios hatdskeresztmetszete (0(CO,) ) a lovedék energidjinak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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4. abra

A CH, molekula teljes ionizdcios hatdskeresztmetszete (0(CH ) ) a lovedék energidjanak (E;) a fiiggvényében.
A kisérleti adatok Bluhme et al. [1] -tol szarmaznak
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A 2. abra a CO molekula esetén kapott eredményeket mutatja. 200 eV-nal nagyobb energidkon az ES és
TS modellek eredményei jobb egyezést mutatnak a kisérleti értékekkel mint a CPE eredmények. A maximum
kornyékén illetve kis energidkon a CPE modell egyezik jobban a kisérlettel.

A CO, molekula ionizacios hataskeresztmetszeteit a 3. abran rogzitettilk. Ezen molekula esetében a tor-
zitott hullamokat alkalmazd modelljeink a kisérleti eredményektdl jelentds mértékben eltérd eredményekhez
vezetnek. A CPE modell alacsonyabb hataskeresztmetszet-értékeket szolgaltat, azonban a kisérlettdl valo elté-
rés ebben az esetben is jelentds. A kisérlet és elmélet kozti nagy eltérés oka a CO, molekula nagy méretében
rejlik illetve abban, hogy a kilokott elektron hulldmfiiggvényét egy-centrumu, szférikus potencialban hataroz-
tuk meg. Egy lehetséges megoldas lehet a kilokott elektron tobb-centrumu hullamfiiggvényekkel vald leirasa.

Végiil, a 4. abran a CH4 molekulara kapott eredmények lathatok. 800 eV alatti energidkon az ES és TS
modellek jelentds eltérést mutatnak a kisérletileg mért hataskeresztmetszetektdl. A maximum kornyékén a TS
modell alacsonyabb értékeket szolgaltat mint a CPE és ES modell.

4. KOVETKEZTETESEK

A jelen tanulmany soran a DWBA modszert alkalmaztuk az N,, CO, CO, és CH; molekulak pozitro-
nokkal valo ionizacidjanak a tanulmanyozasara. A moddszer keretében a 1ovedék, a szort pozitron illetve a
kilokott elektron hullamfiiggvényeit egy szférikusan atlagolt, arnyékolt térben hataroztuk meg. A tanulmanyo-
zott molekulak esetén javitott eredményeket kaptunk az elézéleg alkalmazott CPE modell eredményeihez
képest, ahol a szabad részecskék leirasara Coulomb-tipusu hullamfiiggvényeket vagy sikhulldmokat alkalmaz-
tak. Ezek a javitasok foleg a nagyobb impakt-energidk tartomanyaban egyértelmiiek. Az eredmények azt su-
galljak, hogy a torzitott hullamokat alkalmaz6 modelljeink féleg a kétatomos molekuldk esetén miikodoképe-
sek. Az N, és CO molekulara kapott eredmények nagyon jo egyezést mutatnak a kisérleti adatokkal, azonban
a CH4 molekula esetén is tapasztaltunk javulast. Tovabbra is fennmaradt a kisérleti és elméleti eredmények
kozti jelentds eltérés a CO, molekula esetében. Ugy talaltuk, hogy az eltérés oka a molekula nagy méretében
rejlik. Egy lehetséges megoldast jelenthet ebben az esetben a kilokdtt elektron allapotanak a jellemzése tobb-
centrumu hullamfiiggvényekkel.
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ABSTRACT

In the recent years much theoretical and experimental work about the ultrashort laser field — quantum
system interaction was published (for reviews see [1 ,2]). In these theoretical works the consecutive laser
pulses are discussed separately or only one pulse is considered [3]. In the present work we show that in the
case of moderately intense pulses with high repetition rate the spectral interference between different pulses
have an important role, which in the case of photoionization of atoms (molecules) leads to resonance - like

effects

OSSZEFOGLALO

Az elmult években szamos elméleti és kisérleti munka targya volt az intenziv lézerimpulzusok és kii-
I6nbdz6 kvantummechanikai rendszerek kozotti kélesonhatas [1,2]. Ezen munkdakban az egymas utdan kovetke-
z6 lézerimpulzusokat kiilon targyaltak, vagy csak egy impulzus hatasat vették figyelembe [3]. Jelen tanul-
manyban kozepesen intenziv nagy ismétlodesi rataval rendelkezo lézerimpulzusok esetén ramutatunk a
spektralis interferencia fontossagara, amely fotoionizacio esetén a kilépd elektron spektrumaban rezonancia-
hatdasok megjelenéséhez vezet.

Kulcsszavak: rezonanciahatasok, spektralis interferencia, fotoionizacio, intenziv 1ézerimpulzusok

BEVEZETO

A lézerfizika elmult években tapasztalhat6 rendkiviili fejlodésének kdszonhetden szamos kisérletet vé-
geztek kiillonb6z06 intenzitasu és id6tartamu 1ézerimpulzusok és atomok, molekulak, valamint klasszterek ko-
z0tti kolcsonhatas tanulmanyozasa végett [1, 2, 4, 5]. A kisérleti eredmények értelmezéséhez sziikség van
konnyen kezelhet6 elméleti modellekre.

A relativisztikus hatasok elhanyagolasaval a kiils6 1ézerterek és kvantummechanikai rendszerek kozotti
kolcsonhatas leirhaté az id6tol fiiggd Schrodinger-egyenlet (IFSE) segitségével. Az IFSE csak a legegysze-
riibb esetben (szabad, toltott részecske kiilsd 1ézertérben) oldhatd meg analitikusan, ezért a kisérletek szem-
pontjabol fontos esetekben a IFSE-et numerikusan [6-8] vagy kozelitések alkalmazasaval analitikusan kell
megoldani.

A numerikus megoldas hatranya, hogy nagy rendszerek (ketténél tobb aktiv részecske) esetén a jelenle-
gi személyi szamitogépeken kivitelezhetetlen illetve kis rendszereknél nagy intenzitasu kiilsé 1ézertér esetén
nagyon lassan konvergal [6].

A legegyszeriibb IFSE kozelitdé megoldasan alapuld, a legtobb esetben analitikusan végigszamolhato
modell az id6tdl fliggd perturbacios modszer (IFPM) . Az IFPM a perturbacids tartomanyban helyes megolda-
sokat ad, mikdzben a perturbacios tartomanyon kiviili folyamtokrol is szerezhetiink mindségi informaciot.

Jelen tanulmany az IFPM-t hasznalja, mivel f6 célunk a kvantumatmenetek soran jelentkezd rezonan-
ciahatdsok mindségi leirasa. Az eddigi tanulmanyokkal ellentétben az egymasutan kdvetkezd 1ézerimpulsok
hatdsat egyiitt targyaljuk. A tanulmany sordn az atomi egységeket hasznaljuk.
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Id6 (atomi egységekben)

1. abra
A lézerimpulzusok: (a) téglalap, (b) szinusz-négyzetes

ELMELET

A kiils6 1ézerteret linearisan polarizaltnak tekintjiik € polarizacids vektor mentén. Az egyes impulzu-
sok alakjat egyszeri analitikus fliggvények segitségével irjuk le. Téglalap impulzusok esetén

1 hate(0,T)

4 (t)z{o méshol ®

valamint szinusz-négyzetes impulzusok esetén

sin’ (ﬂ?tjsin(a)t+¢o) hate(0,7)

0 mashol )

f=

b

ahol T az impulzusok hossza, @ a hordozéhullam frekvencidja és ¢, a hordozohullam kezdéfazisa.

Az impulzusvonat felépithet6 az egyedi impulzusok 0sszegzésével (1asd 1. abrat) és a kiils6 elektromos
tér er0ssége a rendszer kdzéppontjaban

E=Y) ZE,f(t-n1,),

n=0 (10)
ahol 7,az id6tartam két egymas utani lézerimpulzus kozott. A dipol kozelités és a (10) egyenlet felhasznala-
saval a perturbacids potencial hossziusagmértékben megadhatd mint:

U() :.éoni f(t-nzy).
=0 (11)
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Az els6 n lézerimpulzus hatasara az i kezdeti- és f végallapot kozotti atmeneti valdsziniliségi amplita-
do a IFPM elsérendi kozelitésében a kdvetkezOképpen irhato fel

a = —ij de'e” (¥, |U@)|P,),
0 (12)

ahol w, =E, —E, a kezdeti ¢s végallapot kozotti energiakiilonbseg. A fenti kifejezes egyszerli szamitasok
segiségével a kovetkez6 alakra hozhato:

(I) ‘ . 1 _ elwﬁn’[“
a"(n)=—iE, (¥, | & |¥,)K(T, o, 0,) e |

(13)
ahol
T .
BT, 0, ®,)= j ¢ f(t)dt.
0 (14)
o
=
[(8))
@
H 21
B2 21
[ To
=, N
-
C—.
e
3
O
Assans, | w.l-mﬂuﬁﬂ | F VY | hﬂmﬂ
in 72T in in
kDT (k1) K (k)2
wy (atomi egysegekben)
2. abra
G(wy, 7y, n) az w, fliggvényében ha 7, =25au. és n=10
Az atmeneti valosziniiség megadhat6é mint az atmeneti valdszintiségi amplitidé modulusz-négyzete
2
. [ w,nT,
Sin
2 A 2 2 2
P =E[(¥, 17|, )| | ———| |[FT. . »,)|".
: 0. :
sin(ﬁ 0] (15)
2
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EREDMENYEK

A fent megadott atmeneti valdszinliség harom tagbol tevodik dssze.

Az els6 az dipdl atmeneti matrixelem segitségével fejezhetd ki és a kezdeti valamint a végallapoti hul-
lamfiiggvénytol fligg.

A masodik tag foglalja magaba a spektralis interferencia hatasat, amely az egymas utani 1ézerimpulzu-
sok spektralis 6sszetevoi kozotti interferencia kovetkeztében jelenik meg

w nt !
sin( ! 0)
)
(“’j (16)
2

Gw,, 7,, n) =

2k

A 2. abran lathato nagy nértékekre G(w,, 7,, n)-nek éles maximumai vannak minden @, = érték-
: 7
re, ahol k tetszdleges egész szam.
A harmadik tag értékét a 1ézerimpulzusok alakja hatdrozza meg
H(a)ﬁ, w,T)= |F(T, w, a)ﬁ)|2
(17)
¢és nyilvanvalo kapcsolatban van a burkologorbe Fourier transzformaltjaval.
—  Hio\o,T G0, % M 2 [}
y Y (a) = [k ® —  Hien0T)5(0, T, 2)
R T
i W \ sl = rH@T)
/ LY E ) 1
N o ST

! o "
=
@ \
F__

[ 5 -
=
act(GGCLD e ) € (ALLIETTT X
o = ™ - el 23 5 (& B

w; (atomi egységekben)

3. abra
Gy, 79, HH(@;, 0, T) az wy fliggvényében (a) szinusz-négyzetes burkoloju impulzusok esetén ha
7, =25a.e.,w=5a.e,T =2.1a.e. és n=10, valamint (b) téglalap burkoloju impulzusok esetén ha
7, =25a.e.,w=0.5a.e.,T =2.1a.e. és n=10.

Jelen tanulmanyban téglalap és szinusz-négyzetes burkoloji 1ézerimpulzusokra végeztiik el a szamita-
sokat. Mindkét esetben H(w,, w, T)egy globalis maximummal rendelkezik, amelyet szamos lokalis maxi-

mum kdvet. Szinusz-négyzetes impulzusok esetén a globalis maximum @, = -nal (3. a. dbra), mig téglalap
impulzusok esetén @, =0 -nal (3.b. abra) helyezkedik el és mindkét esetben a maximumok kozétti tavolsag

27
T
Fotoionizacid esetén a kisérletileg kimérhetd atmeneti valoszinlis€ég nem egyezik meg az elméletileg
szamolt egzakt értékkel. Ez az elektron-spektrométerek véges energiafelbontasanak kovetkezménye, azaz a
kisérletileg mért atmeneti valoszinliség az elméleti valoszintiségnek az elektron-spektrométer altal meghataro-
zott energiaintervallumra vett atlaga:
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E/-H]

P.(n)=— | P.(n)dE,,
(n) %L > (n)dE, "

ahol 7 a spektrométer felbontasa.
Konnyen igazolhatd, hogy ha a spektrométer felbontésa eleget tessz a kovetkezo feltételnek:

2w
77 2_7
% (19)

akkor a }_)ﬁ(n) =nP, (1), azaz az elektron-spektrometer kiatlagolja a spektralis interferencia miatt megjelend

rezonanciahatasokat. Ha a (19) feltétel teljesiil, akkor a lézerimpulzusok hatasa kiilon tanulmanyozhato, ha
nem, akkor a lézerimpulzusok egyiittes hatdsanak tanulmanyozasa sziikséges.

Jelen pillanatban az elektron-spektrométerek felbontasa eléri a 70 meV-ot. Ebben az esetben a rezonan-
ciahatasok csak akkor figyelhetdek meg, ha a Iézerimpulzusok ismétlddési ratdja meghaladja a 40 THz-et.

Femtoszekundumos lézerimpulzusok esetén az ismétlédési rata a kHz-MHz tartomanyban mozog,
amely a fent megallapitott frekvenciahatar alatt van, igy femtoszekundumos 1ézerimpulzusoknal a rezonancia-
hatasok kiatlagolodnak.

A Ujonnan eléallitott attoszekundumos lézerimpulzusok ismétlédési rataja a fent megallapitott hatar f6-
16tt talalhato[9, 10], igy az attoszekundumos 1ézerimpulzusok esetén a rezonanciahasok jelentOs szerepre te-
hetnek szert.

KOVETKEZTETESEK

Egyszerti perturbaciés megkozelités segitségével sikeriilt meghatarozni az dtmeneti valosziniiséget és
egy, a lézerimpulzusok alakjatol fliggetlen, az ismétlddési rata altal meghatarozott rezonanciahatast kimutatni.

Bebizonyitottuk, hogy ezen rezonanciahatasokat kisérletileg csak akkor lehet kimutatni, ha a (19) felté-
tel nem teljesiil. Femtoszekundumos 1ézerimpulzusok esetén az ismétlddési rata joval a (19) feltétel altal meg-
hatarozott kiiszob alatt van, igy elmondhatjuk, hogy femtoszekundumos 1ézerimpulzusok esetén a rezonancia-
hatasok elhanyagolhatoak.

A lézertechnologia utobbi idoben elért fejlodése révén mar attoszekundumos lézerimpulzusok eldallita-
sa lehetséges. Ezen impulzusok esetén az ismétlddési rata joval a megallapitott kiiszob folott talalhato, igy a
attoszekundumos lézerimpulzusok altal generalt folyamatok esetén az itt bemutatott rezonanciahatasok nagy
jelentéséggel birnak.
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