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1. fejezet

Bevezetés, el6zmények és célkittizések

Toltott részecskék és elektromagneses terek kdlecsonhatasanak a vizsgalata nagyon messzi-
re nytlik vissza az emberiség torténelmében. A megdorzsolt borostyanks (Hhextpov) ta-
nulményozasa 6ta mind a jelenségkor kisérleti vizsgalata, mind pedig az elméleti leiras
sokat fejlédott. Ez utobbi igaz egyrészt magara az elektromagneses térre, masrészt pedig
arra az anyagi rendszerre is, amellyel koélcsonhatasba keriil. Mindkét részrendszer esetén
jol ismert a klasszikus leiras (Newton-, illetve Maxwell-egyenletek), ahonnan — attol fiiggs-
en, hogy milyen probléméat vizsgalunk — méasik végletként eljuthatunk a kvantumosan leirt
sokrészecske rendszerek kvantalt térrel (fotonokkal) valo kolesénhatasiig. Ezen a skalan
a jelen dolgozat olyan eredményeket foglal 6ssze, amelyek esetén megfelels a félklasszikus
modell, melyben az elektromégneses teret egy klasszikus (Maxwell-egyenletekkel leirha-
t6) id6fiiggs mezdének tekintjiik, mikozben az anyagbeli elektronokra kvantummechanikai
leirast alkalmazunk.

Az anyagi rendszereket tekintve ebben a dolgozatban a nanométeres mérettartomény-
ba esé félvezets vezetékek ( kvantumdrotok”) halozatairol, magneses tulajdonsagokkal ren-
delkez komplex molekulakrol (,molekulamagnesek”) és tombi dielektrikumokrol (illetve
széles tiltott savi félvezetSkrol) lesz sz6. Kvantumdrotok esetén arra keressiik a valaszt,
hogy a vezetési tulajdonsagok hogyan valtoztathatok meg kiils6 elektromos terekkel, mi-
ként lehet a vezetésben résztvevd elektronok spinjét befolyésolni ezekkel a terekkel. Mole-
elektron impulzusmomentumanak eredGjeként létrejovs ,,0rias” spinek a felelGsek. Ebben
az esetben a 6 kérdés az, hogy az idé6fiiggd kiils6 magneses mezé hogyan befolyasolja ezt
az eredd spint. Tombi szilardtestekkel kapcsolatban pedig az erGs 1ézerterek altal kivaltott
jelenségekre, a lézertér altal keltett aramokra és a 1étrejové magasrendii felharmonikusokra
koncentralunk.

A vizsgalt ,céltargyak” esetén a kozos pont az, hogy a kiils6 elektromagneses tér alkal-
mazasanak els6dleges célja valamilyen elére eltervezett effektus kivaltasa. Ez a kvantum-
drotok esetén a leginkabb szembe6tls, pl. egy adott céllal 6sszeallitott, adott geometridja
halozat esetén hasznalatos a ,nanoeszkoéz” (nano-device) elnevezés. Mégneses molekuldk
adattaroloként valo esetleges felhasznalasa a mégnesezettség iranyanak a befolyasolhato-
sagat feltételezi. A dielektrikumokkal kapcsolatban vizsgalt problémak esetén az anyagban
létrejove valtozasok koziil a legmarkénsabb talan az, hogy id6legesen megné a vezetGkeé-
pesség, ,vezet6vé valik” az anyag, ami kell6en révid gerjeszté impulzusok felhasznéalasaval
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az elektronikai iton megvalosithatoknal nagysagrendekkel gyorsabb fénnyel vezérelt kap-
csolokat eredményezhet.

Az anyagi rendszer helyett a tér szempontjabol vizsgalva a kérdést, a fény-anyag kol-
csOnhatas eredményeképpen létrejové mésodlagos elektromagneses sugarzas egyik legiz-
galmasabb tulajdonsaga erfs gerjesztés esetén a gerjeszts frekvencia tobbszordseinek a
megjelenése a spektrumban. Elegend§ szami, megfelel6 fazist magas felharmonikus szu-
perpozicidja pedig nagyon rovid, az attoszekundumos idétartomanyba esé elektromégne-
ses impulzust adhat [1]. Ugyanakkor meg kell jegyezni, hogy gazokhoz képest szilardtest
céltargyak esetén a jelenségeket el6idéz6 fizikai mechanizmusok kevésbé tisztazottak, igy
a kisérletileg tapasztalt folyamatok alapos megértéséhez is sok nyitott kérdést kell még
megvalaszolni.

Az eredmények a dolgozatban keletkezésiik idérendjében kovetik egymast. A Szegedi
Tudomanyegyetemen (SZTE), Benedict Mihély témavezetésével végzett, kvantumoptikai
targytt PhD munkdmmal kapcsolatos eredményeim értelemszertien nem szerepelnek eb-
ben a dolgozatban. A PhD utan posztdoktori Osztondijasként az Antwerpeni Egyetem
(Universiteit Antwerpen) Francois Peeters vezette elméleti szilardtestfizikai csoportjaban
dolgoztam, ebbdl az id6bdl valok a 2. és 3. fejezetekben részletezett, kvantumgytriikkel
kapcsolatos eredmények. Fzutan tGjra Szegeden, az Elméleti Fizikai Tanszék munkatar-
saként vizsgaltam meg ezeknek az eredményeknek a stabilitasat a korabbiakndl realiszti-
kusabb koriilmények kozott, ennek az Osszefoglalasa talalhato a 3. fejezet masodik részé-
ben. A molekularis magnesekkel kapcsolatos szamitasokat Antwerpenben kezdtem el, de
mar Szegeden fejeztem be, ezeket az eredményeket a 4. fejezet foglalja Gssze. Szilardtest
rendszerek és erds lézerterek kolcsonhatasanak a problémakorével a garchingi MPQ-ban,
Krausz Ferenc csoportjaban dolgozva keriiltem kapcsolatba. Az itt sziiletett eredmények
az 5. fejezet elsG felében talalhatok. E fejezet masodik feléhez részben a szegedi ELI 1é-
zerkdzpont tervezett és folyd kutatasai szolgaltattdk a motivaciot. Ennek a témaéanak a
kidolgozasa idején az SZTE mellett mar az ELI-ALPS Varré Sandor vezette elméleti cso-
portjanak részmunkaidGs munkatarsa voltam. Az egyes anyagi rendszerekkel kapcsolatos
eredmények mai szemmel vizsgalt relevancidjanak, hatdsanak vizsgilatat a 3.8.; a 4.9. és
az 5.10. alfejezetekben talaljuk, a téméahoz kapcsolodo esetleges tovabbi kutatési lehetd-
ségek diszkussziojaval egyiitt.

A bemutatand6 eredményekben kozos, hogy egyrészt a kvantumos dinamikaért féként
az anyagbeli elektronok a felelgsek, mésrészt az elsé bekezdésben emlitett félklasszikus
leiras (klasszikus mez6 — kvantumosan leirt téltéshordozok) elegendden pontos képet ad
a folyamatokrol fiiggetlen részecske kozelitésben is.
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1.1. Kvantumos transzportfolyamatok

A transzportfolyamatok klasszikus elmélete, ami péld4ul diffizios egyenleteken alapulhat,
mikroszkopikus szinten a newtoni mechanika szabalyaira épiil, azaz a részecskék a makro-
vilagbol jol ismert mozgéasegyenleteknek engedelmeskednek. Ez a megkdzelités a legtobb
esetben igen joO, a kisérleti tapasztalatokkal egyez6 eredményeket ad, de idénként komoly
eltérések jelentkezhetnek, amelyeket csak gy lehet kielégitGen megmagyarazni, ha abbol
indulunk ki, hogy a mikrorészecskék viselkedését a kvantummechanika irja le.

Az elektromos aram példajat tekintve, a klasszikus leirds nagy vonalakban azt jelenti,
hogy elektronok sokasaga halad a vezet6ben atlagosan abba az irdnyba, amit az ott jelen-
1év6 elektromos tér hataroz meg. Ha emellett még valamilyen modon figyelembe vessziik
azt is, hogy az elektronok nem gyorsulhatnak korlatlan mértékben, fékezGeré hat rajuk
(aminek természetét ezen a ponton még nem sziikséges részletesen meghataroznunk), arra
jutunk, hogy a klasszikus elektronok lényegében allando sebességgel haladnak at mondjuk
egy vezetéken, nagyjabol agy, ahogyan piciny toltott biliardgolyoktol varnank. Ez a kép
még szemléletesebbé tehetd, ha a fékezGerst gyakori iitkozések kdvetkezményének tekint-
jiik, és bevezethetSk olyan paraméterek is, amelyek a mérési eredményekkel kapcsolatba
hozhatok, kisérletileg meghatarozhatok. Ez a Drude-modell mar alkalmas arra, hogy kisér-
letekkel Gsszevethetd joslatokat tegyiink a segitségével. Figyelembe véve egyszerd voltat,
a modell teljesitGképessége meglepGen jo (pl. az Ohm torvény is szarmaztathato ilyen
modon).

Egy fontos ellenpélda méar a 80-as évek vége 6ta ismeretes [2]. Képzeljik el, hogy va-
lamilyen médon (a hivatkozott kisérletben statikus elektromos tér alkalmazasaval) egyre
inkabb csokkentjiik egy (rovid) vezetd keresztmetszetét. Ekkor — egy bizonyos mérettarto-
many alatt — az Ohm torvénytdl jelentGsen eltéré modon az tapasztalhato, hogy a minta
vezetGképessége lényegében diszkrét értékeket vesz fel. A jelenség magyarazata hasonld
ahhoz, mintha egyre csékken6 atmérdji optikai szalak sorozatat tekintenénk. Ha adott
frekvenciaja fény halad az iivegszalakban, akkor kezdetben, amikor az atméré elég nagy,
sok keresztirdnyd modust latunk, de végiil eljutunk ahhoz a mérethez, amikor mér csak
egyetlen modushoz tartozik a szl mentén halado hullamot leiré megoldas (egymodusi
optikai szal). A kvantumos értelemben ,hullamtermészet” elektronokkal hasonlé torténik
keskeny vezetSkben, a vezet6képesség ugrdsai azoknal a keresztmetszeteknél figyelhetk
meg, ahol a halad6 (nem lecsengs) modusok szama megvaltozik (ennek a részleteit késgbb
tekintjiik at).

Fontos megjegyezni, hogy a fenti jelenség értelmezéséhez nem sziikséges a kvantu-
mos tulajdonsagok Gsszessége, az egyik legfontosabb, az interferenciaképesség (mas néven
koherencia) nem jatszik szerepet itt. Ha azonban egy Young-interferométerhez hasonld
elrendezést tekintiink, amelyben a beérkezé elektron két tatvonalat kovetve is eljuthat a
kimenetre, akkor mar nem mindegy, hogy az elektront leir6 hullamfiiggvény két fele”
képes-e interferalni a kimeneten. (Ilyen jellegii, egy bemenettel és egy kimenettel rendel-
kez§, kisérletileg is 16tez6 |3, 4] geometriat mutat a 3. dbra.) A legfontosabb mennyiség itt
a (fazis)koherenciahossz, ami lényegében azt mutatja meg, hogy mekkora az a tavolsag,
amely esetén még jol észrevehetd kiilonbség tapasztalhato a kézott a két eset kozott, ami-
kor hullaimhegy hullamheggyel vagy hullamvolggyel talalkozik a kimenetnél. A koheren-
ciahossz fiigg az anyagi mingségtdl és a hémeérséklettsl; ma méar nem ritkak olyan mintak,
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amelyekben (igaz, rendkiviil alacsony hdmérsékleten) a tizedmilliméteres nagysagrendbe
esik. (Erdemes megjegyezni, hogy a Dude modellbeli, szemléletes ,Atlagos szabad tithossz”
helyett pontosabb leiras esetén még adott anyag esetén is tobb tthosszrol kell beszélni,
mivel pl. az energiarelaxicidhoz tartozo karakterisztikus hossz més lehet, mint a kohe-
renciahossz.) Az elektronok szilardtestbeli mozgasanak teljesen kvantumos tartoméanyat
ballisztikus transzportnak szokas nevezni, a 2. és 3. fejezetekben ezzel a tartoménnyal fo-
gunk foglalkozni. (A masik — jelen dolgozatban a tovabbiakban kisebb mértékben érintett
— véglet a diffuziv transzport, amikor a Drude modell jol miikddik, és érvényes az Ohm
torvény.)

A masik iranybol kozelitve, a félvezets technoldgia hagyomanyos anyagai esetén a mi-
niatiirizalas lassacskan arra a fokra jut, amikor a kvantumos effektusok elkeriilhetetlenné
valnak. A kommercialis processzorokban jelenleg miik6d6 MOSFET technologia (megfe-
lel ovatossaggal kezelendd) tervezett fejlddésének (International Roadmap for Devices
and Systems) jelenlegi utolsé bejegyzése 5 nm csikszélességet emlit, ahol mar mindenkép-
pen jelentGsek a kvantumos effektusok. Ez persze bizonyos szempontbol pozitiv, hiszen
ugy is olvashato, hogy az emberi technologia azon a hataron van, hogy kvantummecha-
nikai alapokon mikods szilardtest eszkozok tiinnek fel a lathataron. (Ez még akkor is
igaz, ha a mérfoldkdnek is tekinthets/kikialtott Sycamore nevi kvantumprocesszor mas
technologian alapul, szupravezet§ aramkorokbdl all [5].)

A E(n,k) n=2

==
-

>
q// _
N

k

»
>

1. abra: Az energia fliggése a k vektor aramiranyi komponensétdl kiilonb6z6 transzverzalis
modusokra, parabolikus V(y) potencial esetén. Ennek a potencialnak a sajatfiiggvényeit
(illetve azok valos részét) a bal oldalon pirossal felrajzolva lathatjuk. Egy adott anyagban,
konkrét V (y) potencial esetén, csak véges sok transzverzélis modushoz tartozik sikhullam
megoldas: ha E(n,k) > Er minden k-ra (mint az abran n > 1 esetén), akkor az adott
modus betoltetlen lesz a végtelennek gondolt vezetében alacsony hémeérsékleten.
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Kvantumos vezetékek alapvetd tulajdonsagai

A korabbiak alapjan az elektromos dram vezetésének kvantumos elmélete egyrészt sziik-
ségszeriivé valhat mar a hagyomanyos elektronikai eszkozok tervezése soran is, mésrészt
a technologia médot adhat teljesen 1j alapokon nyugvéd informéacidtechnolégiai eszkozok
kifejlesztésére is. Ennek a felismerése motivalta a 2. és 3. fejezetekben ismertetett ered-
ményeket, amelyek lényegében a Landauer és Biittiker nevéhez fiiz6d6 elmélet specialis
esetekre torténd alkalmazasai. A teljesség kedvéért ezért a kovetkezs alfejezetben egy rovid
osszefoglalasa kovetkezik ennek az elméletnek, amely kapcsolatot teremt egy kvantumo-
san viselked6 minta vezet&képessége és szoraselméleti fogalmak, mint pl. a transzmisszios
és reflexios egyiitthato kozott. Most pedig az ott szerepls alapvets fogalmakat vezetjiik
be roviden. A legfontosabb jelenségek leirhatosagat szem el6tt tartva, egyelektron képet
alkalmazunk (amely a modell valosaghiisége miatt lehet atlagtér-kozelitésen alapulé is). A
tapasztalatok azt mutatjak, hogy nem til nagy elektronkoncentracié (amikor az elektron-
korrelacio jelentGsen nem befolyasolja az eredményeket), és nem tul kis méretek (amikor
még nem szamit tulsadgosan egyetlen elektron belépése a rendszerbe) esetén ez a modell
jo kvalitativ leirast ad; tobbek kozott az Aharonov-Bohm [6], Aharonov-Casher [7-9],
vagy az egész indext kvantumos Hall-effektus [10], illetve a széli allapotok (edge states)
jelentGsége is megérthetd ezen a modon [11].

Kiindulasként tekintsiink egy kvantumos vezetéket, ahol az aram az x irdnyban fo-
lyik, erre merGlegesen pedig potencidlfalak korlatozzak a mozgést. A szemléltetés kedvé-
ért vegylik a kétdimenzios esetet, és tegyiik fel, hogy olyan elektronenergidkon és olyan
savon beliil oldjuk meg a problémat, ahol az effektiv tomeg kozelités érvényes (ez igaz
pl. félvezetSk vezetési savjanak a minimuma kozelében), illetve legyen az effektiv tomeg
tenzor aranyos az egyseéggel (a diagonéalis elemeket pedig jelolje m*). Ekkor az egyelektron
képben felirt Hamilton-operator egy olyan m* tomegii részecskét ir le, amely szabadon
elmozdulhat az x irdnyban, a merdleges irdnyban pedig egy V (y) potencial hatasat érzi:
H = (p2+p;)/2m*+V (y). Ha a potencial valoban nem fiigg a terjedési irannyal egybeesd
x koordinatatol, akkor ennek a Hamilton-operatornak a sajatfiiggvényei szorzat alakban
kereshetSk, és konnyen lathatéo modon a kévetkezd alakba irhatok:

\I/n(k,x,y) :eik:BXn(y)a (11)

ahol x,(y) a H, = p2/2m* +V (y) sajatfiggvénye: Hyxn(y) = €xxn(y). Az (1.1) sajat-
fiiggvényhez tartozo teljes energia E(n,k) = h?k?/2m* +¢,, ahol az n egész szam tehat
a terjedési iranyra merdleges (azaz transzverzalis) modusokat indexeli. A példa kedvéért
harmonikus V(y) potencialt tekintve a sajatenergidk k fiiggését az 1. abran lathatjuk.
A kiilonb6z6 n értékekhez tartozo paraboldk a bal szélen pirossal felvazolt ., (y) fiiggveé-
nyekhez tartoznak (amelyek ebben az esetben valaszthatok valosnak, a jol ismert Gauss
fiiggvénnyel szorzott Hermite polinomokrol van sz6). A transzverzalis modusokra gyak-
ran hasznélatos az elektromos ,alsav” (subband, miniband) vagy alnivo elnevezés is, arra
utalva, hogy az elektromos eredetii erg, ami a vezetékbe kényszeriti az elektronokat, olyan
nivostruktiarat hoz létre, amely az egymas folétt 1év6 savokra hasonlit. Fontos azonban
megjegyezni, hogy — ahogyan az elnevezés is mutatja — ezek az alsavok egy adott, a kris-
talyszerkezet altal meghatarozott savon (pl. a vezetési savon) beliil helyezkednek el, a
kozottiik 16v6 energiakiilonbség altaldban nagysagrendekkel kisebb, mint amit pl. a veze-
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tési és a vegyértéksav kozott taldlunk egy félvezetd esetében.

Az egyes keresztiranyi modusok betdltottsége attol fiigg, hogy az adott anyag Fermi-
energiaja mekkora a modusra jellemz6 E(n, k) gorbe minimuméhoz képest. Ha a Fermi-
energia alacsonyabb, mint ez a minimum, akkor a modus alacsony hémérsékleten lénye-
gében betoltetlen lesz.

Erdemes megjegyezni, hogy valos k-t feltételezve, a sikhullam helyett az e** fiiggve-
nyeket véve az (1.1) egyenletben, formalisan szintén sajatfiiggvényeket nyeriink, csak ezek
nem halad6 hullamot irnak le. Végtelen vezetGben ezek a hullamfiiggvények végtelenné
valnak, igy nem kapcsolhatd hozzajuk fizikailag értelmes allapot, de egy véges tartoma-
nyon mar ezek az — optikai analdgidaval — ,evaneszcens” megoldasok is fontos szerepet
jatszhatnak.

+kx

Ballisztikus
vezetd

1. vezeték 2. vezeték

1. Brintkezd 2. Erintkezé

2. abra: Ballisztikus vezetd aramkorbe kapcsolasa. A két oldalon talalhato érintkezGkben
kiilénbozik a kémiai potencial, ennek hatasara folyik az aram a vezet&ben.

A Landauer-Biittiker elmélet!

Ebben az alfejezetben azt a kérdést jarjuk koriil, hogy véges méretii ballisztikus eszkozok
vezetGképessége (conductance) hogyan hatarozhaté meg. Ahhoz, hogy a probléma jolde-
finidlt legyen, a vizsgalni kivant vezet6t Ossze kell kdtniink egy fesziiltségforrassal, zarni
kell az aramkort. Nyilvan az is fontos, hogy a kort alkoto egyéb elemek vezessék az ara-
mot, igy a 2. 4bran vazolt elrendezés a célszert, illetve a gyakorlat szempontjabol ez bir
a legnagyobb jelentGséggel.

[tt tehat a ,mérends” minta vezetékeken keresztiil kapcsolodik az érintkezéknek (con-
tact) nevezett, altalaban nagyobb méreti tartomanyokhoz, amelyekben a kémiai poten-
cial kiilsg fesziiltség (és esetleg a kiilonb6z6 anyagi minéség) miatt nem azonos. Ugy is
tekinthetjiik, hogy a vezet6bdl kiaramlé toltéseket ezek az érintkezGk potoljak, mikozben
bels§ allapotuk lényegében nem valtozik meg. Termodinamikai analogidval: az érintkez6k

'Ez az alfejezet lényegében a [11, 12] kényveken alapul, és szovegszert részeket hasznal a [E11] sajét
jegyzetbdl.
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olyanok, mint a hé&tartalyok, a vizsgalni kivant ,kis” rendszer szempontjabol praktiku-
san végtelen sok szabadségi fokkal rendelkeznek, befolyasoljak a kis rendszer allapotat, az
azonban nem hat vissza rajuk. Klasszikus dramkorokre utalva, ahhoz, hogy a vezetéképes-
ség mérésének legyen értelme, az sziikséges, hogy az érintkezdk ,végteleniil” jobb vezet6k
legyenek, mint az a rendszer, amit mérni szeretnénk.

Els6ként tekintsiik azt az esetet, amikor pusztan egy L hosszisagi, d szélességii, az
egyszerliség kedvéért kétdimenzids ballisztikus vezetéket helyeziink az érintkez6k kozé.
(Mintha a 2. abran nem volna kézépen vezetd, és a két, ballisztikusnak gondolt vezeték
osszeérne.) Ha klasszikus, ohmos ellenallas esetével allnank szemben, akkor a vezet&képes-
séget a geometria és a o (kétdimenzios) fajlagos vezetSképesség hatarozna meg: G=od/ L.
Ez azt jelenti, hogy L csokkenésével G minden hataron tal névelhets. Ma mar kisérletileg
is igazolt tény |2, hogy ez nem igy van, a vezetd hosszanak csokkentésével a vezetd-
képesség egy véges G, értékhez tart. Ahogyan majd latni fogjuk, ez alapvetGen annak
a kovetkezménye, hogy a transzverzalis médusok szdma lényegesen nagyobb az érintke-
z6kben, mint a mintdban (ahol az elzGeknek megfelelGen az is elképzelhets, hogy csak
egyetlen olyan modus van, ami haladé hullami megoldashoz kapcsolodik), a minta nem
feltétleniil tud tetszGleges transzverzalis eloszlassal rendelkezé aramot ,felvenni”. Emiatt
G, reciprokat, R.-t kontakt ellenallasnak (contact resistance) szokés hivni. Ennek egysze-
rii kiszdmitasahoz hasznos egy kozelités, a ,yvisszaver6désmentes” érintkezd (reflectionless
contact) bevezetése. Ez azt jelenti, hogy a vezet6bdl az érintkezdbe veszteség (visszave-
rédés) nélkiil tudnak atjutni az elektronok. Az idézgjel a ,yisszaverGdésmentes” sz6 koriil
arra utal, hogy a forditott irAnyban ez korantsem feltétleniil igaz (ballisztikus esetben va-
l16jaban ebbdl a visszaverGdésbdl szarmazik az ellenallas). Az a feltevés, hogy egy keskeny
vezetGbdl az elektronok elhanyagolhato reflexioval jutnak egy széles érintkezébe, amellett,
hogy fizikailag hihets, numerikus szamitasokkal is igazolhato.

Kvantummechanikai értelemben vett ortogonalitasuk miatt az egyes transzverzalis mo-
dusok filiggetlennek tekintheték. Egyetlen modust tekintve, a fenti feltevésekkel arra ju-

tunk, hogy ahhoz
2e

=~ (= pa) (1.2)

aram tartozik. (Ennek az elemi levezetése megtalalhato a |[E11] jegyeztben, vagy a [11]
kényvben). Innen a kontakt ellenallas:

Rf:Gc%:<GEf%;E>_1:é%. (1.3)

Ha M szami modus szallitja az dramot, akkor a fentiekkel megegyezi feltételek mellett
azt kapjuk, hogy,
2¢? h
Go=""M, Ro=oy—
h 2e2M
ami azt jelenti, hogy egy ballisztikus minta vezet&képessége kvantalt, % (,conductance
quantum”) egész szamu tébbszorose. Szamszerten, R. = 12.9kQ /M, a kontakt ellenéllas
tehéat egy viszonylag nagy értékrdl indul egyetlen modus esetén, de M reciprokaval csok-
ken, ahogyan a modusok szdma novekszik. (A kvantumos Hall-effektus leirasaban [10] is
jelentds, az M =1 értékhez tartozo kontakt ellenallas kétszeresét, 25.8 k€2-ot von Klitzing

(1.4)
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allandonak is nevezik.) Makroszkopikus esetben, amikor M igen nagy, R. hozzajarulasa
az eredé ellenalldshoz rendszerint elhanyagolhaté. Ha azonban M elegend&en kicsi, ak-
kor, ahogyan kisérleti eredmények is mutatjak [2], egy-egy ujabb modus megjelenése az
ellenallas mérhet6 csokkenéséhez vezet.

Tekintsiik most azt az esetet, amikor magéban a ballisztikus vezet6ben (annak geo-
metridja, vagy enyhe szennyezettsége miatt) is jelen vannak szorocentrumok. Ekkor azok
az elektronok, amelyek egyszer mar beléptek a vezet&be, nem feltétleniil haladnak at raj-
ta, ami ahhoz vezet, hogy az ellenallast sem csupan R, hatarozza meg. A fentiek alapjan

ekkor M9
e
Ipe = —— (H1 = p2) (1.5)

aram lép be a vezetGbe. Ha annak a T valosziniiségét, hogy az elektronok &atjutnak a
vezetén, az egyszerliség kedvéért minden modusra azonosnak vessziik, akkor a kifolyo

aram 9
e
I =T N (11— p2) - (1.6)
A fenti két aram kiilonbsége ,visszaversdik”,
M2e
]vissza - (]-_T) h (NI_MQ) 5 (17)

ezt az dramkomponenst tehat azok az elektronok alkotjak, amelyek nem jutnak at a
vizsgalt vezetdn. A teljes aram ezek alapjan I=1;=Il,.—I,;ss.4, ahonnan a vezetGképesség:

2
G=2“mr (1.8)
h
Ez a Landauer-formula [13]. Alaposabban megvizsgalva az egyenletet, latszik, hogy a T' =
= 1 esetben visszakapjuk a kontakt ellenallas reciprokat, azaz viszonylag szemléletesen
lathato, hogy a megnovekedett ellendllas a vezets belsd struktirajanak a kovetkezménye.
Formaélisan, ha a Landauer-formula alapjan adott ellenéllast az

h 1 h N h 1-T
2e2MT  2e2M  2e2M T

(1.9)

alakba irjuk, akkor azt latjuk, hogy az eredd ellenallas R, és egy, a transzmisszios valo-
szintiség altal meghatéarozott tag Gsszege, tigy, hogy ez utobbi elttinik, ha T'=1. Az (1.8)
egyenlet reciproka tehat a teljes a R-et adja meg, beleértve a kontakt ellenallast is. Fontos,
és eddig nem részletezett kérdés azonban: pontosan mit is értiink a 7" transzmissziés va-
l6szintiségen ? Visszagondolva a 2. abrara, arrél van szo6, hogy mely pontok (sikok) kozott
értelmes T, Jhonnan” és  hovd” jut el az elektron ezzel a valoszintiséggel? Ez (szamo-
las)technikai értelemben sem elhanyagolhaté kérdés, hiszen ha a két referencia pontot
mélyen az érintkezdk belsejében valasztjuk (ami elsé gondolatként természetesnek tiinik),
akkor lényegesen nehezebb T meghatirozasa, mintha mondjuk azzal a valdszintiséggel
azonositanank, hogy az elektron a bal oldali vezetékbdl atjut a jobb oldaliba. Az els6
lehetGség, szerencsére — amellett, hogy nehezebb problémat definidlna — nem is helyes, hi-
szen a kontakt ellenallas valamilyen értelemben mar szamot ad arrol, hogy az érintkezok
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hatarfeliiletén atjutottak az elektronok. ,VisszaverGdésmentes” érintkezGket feltételezve
megmutathato [11], hogy fizikailag a masodik lehetdség értelmes, azaz T annak a valo-
szintliségét adja meg, hogy magan a ballisztikus vezetén atjusson egy elektron. Tegyiik
hozza, hogy ehhez er6sen sziikséges, hogy a 2. dbrén lathato vezetékek ,tokéletesek” le-
gyvenek, mas szoval a rajuk vonatkozo (a fenti értelemben vett) transzmisszios valoszintiség

egységnyi legyen.

A fenti modell viszonylag kis valtoztatasokkal atvihets arra az esetre is, amikor a bal-
lisztikus vezetS ketts helyett harom vagy tobb érintkezéhoz kapcesolodik. A legfontosabb
példa talan a Hall-fesziiltség mérése, amikor két érintkezén at dram folyik, a masik kettst
pedig fesziiltségmérésre hasznaljuk.

A legaltalanosabb esetben az Gsszes érintkezé kiilonbozé kémiai potenciallal rendel-
kezik. Praktikus szempontokbol ilyenkor inkabb a V' fesziiltségeket szokas a probléma
jellemzésére hasznalni, amik persze azonos anyagu érintkezdk esetén konnyen atvaltha-
tok kémiai potencidlokka. A fentiekben vazolt Landauer-féle elmélet Biittiker [14| nevéhez
kotods altalanositasa szerint a p-edik érintkezén atfolyd aram kifejezése

2¢? — —
I, = TZqu%_quVm (1.10)

q#p

ahol a két érintkezd esetétdl feliilvonassal megkiilonboztetett qu annak a valoszintiségét
adja, hogy a p-edik vezetéken belépd elektron atjut a g-adik vezetékbe. Az észrevétel tehat
lényegében az, hogy egy konkrét vezetéken atfolyd aramot az Osszes lehetséges modon
idejuto elektronok egyiittes hatasa hozza létre. A fenti egyenlet a vezetGképességi tenzor
bevezetésével az

L= GupVp— GV, (1.11)
a#p
alakot 6lti, ahol tehat
2e? _
qu - Tqu. (112)

Fontos észrevenni, hogy ez a lefras a fesziiltséget és az dramer@sséget bizonyos értelemben
azonos modon kezeli. Ha pl. két érintkezd kozott a fesziiltséget mérjiik, akkor a ,méré-
kérben” nem folyhat aram, a mért fesziiltség pedig kifejezhetd a vezetSképesség tenzor,
valamint a tobbi fesziiltség ismeretében. Ha két érintkez6 kozott a fesziiltséget ismerjiik,
akkor pedig az atfoly6 dram szamithato ki G ismeretében.

Erdemes megvizsgalni, hogy a fentiekben 6sszefoglalt Landauer-Biittiker formalizmus
milyen esetekben hasznélhato valodi fizikai rendszerek realisztikus leirdsara. Koncentral-
junk most ennek a kérdésnek a hémérséklettel 6sszefiiggd vonatkozasaira, illetve arra,
hogy a modell linearitdsa milyen feltételek mellett teljesiil.

Eddig 1ényegében ,nulla” hémérsékletrsl beszéltiink, azt lattuk, hogy egyenleteink he-
lyesek az alacsony hémérsékletli hataresetben. Kézenfekvd (és helyes is [11]) az az altala-
nositas, hogy véges hémérsékleten az aramot az

I - /z’p(E)dE (1.13)



dc_1810 20

BEVEZETES

energiara atlagolt kifejezés adja, ahol

. 2e =
ZP(E):%ZTPQ(E) (fo(E) = fo(E)). (1.14)
q
Itt f,(E) jeloli a p-edik érintkezére vonatkozo Fermi-fiiggvényt:
FoB) = (1.15)
p eXp(Ek—,IéLp>+17 .

T,,(E) pedig annak a valoszintisége, hogy egy E energiaval rendelkezé elektron, ami a
g-adik vezetéken at lép be a ballisztikus eszkozbe, atjut a p-edik vezetékbe. Ezutan, ha
az (1.14) egyenletben szerepld integral argumentuma elegendden lassan valtozik, akkor
sorbafejthetjiik, és megallhatunk az els6 rendnél. Igy lineéris vélaszt nyeriink (V, =y, /e):

[p:Zqu (Vo—=Va), (1.16)
q7#p

csak most mér vezetSképesség tenzor elemei tartalmazzak az energiara torténd atlagolast:

. 262 = 8f0
Gy =7 | Toa(E) (_8_E) dE. (1.17)

Ebben az egyenletben az egyensulyi Fermi-fliggvény szerepel, fo(FE) tehat azt a szitué-
ciot irja le, amikor a p és ¢ érintkezG6 azonos kémiai potencidlon van, és igy aram sem
folyik. Az ettSl az egyensulytol valo kicsiny eltérést vettiik a sorfejtéssel figyelembe. Tgy
tehat a kozelités, ami a linearis valaszhoz vezetett, akkor érvényes, ha maga a sorfejtés
jo kozelitésnek tekinthets. Ez igaz, ha |u, — 4| sokkal kisebb, mint az tartomany, ahol
a transzmisszios valoszintség lényegében fiiggetlennek tekinthets az energiatol. Ennek a
tartomanynak az €. -vel jelolt, energidban mért szélességét korrelacios energianak nevezik.
Ha a fentieken feliil még kT < ¢, is teljesiil, akkor
2e2_

qu = Tqu(EF)v (1-18)

azaz visszakaptuk a korabban kiszamitott eredményt. Osszefoglalva tehat, azt, hogy a
rendszer vilasza linearis lesz-e, az hatarozza meg, hogy a korrelacios energia hogyan vi-
szonyul a két érintkez6 kémiai potencidljanak a kiilonbségéhez. Szintén az €. energiat
kell £T-vel Osszehasonlitanunk ahhoz, hogy meghatarozzuk, tekintheté-e a h&meérséklet
alacsonynak a vizsgalt probléma szempontjabol.

Alacsony dimenziés esetek

Az el6zGekben az egyszertiség kedvéért tobbszor hasznaltunk olyan modellt, amelynél csak
egyetlen transzverzalis iranyt vettiink figyelembe. Ez a kétdimenziés kép nem csupéan a
szemléltetés miatt érdekes, bizonyos esetekben a vezetés valoban egy feliilet mentén valosul
meg, elegendd pl. a grafénre gondolnunk. Természetesen itt nem szigorian kétdimenzios

10
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rendszerekrél van szo, de igaz, hogy létezik egy irany (legyen az a z), melyben a minta
kiterjedése lényegesen kisebb, mint a masik kettGben. Ez természetesen azt is jelenti, hogy
az elektronok hullamfiiggvénye is sokkal jobban lokalizalt a z irdnyban. Ha egyszert, har-
monikus potencidlokkal akarjuk leirni a jelenséget, akkor egy kétdimenzios kvantumdrot
esetén irhatjuk, hogy a Hamilton-operitor

2 2., .2 2
P Pty +p; 1

Hop= 2 4 V(y,2) = -
3D o +V(y,2) 2m* 2m

—(wet” +w.2%), (1.19)

ahol w, > w, jelenti azt, hogy sokkal erésebb az az er6, ami z irdnyban a mintdba szoritja
az elektronokat annal, mint ami y irAnyban a vezetékben tartja Gket (az aram terjedé-
sének iranyatol (r) pedig nem is fiigg a potencial). A modellhez tartozé sajatenergiak
E(n,m, k) = h*k?/2m* + hw.(n + 1/2) + hw,(m + 1/2) alaki médon kiilniilnek alsavok
sokasasagara (lasd az 1. dbrat), de geometriabol kévetkezéen E(n+1, m, k)—E(n,m, k)>
> E(n,m+1,k)— E(n,m, k). Ez azt jelenti, hogy ha nem tekintiink til nagy energidkat,
akkor z irdnyban a rendszer az alapmodusban marad, mikézben y irdnyban t6bb modus
is populalt lehet. Ez annak a lehetGségét is felveti, hogy ezeken az energidkon olyan ef-
fektiv Hamilton-operatort vezessiink be, amely pusztan x-t6l és y-tol fiigg. Fz naivan azt
jelenti, hogy egyszeriien elhagyjuk az (1.19) egyenletbdl a z iranyt mozgéshoz tartozo ki-
netikus energiat, p?/2m*-ot. Ennél konzekvensebb modszer az, ha a fenti Hzp-nek a z ird-
nyu alapallapotban vett varhato értékeét tekintjiik a kétdimenzios Hamilton-operatornak.
Egyenlettel kifejezve: ha (p?/2m* —1/2m*w.2?)xn(2) = hw.(n+1/2)x.(z), akkor

o0

Ez az eljaréas és a naiv modszer (p?/2m* elhanyagolésa) egyenes vezeték esetén egyméastol
csak konstansban kiilonb6z6 kétdimenzids Hamilton-operatorokat ad, de altalanos esetben
az (1.20) egyenleten alapulé eljaras a megbizhato [15].

Ez gondolatmenet tovabbvihet6 arra az esetre is, amikor a tipikus energidk még az
y iranyt alap és els6 gerjesztett moédus energiakiilonbségénél is joval kisebbek. Ekkor a
rendszer lényegében egydimenzits, folyamatosan az y és z alapmoédusban van. Az effek-
tiv egydimenzios Hamilton-operatort pedig a fenti moédon megkapott kétdimenzios Hop
varhato értéke adja az y irdnyu alapmodusban.

Ezidaig csak egyenes kvantumdrotokat tekintettiink, ahol a szennyezések hijan a kvan-
tumos terjedésben nem tapasztalhato reflexio. Kisérletileg is léteznek azonban olyan ese-
tek, amikor a geometria ennél joval Gsszetettebb. Ilyenkor maganak a vezetéknek az alakja,
esetleges elagazasai is okai lehetnek annak, hogy egy adott iranyboél belépé elektron hul-
lamfiiggvénye visszaszorodik ugyanebbe az iranyba. A 3. dbra mutat egy tipikus példat,
amikor a balrél érkezé elektron egy gyftriibe 1ép be, ott kvantumos interferencia 1ép fel,
aminek eredményeként reflexié tapasztalhato, és a kimend§ vezetékre vonatkozd transz-
misszios valoszintség sem lesz egységnyi. Fz az abra azt is jol szemlélteti, hogy hogyan
is alakul ki a kvéazi-egydimenzios viselkedés, ha egyre jobban szikitjiik a kvantumdréotok
szélességét. Ez azért is fontos, mert az abra c) részéhez tartozo egydimenzids sajatér-
tékprobléma gyakran analitikusan is megoldhat6 (ahogyan az a kovetkezs két fejezetben
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3. abra: A vezeték szélességének hatasa a ballisztikus transzport soran létrej6vé allan-
dosult valoszintségi siirtségre kvantumgytiridk esetén. Az elektron a bal oldali vezetékbdl
érkezik (pozitiv x irdanyt k hullamszammal), részben visszaverddik a gytirtn (ez okozza az
interferenciamintazatot a bal oldali vezetékben), a hullamfiiggvény interferal a gytirtben,
ami meghatarozza a jobb oldali vezetékbe torténd szorodas (ami lényegében a transz-
misszio) mertékét. A gytrd kiilsd atmérdje minden esetben 250 nm, a vezetékek szélessége
a felsg abrdn 30 nm, kézépen 10 nm, legalul pedig az egydimenziés modell szemléltetését
latjuk. A bejovs elektronenergia minden esetben 10 meV a legalsd alsév aljatol mérve. A
stirtiségeket tigy normaltuk, hogy az a) dbra maximuma az egység.
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olvashato). Kicsit pontosabban az igaz, hogy pl. a kvantumgyfirii esetén mind az 6nma-
gaban tekintett gytrd, mind pedig az 6nmagaban tekintett vezetékek Hamilton-operatora
analitikusan diagonalizdlhat6. Ha azonban a részeket Osszeillesztjiik, akkor a megoldha-
tosdghoz sziikséges, hogy a csomopontokban fizikailag értelmes feltételt szabjunk a hul-
lamfiiggvény viselkedésére. Staciondrius dramok esetén el§ kell irnunk, hogy Kirchhoff
csomoponti torvényének kvantumos megfelelGjeként egy csomopontba be- illetve onnan
kifolyo valoszintiségi aramstiriiségek elGjeles Osszege zéro legyen. Emellett racionalis meg-
kovetelni a hullamfiiggvények folytonossagat a csomoépontokban. Ezeket az elGirasokat
Griffith-féle peremfeltételeknek [16] nevezik, a tovabbiakban ezeken alapuld szamitasokat
fogunk részletezni. (Egy masfajta, S-méatrixokon keresztiil megfogalmazott peremfeltétel
alkalmazésat lathatjuk pl. a |17] munkéban.)

1.2. Rashba-féle spin-palya kolcsonhatas

Haromdimenzios eset

Az elektron spin szabadsigi fokdnak manipulaldsara az egyik hatékony modszer az
un. Rashba-féle spin-palya kolesonhatason alapul. Az elektronspin a relativisztikus kvan-
tummechanikdban természetes moédon jelenik meg, a nemrelativisztikus elméletbe azon-
ban bizonyos értelemben mesterséges mddon kell beilleszteni. Egy lehetséges, konzisztens
modszer, ha a kiils6 elektromagneses tér figyelembevételével felirt Dirac-egyenlet nemrela-
tivisztikus hataresetét tekintjiik. A fénysebesség reciproka (1/c) szerint sorfejtést végezve,
az els6 korrekcio a Dirac-spinor ,,nagy komponensére” vonatkozé Pauli-egyenletet szolgal-
tatja [18]. Maga a spin-palya kolcsonhatas a sorfejtés kovetkezo rendjébdl adodik, ekkor
megjelenik egy o(E x p)-vel aranyos tag, ahol o a Pauli matrixok alkotta vektor, E a kiils6
elektromos mezd, p = —ihV pedig a kanonikus impulzus operdtora. A jelenség szokasos
értelmezése az, hogy a mozgo elektron vonatkoztatasi rendszerébél az E tér nem tisztan
elektromos, lesz egy B mégneses komponense is. A Lorentz transzformécié kis sebessé-
gekre érvényes kozelité alakjanak felhasznalaséval lathatova valik, hogy ez a B aranyos
E x p-vel, azaz a spin-palya kolcsonhatas 1ényegében a mozgo elektron altal érzékelt mag-
neses mezG kolcsonhatasa az elektron spinjéhez csatolt magneses nyomatékkal.

Magneses tér nélkiil, centralis V(r) = V(r) skalarpotencial terében mozgd m témegii
elektronra ez a tag
1 14V

2m2c? r dr

Hsor = LS (1.21)
alakba irhatd, ahol L a palya-impulzusmomentumot jeloli, és bevezettiik az S=ho /2 spin
operatort. Az LS szorzat indokolja a spin-palya kélcsénhatés (spin-orbit interaction: SOT)
elnevezést.

Emmanuel I. Rashba arra mutatott ra [19], hogy inverziés szimmetriat nélkiil6z6 kris-
talyracsokban egy

HRSOI:aRU(EXp) (122)

alaku tag jelentGs szerepet jatszhat, a savok spinfiiggd felhasadasat okozhatja pl. az ener-
giaminimumok kornyékén. Ahogyan az lathato, ez a kifejezés szinte megegyezik azzal, ami
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a Dirac-egyenletbdl szarmaztathato, ugyanakkor a magok altal létrehozott potencial mi-
att a prefaktor (Rashba paraméter, ag) joval nagyobb is lehet, mint szabad térben. Mivel
Hprsor-ban megjelenik az elektronok altal érzett E elektromos tér, mar ezen a ponton ér-
demes megjegyezni, hogy egy kiils6 térerdsség, amely hozzadadodik az anyagban egyébként
is jelenléve térersséghez, befolyasolni tudja a Rashba-tipusi spin-palya kolesénhatast.
Az eddigiekben ismertetett jellegii, tombi Rashba-effektust mutat6 anyagok koziil jelenleg
BiTel kristalyokban [20] a legnagyobb a kiilénb6z6 spiniranyokhoz tartozo savok felhasa-
déasa (= 0.1 V). BiTel és BiTeBr kristalyokkal kapcsolatos magyar vonatkozasiu kisérletek
eredményeit pl. a [21, 22] munkakban olvashatjuk. Ezek az anyagok azonban jelenleg még
nem elegend&en tisztak ahhoz, hogy a kisérletekben a ballisztikus transzportot is vizsgalni
lehessen.

A teljesség kedvéért érdemes megjegyezni, hogy ismeretes egy mas tipusi (pl. kobos)
kristalyokban eléfordulo, Dresselhaus-tipust SOI-nak nevezett kélcsonhatés is, amely az
impulzusokban kobos tagokat tartalmaz és nem kontrollalhatd kiils6 elektromos térrel
[23].

Rashba-effektus két dimenziéban

1984-ban Bychkov és Rashba [24] megmutattak, hogy kétdimenzios elektrongézban (two
dimensional electron gas: 2DEG) zajlo transzportfolyamatokra szintén jelentds hatassal
lehet a spin-palya kolcsonhatas. Ilyen rendszerek jellemzGen két kiilonbozé félvezets réteg
hataran jonnek létre, amikor a vezetés lényegében a kdzeghatar mentén zajlik. Természe-
tesen altalaban (tetszéleges anyagparos esetén) nem alakul ki 2DEG, a tipikus példa arra,
amikor azonban kialakul, az InAlAs/InGaAs heteroatmenet [25, 26|, amikor a két anyag
érintkezési feliileténél a vezetési savnak lokalis minimuma van, Ggy, hogy ennek a mini-
mumnak az értéke a Fermi-energianal kisebb. Ez azzal jar, hogy a kozeghatar kornyékén
talalhato elektronok kénnyen elmozdulnak, itt az anyag lényegében vezetSként viselkedik.
Ez a jelenség teszi lehet6ve, hogy a kisérletekben kiilonb6z6 geometriaju vezetékek haloza-
tat hozzak létre azéltal, hogy egy szubsztratra névesztett InAlAs rétegre pl. maszkolasos
molekulanyaldb-epitaxiaval csak a kell§ helyeken visznek fel InGaAs-et [27]. A kétdimen-
zi6s viselkedés természetesen csak kozelités, az el6z6 alfejezet alapjan ezt ugy kell érteni,
hogy az elektronok a feliiletre merélegesen egy nagyon keskeny potencidlgddrot érzékelnek,
és lényegében annak az alapallapotdban vannak. Az az erd, amely az elektronok mozga-
sat kétdimenziosra redukalja (confinement) alapvetGen elektromos jellegt, ez veszi 4t a
tombi esetben érvényes (1.22) egyenletben a kristélyracs terébdl szarmazo E szerepét. Ez
a tér jellemzdben az elektrongaz sikjara merdleges. Ezt az iranyt tekintve z-nek, a kétdi-
menziods elektrongazban érvényes egyelektron Hamilton-operatort Rashba-féle spin-palya
kolcsonhatas jelenlétében szokasosan a kovetkezd alakban irjak:

Hypr = (pi +p32/) +a (Uzpy - Jypz) ’ (123)

2m*
ahol m* az effektiv tomeg, a mésodik tagban pedig o x p-nek a z komponense jelenik
meg. Az itt szerepl o kétdimenzios Rashba paraméter, amely még dimenzi6jat tekintve
sem egyezik meg az (1.22) egyenletben megjelend ag-rel, linearis a z iranyunak tekin-
tett E-ben. A tovabbiakban az (1.23) Hamilton-operatort tekintjiik kiindulasi pontnak,
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Rashba paraméter alatt pedig a fenti a-t fogjuk érteni. Fontos kisérletek bizonyitjak azt,
hogy « kiils6 elektromos térrel hangolhaté [27]. Erdemes megjegyezni, hogy (talan a két-
dimenzios effektus jelentGsége miatt) elterjedt az a beszédmod is, amely azonositja a
Rashba-tipust spin-palya kolcsonhatast a most targyalt esettel, amikor a feliilethatéron
létrehozott struktiura okoz olyan aszimmetrikus E teret, ami végsd soron felelGs a jelensé-
gért (structural inversion asymmetry). (Szemben a tombi rendszerekben megjelend ,bulk
inversion asymmetry”-vel, amit a Dresselhaus-féle spin-palya kolcsonhatas kivaltojanak
tekintenek. )

Az (1.23) Hamilton-operator az eddigiek alapjan (kétkomponensii) spinorértéki hul-
lamfliggvények terén hat. A szemléltetés céljabol érdemes felirnunk a sajatértékeket és
a sajatspinorokat. A peremfeltételek nélkiili esetet (szabad tér) vizsgalva, célravezetd,
ha a sajatspinorokat sikhullam alakban keressiik: |¢o(k)) = ( 283 )exp[i(kxm—l—kyy)].
Ahogyan konnyen ellendrizhetd, ezek valéban sajatspinorok, ha ai(k) = —1/v/2, by (k) =
=1/v2exp (—i6), vagy az(k)=1/v/2expis, by(k) =1/+/2, ahol tan(8) =k, /k,. Ezeknek a
spinoroknak az irdnya a tér minden pontjaban azonos (de egymastol kiilonb6z6), és minde-
niitt ortogonalisak a komplex test feletti kétdimenzios vektorok szokasos belsd szorzatara
nézve:

(1) ip2(K)) = a3 (k) (k) b (k)b (K) = 0. (1.24)
Ez — ahogyan a kés6bbiekben latni fogjuk — nem lesz igaz véges szélességii vezetékekre. A
sajatspinorokhoz tartozo sajatenergiak e;(k) = Zi’f + hak illetve ey(k) = Zi’f —hak, ahol
k=.\/kz+ k2. Azt kaptuk hat, hogy a sajatenergidk tovabbra is k masodfok fiiggvényei, de
a spin-palya kolcsonhatés nélkiili paraboldk most a spinirdny szerint két részre hasadnak,
ugy, hogy a minimumukat is méas k értéknél veszik fel. A 4. abra szemlélteti ezt a jelenséget,
ahol a Ago; felhasadas definicidja is lathato.

Energia

4. abra: A Rashba-tipust spin-palya kolcstnhatas kdvetkeztében spinirdny szerint felha-
sadt savok, ahol a felhasadis mértékét altaldban az abran jelolt Agor energiadimenzioju
mennyiséggel szokas jellemezni.

Erdemes még észrevenni, hogy a valdszintiségi dram kifejezése SOI jelenlétében mas,

mint a szokasos, spinfiiggetlen esetben. Konkrétan, tekintve egy |p(r,t)) = ( Zg’g )
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spinort, ha a valoszintiségi stirtiséget a spinfiiggetlen esettel egybecsengden a

p(r,t) = {p(r,)p(r, ) = la(r,t)* +[b(r,t)[* (1.25)
modon definidljuk, akkor ahhoz, hogy a

%p(r,t) = —Vj(r,t) (1.26)

forrasmentes kontinuitasi egyenlet teljesiiljon, az sziikséges, hogy az aramstriiség kifejezése

j@i)Zé%HM¢&JHV¢@J»—%K¢@¢ﬂﬂw@ib (1.27)

legyen [28], ahol a kétdimenzios (spinfiiggetlen) gradiens szerepel. Maga & szintén kétdi-
menzios a valos térben is, x komponense —o,, y komponense pedig o,. A fenti egyenletben
szerepld belss szorzat az (1.25) egyenletnek megfelelGen csak a spin szabadsagi fokot érinti,
nem tartalmaz térbeli integralast. Mivel az elsG tag a spinben diagonélis, az a =0 esetben
j fenti kifejezése visszaadja a szokasos, spinfiiggetlen valoszintiségi aramstriséget. (Magat
az (1.27) egyenletet a spinfiiggetlen esethez teljesen hasonléan tgy lehet megkapni, hogy
p id6derivaltjanak szamitdsahoz hasznaljuk az id6fiiggé Schrodinger-egyenletet és annak
adjungaltjat, majd megnézziik, hogy minek a divergencidja az eredmény.) Az (1.27) ki-
fejezés azért fontos, mert ennek egydimenzios verzidjat kell hasznalnunk a spinorértékii
hullamfiiggvények csomépontokbeli illesztésénél egyenes vezetékekbdl 4llo halozat esetén

000
000

-1/2 0 12

5. abra: Az els6 két radialis modushoz tartozo egy-egy sajatspinor esetén S;, Sy és S, (h
egységekben meért) varhato értéke kétdimenzios kvantumgytriikben, Rashba-tipusi spin-
palya kolcsonhatés jelenlétében [ES].
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A teljesség kedvéért térjiink vissza az (1.23) Hamilton-operator sajatértékproblémajara
abban az esetben, ha peremfeltételt is szabunk. Ekkor a megoldas sokkal Gsszetettebb
lesz, lasd pl. a [E8, 29-32] munkakat. Altalanossigban elmondhato, hogy az 1. abran
lathato ,alsavok” mindegyike két részre esik szét, és a részek egymaéstol kiillonb6z6 — ebben
az esetben mar helyfiigg6 — spiniranyokhoz fognak tartozni. A sajatspinorok iranyanak
helyfiiggésére mutat egy példat az 5. abra. Ennek az dbranak az egydimenzios megfelel§jét
— amikor a radilis irdnyt integralas miatt (S.) konstans lesz — a kovetkezd fejezetben
mutatjuk be.

A 2. és 3. fejezetekben olyan energiaskalaval jellemzett problémékat fogunk vizsgélni,
amelyek esetén az el6z6 alfejezetben véazolt egydimenzios kozelités biztonsdgosan alkal-
mazhato.

Spintronika

A spin szabadsagi fok informaciofeldolgozasra valoé hasznalata az utobbi idGkben fontos
és gyorsan fejléds teriiletté valt [33-35]. A spin alapt elektronika, azaz spintronika 6
teriilete spinpolarizalt &ramok létrehozasa, manipulalasa és alkalmazasa. Bar maga az el-
nevezés 1996-ban sziiletett [33], az elképzelés joval régebbi, és természetesen a klasszikus
méagnesség elméletétdl a félvezetsk fizikdjan at a mezoszkopikus és szupravezets rendsze-
rek leirasaig nagyon sok teriilettel kapcsolodik szorosan Gssze. Az alkalmazésok koziil a
leginkabb elterjedtek esetén a spin klasszikus eréforras, a kvantumos szuperpoziciok nem
jatszanak szerepet. Ezzel kapcsolatban mindenképpen meg kell emliteni az 6rids magneses
ellenallas (,giant magnetic resistance”, GMR [36, 37]) jelenségét, ami talan az akkoriban
még leginkdbb magnetoelektronikanak nevezett teriilet legtébb gyakorlati alkalmazassal
bir6 effektusa. (Pl. a mai szamitogépek merevlemezeinek olvasofeje is ezen az elven mii-
kodik.)

Masrészt az elektronok spinje egy természetes kétallapoti rendszer, és mint ilyen,
mindenképpen komoly jeldlt a kvantumos informaciofeldolgozas alapvets egységének, a
kvantum bitnek (qubitnek) a realizalasara [38]. Ehhez természetesen az sziikséges, hogy a
spinpolarizalt dramok létrehozasa és detektalasa mellett a spinre hato kvantumos logikai
kapukat tudjunk létrehozni.
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1.3. Molekularis magnesek

Az el6z6ekben olyan esetekrdl volt szd, amikor a spint hordozé elektronok bizonyos ira-
nyokban szabadon elmozdulhattak, azaz (spinfiiggd) vezetési jelenségeken volt a hang-
sily. Ha a fotonokkal megvalositani tervezett kvantumos informaciofeldolgozas analogia-
jat hasznaljuk, a spinek mozgd, ,repiil6” kvantum biteknek (,flying qubit”) feleltek meg.
Emellett természetesen a helyhez kotott, lokalizalt elektronok spinje is igéretes informa-
ciotechnologiai szempontbol, és nem csak a kvantumos értelemben. Ebben az alfejezetben
olyan Osszetett molekulakrol lesz szo, amelyek az elektronok kicserélédési kolesonhatasa
miatt nagy (nagysagrendileg 20 elektronénak megfelels, S = 10, h = 1 egységekben) ere-
dé spinnel rendelkeznek, kiilsé térrel magnesezhetdk, és alacsony hémérsékleten (néhany
kelvin) képesek akar orakig megtartani ezt a magnesezettséget [39, 40|. Bar itt viszonylag
nagy és Osszetett molekuldkrol van szo, ezek még mindig joval kisebbek a hagyomanyos
mégneses informécidhordozokban hasznalt elemi egységeknél, mert a linedris méretet te-
kintve a nanométeres tartomanyrol van sz6. Ez igen koncentrélt informéaciotarolas lehets-
ségét veti fel, 6sszehasonlitva pl. azzal, hogy a jelenlegi merevlemezek informéciosirtisége a
Thit/in? nagysagrendbe esik. A magneses jelenségek lehetséges alkalmazasaihoz természe-
tesen az sziikséges, hogy a létrejottiikért felelGs fizikai folyamatokat alaposan megértsiik.
Ehhez a tisztadn numerikus szamitasok mellett a tovabbiakban ismertetend6hoz hasonlo,
leegyszertsitett, de a lényeget megragadd modelleken keresztiil visz az tt.

a) makroszkopikus mikroszkopikus b)
permanens  mikronos

i i molekula™y, egyedilallé
. , , nanorészecskék klaszterek ]
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|

I
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s=10° 10° 10° 10° 100 100 10° 100 100 1 4@“ 'g,
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6. abra: Mégneses rendszerek kiilonb6z6 méretskalakon. Az a) panel alsé részén a jellemz6
hiszterézisgorbéket latjuk, mig a jobb oldali b) rész egy tipikus molekulamégnes, a Mnjo-
Ac szerkezetét mutatja. A kétféle kis gomb a kiilonb6zs pozicidkban 1évé Mn atomokat
szemlélteti. (Forras: [39].)

A molekularis méagnesek (single molecular magnets: SMM, vagy molekuléaris nanomég-
nesek) jelentGségét talan ugy értékelhetjiik a legjobban, ha elhelyezziik 6ket a sok atomot
tartalmazo tombi ferromagnesektdl az egyetlen elektronspinig terjedd skalan [39]. Aho-
gyan a 6. abra is mutatja, a tombi ferromagnesekben (de az antiferromagnesekben vagy a
ferrimagnesekben szintén) lényegében Avogadro-szamnyi elektron spinje jatszik szerepet.
Ilyenkor a mégnesezettséget a kiils6 magneses tér fiiggvényében felrajzolva tankdnyvi hisz-
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terézisgorbéket kapunk, beleértve a Barkhausen-ugrasokat is. Mindez a szokasos modon
interpretalhaté gy, hogy a nagy mintaban szamos magneses domén van jelen, amelyek
méagnesezettségének az elfordulésa, illetve az Gket hatarolod falaknak az elmozdulasa fele-
16s pl. a hiszterézisgorbék jellegéért. Ha egyre kisebb mintakat tekintiink, akkor elérjiik
azt a tartoményt, amikor a minta linearis mérete kisebb lesz, mint a doménfalak karak-
terisztikus tavolsaga, és ekkor energetikailag az lesz a kedvezd, ha mar pusztan egyetlen
domén alakul ki. Ennek megfelelgen a hiszterézisgorbe is simébb, hidnyoznak a doménfa-
lak mozgasahoz kapcsolodo Barkhausen-ugrasok. Ahogyan a 6. dbra a) részén lathatjuk,
még kisebb méretek esetén, egyetlen ,0ridsi” spinnel (S = 10) jellemezheté molekulaknal,
tjfent megjelennek a lépcsdszert ugrasok a hiszterézisgdrbéken. Ezeknek a kialakulasa-
ért azonban — ahogyan latni fogjuk — més (a doménektdl teljesen fiiggetlen) effektusok
felelgsek.

A molekulamégnesek kozos jellemzdGje, hogy a komplex molekula tartalmaz
olyan fém (jellemzGen mangan vagy vas) atomokat, amelyek elektronjai lényegé-
ben felelgsek a molekula spinjéért. A leggyakrabban vizsgalt ilyen eset a r6-
viden Mnjo-Ac alakban irt komplex, a mangan acetat, amelynek &sszegképlete
[Mn;5(CH3CO0)16(H20)4012].2CH3COOH.4H50, szerkezete pedig a 6. dbra b) részén
lathato. (A rovid jeloléesben megjelens Ac tehat nem az aktiniumra, hanem az acetat-
gyokre utal.) Ahogyan a 6. dbra b) része mutatja, a molekuldban 16v6 mangén atomok
két, egymassal nem ekvivalens pozicioban helyezkednek el (zold, illetve narancs gdmhbok
az abran). E két pozici6 annyira nem azonos, hogy kiillonb6zG toltésti pozitiv mangan
ionokrol beszélhetiink, amelyek spinje a kiilonb6z§ elektronszam miatt nem azonos. A ké-
mia kotéseknek és Pauli-elvnek készonhetGen ezek a spinek kolesonhatéasba lépnek, ennek
kovetkezményeként alakul ki az eredd spin (S = 10). (Ha a hagyoméanyosabb anyagok-
kal keresiink analoégiat, akkor a nemzérd eredd spin, illetve a hozzé kapcsolédé magneses
momentum miatt a viselkedés paraméagneses. A viszonylag nagy elemi magneses momen-
tumok miatt esetenként hasznélatos a ,szuperparamagnes” kifejezés is. Masrészt, mivel a
kétféle pozicioban lévs, kiilonbozE eredd spinti mangan atomok spinje a kiils6 térben el-
lentétes iranyba igyekszik beallni, a ferrimagneses anyagokkal is vonhatunk parhuzamot.)
Az eredd spin természetesen kélcsonhatasban van az anizotroép molekuléris kérnyezettel
is, amit kozelitésként egy — a térbeli szabadsigi fokokat elhanyagold, csak a spinre kon-
centralo — effektiv Hamilton-operatorral vehetiink figyelembe [40]. Ha a 6. abra b) részén
bejelolt négyfogasu forgastengelyre merdleges iranyt vessziik z-nek (konnyt tengely, easy
axis) akkor ez az effektiv Hamilton-operator elsg kozelitésben a

Hgy=—DS? (1.28)

alakba irhato, ahol S, a az eredd spin z komponense (i egységekben mérve), a D egyiitt-
hatot pedig kelvinben szoktédk megadni (1K = kg x 1K ~ 1,38 x 10723.J), Mnjs-Ac esetén
értéke D = 0,56 K [41]. (A pontosabb modellt majd a 4. fejezetben ismertetjiik.) A fen-
ti effektiv Hamilton-operator sajatértékeit az m = —10, —9,...,10 szamokkal indexelve
a 7. abra a) lathato ,forditott” paraboldhoz jutunk, amelynek alapallapota kétszeresen
degeneralt (m = £+10). A nagysagrendekbdl mar most latszik, hogy valoban érdemes a
kisérleteket alacsony hémérsékleten végrehajtani, ugyanis ha a termikus energia megha-
ladja a D x 10? = 56 K értéket (azaz maga a hémérséklet magasabb 56 K-nél) akkor a
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termikus folyamatok az esetlegesen nemzér6 magnesezettséget nullava valtoztatjak oly
modon, hogy végiil minden m-hez és ellentettjéhez is megegyez6 populaciok fognak tar-
tozni. Kiils6 B méagneses indukcio jelenlétében az (1.28) egyenlethez hozza kell adnunk a
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7. abra: Az (1.28) Hamilton-operator energiaszintjei az S, operator sajatértékeivel inde-
xelve. A fels§ abran nincs kiils§ tér, mig az alson a B =1 T nagysagn, z iranyn kiilsé
méagneses indukci6é rezonanciat hoz létre az m = —10 és m = 8 indexii nivok kozdtt. A
pontokat 6sszekdts paraboldk csak a jobb attekinthet&séget segitik.

Hp = —gupBS tagot, ahol up a Bohr-magneton. (Azaz a lokalizalt spinek ,természetes
mo6don”, a magneses momentumukon keresztiil hatnak kolesén B-vel.) Ez a csatolas az al-
irdny( magneses tér esetén Hgy+ Hp még mindig diagonalis S, sajatallapotaiban, csak
most az m fiiggvényében felrajzolt parabola eltolodik, ahogyan a 7. dbra b) része mutat-
ja. Azonban ebben az esetben sem indukalodnak atmenetek a kiillonb6z6 m-mel indexelt
allapotok kozott, ehhez az sziikséges, hogy legyenek a Hamilton-operatorban olyan mat-
rixelemek, amelyek Gsszekotik ezeket az allapotokat. Ez legegyszertibben tigy valosithato
meg, hogy a kiils6 magneses tér nem pontosan z iranyt, de ahogyan késébb latni fogjuk,
a tér nélkiili Hamilton-operator pontosabb alakja sem diagonalis S, sajatallapotaiban.
Ezek a korrekciok azonban jellemzGen sokkal gyengébbek, mint Hgy+ Hp, igy pertur-
bacioként vehetdk figyelembe. Ebb6l levonhatjuk azt a kovetkeztetést, hogy szamottevs
valoszintisége egy m — m’ atmenetnek akkor van, ha Hgy+ Hp varhato értéke az m és
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m’-vel indexelt dllapotokban kozel esik egymashoz (mivel a perturbélatlan energiakiilénb-
ségek a sajatallapotokhoz tartozd korrekciok nevezGjében szerepelnek). Ilyen rezonancidk
a —Dm?— gu,B.m = —Dm/? — guy B,m' egyenlet megoldasabol lathaté modon kozel 0,5
T lépésenként kovetkeznek be (a D = 0,56 K esetben). Tehat pl. az m = —10 indexii
nivo rezonans a m’ = 10 indextivel kiils§ tér nélkiil, az m’ = 9 indextivel 0,5 T z iranyua
kiils tér esetén, az m’ = 8 indextivel 1 T esetén, és igy tovabb. (Valojaban a fent leirt
Hamilton-operatorok esetén ezeknél a kiils§ tereknél egyszerre t6bb nivopar lesz rezonans.
A 4. fejezetben részletezendé esetekben ezek a rezonancidk valamelyest eltdvolodnak egy-
méastol.)

Energia/s
o

I ! :
-10 5 0 3 =
B (6nkényes egység)

8. abra: Elkeriilt nivokeresztezddés szemléltetése. Kiils6 magneses térrel kdlcsonhatés-
ban 1évé molekulamagnesek kiillénboz6 nivoparjai esetén a minimélis tavolsag, ¢, széles
tartoméanyban valtozik.

Az S, operétor kiilonbozo sajatallapotai kozotti atmenetek azért fontosak, mert a mér-
het§ magnesezettség z komponense S, varhato értékével aranyos. (Magukat a méréseket
jellemzGen nagyon érzékeny, pl. SQUID alapi magnetométerekkel lehet kivitelezni [39].) A
kisérletek alapjan a molekularis magnesek alacsony hémérsékleten felvett hiszterézisgor-
béin lathato ugrasok az el6z6 bekezdésben emlitett rezonancia-atmenetekkel magyarazha-
tok: ezek az ugrasok azoknal a kiils§ magneses tereknél jelennek meg, amikor a térerGsség
éppen akkora, hogy a rezonanciafeltétel teljesiiljon. Ez min@ségileg mas mechanizmus,
mint ami a tombi mégnesek hiszterézisgérbéin megjelend ugrasokat magyarazza. Gyakran
hasznéalatos a ,magnesezettség alagutazasa’ (tunneling of magnetization) kifejezés, ami
arra utal, hogy ha a 7. dbra a) részére tekintiink, akkor belelathatunk egy két minimum-
mal (m = £10) rendelkezs potencialgodrot is. A rezonans esetben az atmenetek (mint
a 7. dbra b) részén kék vizszintes vonallal Gsszekotott két allapot kozotti) pedig a két
spotencidlgodor” kozotti ,potencialfalon keresztiil” torténnek. Ugyanakkor fontos hangsi-
lyozni, hogy a hagyomanyos értelemben — amikor egy részecske térbeli pozicidja valtozik
meg az alagiteffektus kovetkeztében — a jelenség csak fenntartasokkal tekinthetd alaguta-
zésnak, mivel a térbeli szabadsagi fokok egyéltalan nem szerepelnek a modellben. (Bar
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nyilvanvalé modon toérténik bizonyos mértéki toltésatrendezddés egy atmenet folyaman.)
Erdemes mar itt a bevezetében hangstlyozni, hogy a 7. abra b) részén szemléltetett
rezonanciak altalaban nem jelentenek egzakt degeneraciot. Masszoval, a fentebb emlitett,
gyenge, de S,-vel nem felcserélhet§ tagok miatt a teljes Hamilton-operator sajatértékeit
B fiiggvényében folrajzolva elkeriilt nivokeresztezddéseket lathatunk, amelyekbdl egyet
a 8. dbra mutat sematikusan. A nivok minimalis tavolsagdt megad6 0 mennyiség a kii-
16nboz6 elkeriilt nivokeresztezddések esetén nagysagrendileg a 10712 K és 1 K kozotti
tartomanyban valtozik. Ez akkor valik kimondottan fontossa, amikor a kiils6 magneses
tér id6fiiggését is figyelembe vessziik. A dinamika vizsgélata azt mutatja, hogy J nagysaga
mellett ilyenkor egyaltalan nem mindegy pl., hogy milyen gyorsan viltozik a magneses tér
egy hiszterézisgorbe felvételénél. Ha B az id6 linearis fiiggvénye, akkor a 8. d4bran latha-
to eset kozvetlen kapcsolatba hozhaté a Landau, Zener és Stiickelberg [42-44| nevéhez
kothets ismert modellel. Ezekkel a kérdésekkel fogunk foglalkozni a 4. fejezetben.
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1.4. Rovid, erds lézerimpulzusok kolcsonhatasa szilard-
testekkel

A lézertechnika fejlédésének egy joideig nagyon fontos irdnya volt a jol meghatarozott
frekvenciaju (frekvenciastabilizalt) folytonos vagy nagy impulzushosszisagu forrasok fej-
lesztése, ami a pl. a kvantummechanikai energiaszintek nagyon preciz (1079 relativ hiba
alatti) meghatarozasat tette lehetévé. Ehhez képest egy komplementer hozzaallast jelen-
tett a rovid (igy nagy savszélességii) impulzusok megjelenése. Ezek az impulzusok termé-
szetesen nem alkalmasak arra, hogy pl. alapallapotbol egy jol meghatarozott gerjesztett
allapotba juttassanak egy kvantumrendszert, cserébe viszont olyan folyamatokat befo-
lyasolhatnak vagy tehetnek lathatova [45], amelyek nagyon gyorsan (femtoszekundumos
idgskalan) jatszodnak le. Ez sok alkalmazas lehetdségét is felveti, mint pl. a fényimpul-
zussal kontrollalt szilardtestbeli elektrondinamikaét (,lightwave electronics” [46]). Néhany
optikai ciklust tartalmazo impulzusok esetén fontos szerepet jatszik a vivé-burkolod fazis
(carrier-envelope (difference) phase: CEP). Ezt legkonnyebben egy linearisan polaros im-
pulzus elektromos a terével szemléltethetjiik, amelynek a modellekben gyakran hasznalt
egyszertsitett alakja

0.5

F(t) 0

-0.5

-1 I I I
-10 5 0 5 10

t(fs)

9. abra: Gauss burkoléval rendelkezd, kiillénbo6z8 vivs-burkold fazisokhoz tartozé impul-
zusok ,hulldmformaja” F(t)=exp(—t2/272) cos(wot+pcEp), ahol wy=2.51 1/fs, és 7=2.5
fs. A kék gorbe a koszinusz- (pcpp = 0) a piros pedig a szinuszimpulzust (¢cgpp = 7/2)
szemlélteti.

F(t) = F()(t) COS(WQt—FQOCEP). (129)

Itt tehat F' jeloli az elektromos térerdsség egyetlen nemzérd komponensét, wy a vive-
frekvencia, Fy(t) a lassan valtozé burkolo fiiggvény (0Fy/0t < woFy(t)), wcep pedig a
vivi-burkol6 fazis. Szokas pcpp =0 esetén koszinusz-, pcgpp = 7/2 esetén pedig szinuszim-
pulzusroél beszélni. Gauss fiiggvény alakt burkol6 esetén a 9. dbra mutatja a kettd kozotti
kiillonbséget. Kisérletileg természetesen a térerGsség idofiiggése — a ,hullamforma” (wa-
veform) — sokkal Gsszetettebb, ugyanakkor mar a fenti egyszertsitett alakbol is latszik,
hogy ilyen kevés optikai ciklus esetén sokat szamithat a fény-anyag kolcsonhatés soran
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a CEP. (Hogy csak a legszembed6tlgbb kiilonbségeket emlitsiik: koszinuszimpulzus esetén
nagyobb a maximalis térerGsség abszolut értéke, és egyetlen cstics tartozik ehhez a maxi-
malis értékhez, mig szinuszimpulzus esetén kettd, amelyek ellentétes elGjeli térerGsséghez
tartoznak.) Ha ezt a jelenséget olyan kisérletben szeretnénk vizsgalni, amely tobb, egy-
mast kdvets impulzust hasznal, akkor fontos, hogy az egymas utani ,l6vések” soran pcgp
ne valtozzon, azaz a forrds CEP-stabilizélt legyen.

XUV spectrometer signal (Al filter)
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10. abra: A szegedi ELI kézpontban argon gazban mért HHG spektrum magasfrekvencias
része. A vizszintes tengelyen a harmonikus rend azt jelenti, hogy az adott frekvencia a
kozeli infravorosbe esé kozponti frekvenciaju gerjesztés (A=1030 nm) hanyszorosa. (Varju
Katalin engedélyével.)

A révid impulzushossz gyakran egyiitt jar a nagy intenzitassal, ami 6sszességében azt
jelenti, hogy a fény-anyag kolcsonhatés leirdsara szolgalo szokasos modszerek és eredmeé-
nyek érvényessége korlatozott. Félvezets céltargyak esetén pl. alacsony intenzitas és kvazi
monokromatikus gerjesztés esetén tudjuk, hogy a savatmenethez kapcsolodd abszorpcid
csak a tiltott sav szélességénél nagyobb fotonenergidk esetén johet létre. Nagy intenzi-
tas esetén azonban pl. a tobbfotonos folyamatok jelentGsebb szerepe miatt ez nem igaz.
A nagy intenzitasok mésik kovetkezménye, hogy a dinamika sokkal kevésbé linearis, és
igy periodikus gerjesztés esetén az anyagban létrejové polarizacio id6fejlédésében a ger-
jeszt6 frekvencidk mellett megjelennek azok egész szamu tobbszordsei, a felharmonikusok
is. Ez természetesen érzékelhetd a kisugarzott elektromégneses spektrumban is, ahogyan
azt a 10. abran lathato, a szegedi ELI lézerk6zpontban mért gorbe is mutatja. Gaznemii
mintak [47-49] mellett a magasfelharmonikus-keltés (high (-order) harmonic generation:
HHG) szilardtestekben is megvalosul [50-52|, de amig gazokban széles kirben elfogadott,
szemléletes elméleti modellek allnak rendelkezésre |53, 54|, addig szilardtestek esetén sok-
kal t6bb a nyitott kérdés, amelyek vizsgalatdban helye van a kvalitativ képet megragadni
széndékozo, egyszertibb modelleknek is.

Az 5. fejezetben a fenti két témaval fogunk foglalkozni, azaz rovid, erGs lézer-
impulzussal kivaltott szilardtestbeli elektrondinamika és az ezzel szorosan Osszefiiggs
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magasfelharmonikus-keltés lesz a kdzéppontban. Az elsé témahoz a motivaciot egy Gar-
chingban sziiletett kisérleti eredmény szolgaltatta, amely szerint elegendGen erds, a kozeli
infravords tartomanyba es§ impulzus kvarciivegben mérhetd aramot képes létrehozni [55].
Az effektus fizikai hatterét nyuajto folyamatokat szemlélteti vazlatosan a 11. dbra, az egy-
szertiség kedvéért kristalyos anyagra. Ezek koziil az dram létrejotte szempontjabol talan
a legfontosabb a fiigg6leges fekete nyilakkal szemléltetett, a vegyérték savbol a vezetési
savba torténd atmenet, amit a kisérletben a kozeli infravords tartomanyba esé elektro-
magneses sugarzas valt ki. (Els§ kozelitésként tekinthetiink két savot, bar elegendGen
magas gerjesztd intenzitas esetén a kvantitativ leirdshoz tobb vezetési sav figyelembevé-
tele sziikséges [56].) A nagysagrendeket jol érzékelteti, hogy a kristalyos SiO tiltott savja
hozzévetélegesen 9 eV széles, ami tobb mint 6tsz0rose a fotonenergianak. (Ezt szemléltetik
a tobb részbdl allo fekete nyilak.) Ezen a savok kozotti (interband) dinamikan kiviil szo-
ks még emliteni a savokon beliili (intraband) elektronmozgast (voros, dupla végi nyil).
Ezen tul az deriilt ki, hogy a SiO, mintaban annyira erds az elektron-fonon szoras, hogy
az még a femtoszekundumos idéskaldn sem hanyagolhato el. Ezt szemléltetik az abran a
savminimum felé mutato kék nyilak. Fontos megjegyezni, hogy ennek az effektusnak az
erds jelenléte pontosan azt jelenti, hogy tavolrol sem az eddigi alfejezetekben emlitett bal-
lisztikus transzportrél van szo. (Es természetesen az elektronok dinamikajat befolyasolo
kiils§ tér is sokkal erGsebb ebben az esetben.)

N

Energia

k

11. Abra: Erds lézertér jelenlétében létrejovs alapvets folyamatok széles tiltott sava fél-
vezetGkben és dielektrikumokban. A vastag piros parabolak a vegyérték (alul) és vezetési
savot (felil) szemléltetik, a vékony fekete nyilak pedig a lézerindukalt savatmeneteket je-
16lik (ezek a nyilak azért allnak tobb részbél, hogy azt hangstlyozzék, hogy az dtmenethez
altalaban tobb foton altal szallitott energia sziikséges). A vorss, dupla végt nyil a vezetési
savon beliili elektrondinamikara utal, mig a kék, a sdvminimum irdnyaba mutat6 nyilak a
sdvon beliili relaxacios folyamatokat jelzik. Femtoszekundumos idéskaldn a savok kozotti
relaxécids effektusok rendszerint elhanyagolhatok.

Az er6s, oszcillalo kiilsG tér a szilardtestben idéfliggd polarizaciot és aramokat kelt,
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amik természetesen maguk is forrasai az elektromagneses mezdének. Az igy létrejove su-
garzas magasfrekvencias részét alkotjak a magas felharmonikusok, amelyek spektruménak
tipikus tartomanyai vannak. Az intenzitasspektrum maximuma egyértelmien a gerjesztd
frekvencia kornyékén talalhato, ezutan a felharmonikusok erdssége csokken, majd kozel
azonos magassagu csicsok sorozata kovetkezik (,platd”), végiil a felharmonikus csticsok el-
tiinnek (levagas” vagy ,letorés”: cutoff). A kisérletekben mért HHG spektrumok hasonld
jellegii szakaszokra bonthatok nemcsak szilardtest, hanem gazmintak esetén is. (A 10. 4b-
ra ennek a spektrumnak csak legmagasabb frekvencidkat tartalmazo részét mutatja.) A
levagashoz tartozo frekvencia analitikusan is becsiilhets [57], és fizikailag azzal az ener-
gidval aranyos, amit a HHG egy elemi folyamata soran egyetlen elektron maximalisan
nyerhet.

Az optikai magasfelharmonikus-keltés folyamata a fény-anyag kolcsonhatas nagyinten-
zitast tartomanyanak elvi fontossagu vizsgalata mellett azért is 1ényeges, mert a gerjesztés
hatasara az anyagbol kiléps masodlagos sugarzas (ami tulajdonképpen a felharmoniku-
sok szuperpozicioja) kiilonleges tulajdonsagokkal rendelkezik. Ha az egyes frekvencidkhoz
tartozo oszcillaciok fazisa nem véletlenszert, akkor a masodlagos sugirzas tartalmaz a
gerjesztés rezgeésidejénél lényegesen révidebb impulzusokat is [1, 58], amelyek infraviros
bejovs 1ézernyalab esetén az attoszekundumos tartoméanyba esnek. Ilyen rovid elektromég-
neses impulzusok alkalmasak pl. atomi rendszerek dinamikijanak kordbban elérhetetlen
pontossagu feltérképezésére. Az 5. fejezet masodik felében azt a kérdést fogjuk megvizsgél-
ni, hogy a 11. abran vazolt folyamatok szerepe a HHG spektrumok létrejéttében mennyire
valaszthato szét.
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1.5. Célkitiizések

A vizsgalni kivant fizikai rendszerek, a veliikk kapcsolatos el6zmények és az alkalmazando
modszerek attekintése utdn most mar megfogalmazhatjuk azokat a célokat, amelyeket a
jelen dolgozat alapjat képez& munka soran tiztiink ki.

Az els6 vizsgalt teriilet elektronok kvantumos transzportja Rashba-féle spin-palya kol-
csonhatés jelenlétében. Ezen beliil kvantumgytirtik spintranszformacios tulajdonsidgainak
a meghatarozasa volt a célunk. A probléma linearitdsa miatt az varhato, hogy ez a transz-
forméacié a bemend spinekre, mint kétdimenzios vektorokra, qubitekre hato méatrixként ir-
hato le, masszéval egyqubites kvantumos logikai kapukrol van sz6. Fontos kérdés annak a
feltérképezése, hogy milyen jellegiiek lehetnek ezek a logikai kapuk. Ennek a probléméanak
az altalanositasaként az is célunk volt, hogy megvizsgaljuk tobb gytirtibsl allo, dsszetett
halozatok spintranszformaciés tulajdonsagait. Emellett praktikus szemponthol 1ényeges,
hogy realisztikusabb kériilmények kozott, szorasi folyamatok és termikus fluktuéacio jelen-
létében hogyan modosulnak ezek az eredmények. Kisérleti szemponthol féként a [4, 27|
munkak jelentettek motivaciot ennek a témakornek a tanulmanyozéisahoz.

Molekularis magnesek kiils§ magneses térben mutatott viselkedését is tanulmanyoztuk.
A korabbiakban emlitett rezonancidk a pontosabb leirds szerint elkeriilt nivokeresztezGdé-
seknek felelnek meg. Célunk volt egy ilyen nivokeresztezGdés esetén a dinamika vizsgalata
abban az esetben, amikor a kiils6 tér periodikus, igy az elkeriilt nivokeresztezGdésen djra
és tjra athalad a rendszer. Ilyenkor a kvantummechanikai koherencia kulcsszerepet jatszik,
igy nagyon fontos a dekoherencia-mechanizmusok szerepének tisztazésa. Emellett tervez-
tiik azt a kérdést is koriiljarni, hogy a magneses molekula effektiv Hamilton-operatoranak
Osszes energiaszintjét figyelembe véve milyen 1j jelenségek 1épnek fel. A téma vizsgélatat
motivalo korai kisérleti eredmények a [41, 59| kozleményekben talalhatok.

Intenziv lézerterek és szilardtestek kolcsonhatasédnak elméleti leirasaban jelenleg még
sok a nyitott kérdés. Ezzel kapcsolatban terveztiik megvizsgalni az el6z6 fejezetben emli-
tett, a 11. 4bran szemléltetett folyamatok szerepét. Itt kiilonosen a relaxécié jelentGsége
érdekes, mivel annak realisztikus eréssége esetlegesen jellegében véaltoztathatja meg a di-
namikat. Ennek a kérdésnek a tanulméanyozasat egy konkrét kisérlet [55] értelmezésének
a szandéka inditotta el. Egy maésik fontos kisérleti eredmény a témbi szilardtestekben
keltett magasrendd felharmonikusok detektalasa [50]. Célunk volt a 11. dbran lathato,
tobbek kozott magasfelharmonikus-keltéshez is vezets folyamatok kritikai feliilvizsgalata
abbol a szempontbol, hogy milyen értelemben is pontos az ezekrdl az effektusokrol alkotott
hagyomanyos fizikai kép.
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2. fejezet

Vezetési elektronok spinjének
befolyasolasa kvantumgytirtikben:
kvantumos logikai kapuk

2.1. Bevezetés

A kvantumgytirtik olyan kor vagy gytrd alaka alakzatok, amelyekben az elektronok sza-
badon, kvantumos tulajdonsagaikat megtartva mozoghatnak. A zart gytrik kvantumme-
chanikai targyalasa egyelektron képben nem rejt kiilonésebb nehézséget, egydimenzioban
pl. kiilonosebb szdmitasok nélkiil 1athato, hogy spinfiiggetlen esetben az elektronok pélya-
impulzusmomentuménak a gyird sikjara mercGleges komponense megmaradd mennyiség.
Spin-palya kolesonhatéas jelenlétében a sajatértékprobléma (és a megmaradd mennyiségek
meghatéarozasa) mar osszetettebb feladat, de még mindig megoldhaté analitikusan.

L,g LQ/

12. abra: Zart, egyetlen kimenettel rendelkezd és két kimenetd kvantumgytrtik geomet-
ridja.

Ett6l eltérs, szorasjellegli problémaval allunk szemben, ha a gy(rid vezetékekkel kap-
csolodik a kornyezetéhez, rajta aram folyik at (ahogyan a fenti 4bra b) és ¢) részén latszik).
Ebben az esetben a vezet&képesség mérésével kisérletileg is meghatarozhato, hogy a gyti-
riibeli interferencia hogyan befolyasolja a vezetési tulajdonsdgokat. Célszerten ilyenkor
a vezetGképesség megvaltozasit mérik valamely kiils6 paraméter fiiggvényében. Tipikus
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példa az Aharonov-Bohm effektus [6] kisérleti vizsgélata, amikor a szoban forgo paraméter
az alkalmazott magneses tér nagységa [60, 61]. (Innen szarmazik az angol irodalomban
gyakran hasznalt ,Aharonov-Bohm ring” kifejezés.) Erdekes, hogy ezeket a kisérleteket
kordntsem ballisztikus mintékkal végezték, a faziskoherencia — legaldbbis részben — ennek
ellenére mégis kimutathato. A késGbbiekben a magneses tér mellett a Rashba-féle spin-
palya kolcsonhatas erGsségének a valtoztatidsa mellett is megmérték a vezetGképességet
(egyetlen gytriire pl. a [4] cikkben, gytirtik halozatara pedig a [62] munkaban), és vol-
taképpen a kapott oszcillaciok szolgaltattak kisérleti bizonyitékot arra, hogy kiilsé elekt-
rodakkal valoban hangolhato az (1.23) egyenletben szerepl§ o paraméter. (Bar egyenes
vezeték esetére ez mar kordbban ismert volt [27].) Spin-palya kolcsonhatas jelenlétében
tehat spinfiiggs interferenciajelenségek jatszodnak le a gytiriiben (,spin interference devi-
ce” [3]), amelyekhez elméleti szempontbol a ballisztikus transzport lefrasara kidolgozott,
az el6z6 fejezetben vazolt modszerek szolgaltatjik a megfelel§ fizikai hatteret. A tovab-
biakban azzal az esettel foglalkozunk, amikor mind a gytrit, mind pedig a vezetékeket
jo kozelitéssel egydimenziosnak lehet tekinteni [63]. Ebben a fejezetben 12. dbra b) és ¢)
részén lathato, egy bemenettel és egy, illetve két kimenettel rendelkez6 esetet vizsgaljuk a
[T1, T2] cikkek alapjan. (Az angol terminologia szerint — a bejovs vezetéket is szamolva
— two (three) terminal quantum rings”.)

A gytri vezetSképességének a geometriai és anyagi paraméterektsl valo fiiggésének
meghatéarozasa mellett [3, 27, 28] érdekes kérdés, hogy a kimeneten megjelend elektro-
nok milyen spinnel rendelkeznek. A fent emlitett spinfiiggd interferencia miatt a bejové
és kimend vezetékben altalaban spinirdny nem azonos, a gytri felfoghat6 olyan eszkoz-
ként, amely a spin szabadsagi fokra hatva hajt végre transzformaciokat. Az elektronspin,
mint természetes kétallapott rendszer, az egyik fontos jelolt a kvantumos informaciofel-
dolgozas alapegységének, a qubitnek a szerepére [64, 65]. Ebben az értelemben a gyti-
riit kvantumos logikai kapunak [66] tekinthetjiik. A tovabbiakban megmutatjuk, hogy az
egydimenzios kvantumgytiird méretének, a vezetékek egymashoz viszonyitott helyzetének,
illetve a spin-palya kolcsonhatas erdsségének megfelel§ megvalasztasaval a legfontosabb
egy-qubites kapuk (Z, X, Hadamard) realizalhatok. Emellett ezeknek a logikai kapuknak
megfelel6 miikddés gy is elGall, hogy a reflexié lényegében nulla, ami felveti a kapuk
egymas utan kapcsolasanak a lehet&ségét is.

2.2. A zart gytrid sajatértékproblémaja

Tekintsiink tehat egy origé kozépponta korgytirit az x —y sikban, és hasznéljunk sikbeli
polarkoordinatakat! Az 1.1. szakaszban emlitett modszerrel (1ényegében radialis integra-
lassal) keskeny gytri esetén a probléma egydimenziossa redukalhato, ekkor a Hamilton-
operator csak a ¢ polarszogtdl fiigg:

*? 9  hw
Hring = _hQa_(,02 —ZFLCUO'T% _270-%07 (21)

ahol m* az effektiv tomeg, a jeldli a kor sugarat, hQ=h*/2m*a? a karakterisztikus kinetikus

energia, az w =«/ha frekvencia pedig a spin-palya kolcsénhatas erSsségét méri. (Ez az a
mennyiség, amely az o paraméteren keresztiil kiilsg elektromos térrel befolyasolhato [27].)
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A sugérirdnya és arra mer6leges spinirdnyhoz tartozé Pauli matrixok a kovetkezdk:

0, = Cos Yo, +sinpo, 0,=-—0, = —sin o, +cos po,. (2.2)

I
Ahogyan akar a matrixelemek kiirdsaval is ellenérizhetd, ez a Hamilton-operator énad-
jungalt, ami annak koszonhets, hogy a kétdimenzios esetbdl kell§ kortiltekintéssel keriilt
szarmaztatasra |15, 63].

Egy konstanstol eltekintve a (2.1) Hamilton-operator felirhato, mint két impulzusmo-
mentum operator dsszegének a négyzete:

) 2w
H,ing = hQ (—2’%%—%(% cos ¢+ o, sin go)) —f@] : (2.3)
ahol tehat a palya-impulzusmomentum z komponense (L, = —i%) és 55, = 50./2 sze-

repel (mindkét impulzusmomentumot 7 egységekben értve). L.+ §S, mellett konnyen
ellenérizhet6 moédon H,;,, felcserélhets a teljes impulzusmomentum z komponensével,
K =L,+5,-vel is, méghozza tugy, hogy kiilon-kiilon sem [H, g, L,], sem pedig [Hying, S:]
nem tinik el. Emellett létezik egy helyfiigg6 spin operdtor, ami szintén kommutél H,;,,-
gel: Sgp, =S, sin 6 cos o+, sin 0sin o+ 5. cos 0, ahol a 0 szoget p-t6l fiiggetleniil az alabbi
egyenlet hatarozza meg:

tanf = —w/S. (2.4)

Ez azt jelenti, hogy 6 pusztan a spin-palya kolcsénhatas nagysaganak és a kinetikus ener-
gianak az aranyatol fiigg. Sy, sajatspinorjainak az irdnyat (ami tekinthet§ H,;,, sajatspi-

a) b)

13. abra: Az egydimenzios, zart kvantumgytird sajatspinorjainak iranya a) gyenge és b)
er6sebb spin-palya kolcsonhatés esetén.

norjai, vagy roviden a gytrd sajatspinorjai irdanyanak is) a 13. &dbra szemlélteti a gytiri
mentén. (Ez lényegében az 5. dbra egydimenzios valtozata, ahol a z komponens nem fiigg
a helytol.)

Az is konnyen belathato, hogy [K, Sp,| = 0, igy kereshetjiikk H,;,y, K és Sp, kozos
sajatallapotait. A meghatarozottsag kedvéért hasznéljuk S, sajatbazisat, amiben kifejtve
S, sajatspinorjai ismertek:

—ip/2 9 —ip/2 gip &
) = (e 00502)’ o) = (e sin 20). (2.5)

/2 sin 5 —e/2 cos §
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Erdekes modon ezek egyben K-nak a (degeneralt) zéro sajatértékéhez tartozo sajatallapo-
tai is. Ha megszorozzuk ket e"?-vel, akkor Sy, sajatértékei (+1/2) azonosak maradnak,
K-¢é pedig 0-r6l k-ra valtoznak. Azaz

) 1 . ) 1 .
Sope™ |T0,) = Eewp [Top) s Sope™ [Lop) = _56”%0 [og) » (2.6)
illetve
Ke"™ [To,) = ke |Top) » Ke"™ |Lgp) = k™ [Lgp) - (2.7)

Konnyen lathato, hogy ezek a spinorok a H,,, operatornak is sajatallapotai, a két energia
sajatérték pedig
E=nQ [’ —prw+1/4], p==£1, (2.8)

ahol w=4/1+ (w?/Q?). Szemléletesen ez a 14. abra egy fliggsleges metszetét jelenti, ahol
tehat x fix. Zart gytird esetén k1 1/2 egész kell, hogy legyen, azaz maga x félegész.

14. dbra: Az egydimenzios, zart kvantumgyftirii sajitenergiai h{) egységekben mérve, az
w/Q =2 esetben. A kék és piros folytonos vonalak csak a szemet segitik, zart gytird esetén
csak félegész k értékek fordulhatnak el6. (A k = 15/2-hez tartozo két energia sajatérté-
ket emeli ki a fligg6leges vonal.) Amennyiben transzportot szamolunk (azaz vezetékeket
kapcsolunk a gytirtihoz), akkor az energia folytonos paraméter, és minden energiaérték
négyszeresen degeneralt (ahogyan a vékony fekete vizszintes vonal mutatja).

2.3. Transzport a gytriin keresztiil

A bevezets fejezet alapjan az elektrontranszport leirasdhoz (azaz amikor vezetékek kap-
csolodnak a gytirihoz) egy adott energian kell megoldanunk a problémat, azaz az el6z6
alfejezet gondolatmenetét folytatva, most a 14. dbra egy vizszintes metszetére kell gon-
dolnunk, de esetiinkben a korvezet6hoz csatlakozo vezetékek jelenléte miatt x tetszéleges
(valos) értéket felvehet. Ekkor érdemes egy kompaktabb jelolést hasznalnunk, Sp,, K és
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H,ing kOz0s sajatallapotait jelolje most

|0(k, @) = ¢ (e—w/zu(,@))’ (2.9)

e/ 2y (k)

ahol tehat

K [Y(k, @) =k (k@) (2.10a)
Sop ¥ (K, 0)) = s(k) (k) s(k) ==£1/2. (2.10D)

Ha azonban az E energiat (H,;,, sajatértékét) rogzitjiik, akkor s csak olyan lehet, amely
megoldja a (2.8) egyenletet ezzel az E energiaval. Ey= —Z—“;;—nél nagyobb energidk esetén

négy ilyen k-t talalunk. (E, alatt pedig egyet sem, ez algebrailag is lathato, de érdemes
rapillantani a 14. dbrara is.) A megoldasok konkrét alakja:

R = p(w/24+(=1)q),  j=12, p==l, (2.11)
ahol ¢ = /(w/2Q)2+ E/hQ. A mostani jelolésekkel a (2.9) egyenletbeli egyiitthatok ard-
nyat

v(K}) 0
= (tan6/2),=— (1— 2.12
u(/{ét) ( an / )H w( luw) ( )
adja meg, ami természetesen a p megfelels értékeire visszaadja a (2.5) egyenletbeli ara-
nyokat.

A teljes transzportprobléma (gytri és vezetékek egyiittesen) egy adott E energidhoz
tartozo stacionarius allapotait az egyes tartomanyokon kapott megoldasok illesztése adja.
Az egyszeriiség kedvéért tegyiik fel, hogy a vezetékekben nincs spin-palya kolcsonhatés,
igy ott a stacionarius allapotok sikhullaimok. A 15. dbran szerepld lokélis koordinatakat
hasznalva, a bal oldali, ,,bejov6” vezetékben a megoldast a kovetkezd alakba irhatjuk:

W () = (2) e+ (2) e, (2.13)

ahol k =+v2m*E/h, és (ahogyan az a koordinatatengely iranyitasabol és k elGjelébdl is
latszik) fi és fo jeloli a bejove, ry és o pedig reflektalt spinor komponenseit. Amint 14tni
fogjuk, f1 és fo tetszdlegesen megvélaszthato, egy adott geometria és spin-palya kdlcson-
hatas erésség mellett ezek ardnya szabja meg a teljes megoldast. A kimeng vezetékben
csak a gytritél tavolodo sikhullamokat engediink meg:

i) = (1) 214

Magaban a gytriiben kiilon kezeljiik az also (lower: 1) és a fels§ (upper: u) kart. Mind-
két térrészhez négy egyiitthaté tartozik, annak megfelelGen, hogy E a fentiek alapjan
négyszeresen degeneralt:

W.(p) = Z a () 1)) = D o (sl —¢')). (2.15)
=t =12
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15. abra: Egy kimenettel rendelkez kvantumgytirti sematikus rajza a kiilonb6z6 tarto-
manyokhoz tartozé sajatallapotok jeldlésével.

A 15. 4bra alapjan a bejove vezeték spinorértékd hullamfiiggvényét x = 0-ban kell illesz-
teniink W,-val a ¢ = és U;-lel a ¢’ = 2w — helyen. Ugyanigy, a kimens vezeték esetén
U;r(2') kapesan az 2/ = 0 pontot, mig a W, és ¥, spinoroknél a ¢ = ¢’ = 0 szogeket kell
tekinteniink az illesztéshez. Mivel a rendszerben nincs sem forras, sem nyeld, az illesztési
pontokban (is) teljesiilnie kell a forrasmentes kontinuitasi egyenletnek, ami stacionarius
allapotokban dp/0t = 0 miatt (p definiciojat (1.25) adja) azt jelenti, hogy a csoméponti
Kirchhoff-egyenletek kvantumos megfelelGjének teljesiilnie kell az illesztési pontokban. (I1-
letve mindenhol, de a t6bbi helyen ez trivialis.) A vezetékekben feltevésiink szerint nincs
spin-palya kolcsonhatés, igy a valoszintiségi aramstriség szokasos egydimenzios alakja
érvényes:

, h

i) = ot (¥(e)

m*

d

— , 2.16
ve) 210
ahol a belss szorzatot az (1.24) egyenlet adja meg. A gytriiben viszont a spin-palya kol-
csonhatas jelenléte miatt (az (1.27) egyenlethez hasonloan) megjelenik egy a-val aranyos
tag is [28]:

J(9) = 250 T <\P(¢)'%‘P(s@)> ()], W (). (2.17)

A valészintiségi aramok megfelels elGjeles Osszegének az elttinése mellett a Griffith-féle
peremfeltételeknek [16, 67| megfelelGen elGirjuk a megoldéas (spinorkomponensenkénti)
folytonosségat is az illesztési pontokban. Praktikusan azzal érdemes kezdeni, hogy a foly-
tonossagot elGirjuk, mert — amint az viszonylag konnyen belathaté6 — ezutan az dramsii-
riiségre vonatkoz6 egyenletek egyszeriien az argumentum szerinti derivaltakra vonatkozo
linearis egyenletekké valnak. Igy az illesztési egyenletek egyiittese pusztan egy 12 egyen-
letbol allo linedris egyenletrendszert jelent, ahol a 12 ismeretlen 7y, 79, 1,22, {a}} és {V}}
(j=1,2 p==). Az egyenletrendszer analitikus megoldésa, és annak segitségével a transz-
misszios valoszintségek illetve a vezetGképesség kiszamitasa a v = esetben megtalalhato
Molnar Baldzs és munkatéarsai [28] munkéjaban. A tovabbiakban a megoldésok ismereté-
ben a gytrii spintranszformécios tulajdonsagaira koncentralunk.
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i
i

el

1.0

17,

b)

N

0.0
19.0 19.5 20.0 20.5 21.0
ka

16. abra: A |T| hatékonysag a v =7 geometridban § = — arctan w/Q és ka fiiggvényében
(az a) panelen). A |0| sz6g maximumahoz w/) = 3.5 tartozik. b) panel: A fenti feliilet
keresztmetszete |§| = 7/4-nél, amikor a transzformaci6 lényegében egy Hadamard kapu.

2.4. Spintranszformaciok, kvantumos logikai kapuk
A probléma linearitasa miatt a gytirtihoz csatlakozé kimend vezetéken megjelend , kimend

spinor” egy adott geometria és spin-palya kolcsonhatasi erésség esetén a ,bemend spinor”
lineéris transzformaltja:

131 h Ty Tio fi
=T = . 2.18
< 1) ) ( f2 ) ( Toy To f2 (2.18)
A T matrix az el6z6 alfejezetben leirt linearis egyenletrendszer segitségével analitikusan
kiszamithato. Az eredményt érdemes az

T = |T,| e%0/2e=0/2, (2.19)
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alakba irni, ahol v a 15. dbran lathaté szog, az U maétrix elemei pedig u; = ujy =

= (e/?sin® § +e7/2 cos? §)e"/?, uyp = —uj, = isin §sinfe~"/2 A nemnegativ |T,] a

1T, | i 4ikaq(sin q(27 — ) + €+ sin gy)e = P+/27 2.20)
et = |
! k2a? {cos 2q(m — ) — cos 2qm } 4 4q? {cos ® — cos 2qm } + 4ikaq sin 2q7’

kifejezés abszolut értéke, mig a valés 6 és 9y fazisok a fenti egyenletben szerepl6 0, és d_
segitségével adhatok meg:

So=0,+06_, 6=0,—0_. (2.21)

A (2.20) egyenletben szerepls & = 7(—1+w) mennyiségeket a megfelel6 spiniranyhoz
tartozdé Aharonov-Casher fazisoknak |9] nevezik.

Ahogyan matrixelemei is mutatjak, U egy unitér 2 x 2-es matrix. A transzmissziot
leir6 T matrixnak ez az unitér része az, ami spin qubitek terén nemtrividlis forgatasokat
ir le. A (2.19) egyenletben 0 < |T’,| <1 azzal kapcsolatos, hogy a reflexié miatt a kimend
spinorok norméja altalaban kisebb, mint a bemendké. Ha |7,| =0, akkor egyaltalan nincs
transzmisszid, az adott energian a gytriin 0 valésziniiséggel haladnak at az elektronok,
mig a |T’,| =1 esetben a transzmisszios valosziniiség egységnyi, és a teljes 7' unitér. Ezért
|T,| nevezhetd a spinekre hat6 egyqubites logikai kapu hatékonysaganak is.

A lehetséges specidlis esetek vizsgalatat a v = 7m paraméterrel (azaz az egymassal
parhuzamos be- és kimend vezetékek esetével) kezdjiik. Ekkor, ahogyan a (2.21) egyenlet
is mutatja, 0 = szintén fennall, energiatol fiiggetleniil. Ebben az esetben a transzmisszios
méatrix alakja:

T — ’T ’6i<60+7r)/2 cosf) —sind _ ’T ’6i<60+ﬂ)/2U (2.22)
4 sinf cos® 4 ’
ahol
(T, [¢i00/2 8ikagsin(mwq) cos(P/2) (2.23)

~ k2a2(1 — cos 2qm) +4¢%(cos ® — cos 2q7) + 4ikag sin 2qm

A (2.22) egyenlettel adott transzformécios matrix unitér U része k-tol fiiggetleniil elforgat-
ja a spint az y tengely koriil [66] 20 szoggel. A [27] kisérlet adatait atszamitva esetiinkre,
azt kapjuk, hogy a spin-palya kélesonhatas w = «/ha paraméteren keresztiil térténd ma-
nipuldlasaval |0| a 0 és 0.4 7 értékek kozott valtoztathato. A 16. abra az ilyen tipusi
kvantumos logikai kapu |T};| hatékonysagat mutatja |0 és ka fiiggvényében a kra = 20.4
érték koriil. Ezek a paraméterek egy a=0.25um sugart gytirtthéz tartoznak InGaAs-ben,
ahol a Fermi energia 11.13 meV. Ahogyan lathato6, vannak olyan ka és 6 értékparok, ahol
a transzformécio unitér, azaz |T,| = 1. Ez azt jelenti, hogy ilyen paramétereket hasznélva,
az egymés utan kapcsolt gytriik még mindig uniterek leszek, méghozza tigy, hogy a teljes
rendszer T' matrixa az egyes gytirik 7' méatrixainak a szorzatakeént all el6. (Ezt persze csak
addig folytathatjuk, amig a teljes rendszer mérete kisebb a koherenciahossznal.)

A kvantumos informaciofeldolgozas terminologiajat [66] hasznéalva, a (2.22) egyenlettel
adott transzforméaciok meglehetdsen altalanos egyqubites kapukat jelentenek, és az eddigi
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17. dbra: Azok a vonalak, amelyek mentén a gytri  faziskapuként miikédik. A pontok
azokat az eseteket jelolik, amikor ezek a kapuk veszteségmentesek, azaz |Ty| = 1.

eredmények azt mutatjik, hogy elvben tetszéleges szogi, y tengely koriili forgatas elér-
het6 olyan gytirtikkel, ahol a be- és kimend vezetékek parhuzamosak. Specidlis esetként
érdemes megemliteni, hogy ha 6 = 7/4, akkor a transzformécié lényegében a kvantumos
algoritmusokban fontos szerepet jatszo Hadamard-kapu [66]. Két ilyen kapu egyméasutan-
ja pedig az X, vagy mas néven kvantumos NOT kapu. Szigortan véve mindkét esetben
sziikség lenne még arra, hogy a spinorkomponensek relativ fazisat megfelelGen megvaltoz-
tassuk, és igy elérjiik, hogy T determinansa (—1) legyen. Amint nemsokara latni fogjuk,
ez lehetséges is a v # 7 esetben.

Tetsz6leges v esetén, ahogyan varhato is, az elérheté transzformaciok osztalya sokkal
tagabb lesz. Egy kiemelkedd fontosségi specialis eset az, amikor a spin-pélya kolcsonhatéas
er0sségének hangolasaval elérjiik, hogy 6 = 0 legyen. Ekkor:

i 1 0
ro=0 =it (50 ). (2.21)

és a transzformécié unitér része egy olyan faziskaput [66] ir le, amely a két spinorkompo-
nens relativ fazisat pontosan a geometria altal adott (15. abra) v szoggel valtoztatja meg.
A 17. abra azokat a gorbéket mutatja a ka —w/Q2 sikon, amelyek mentén ilyen kapukat
létre lehet hozni (formalisan, amikor 6 =0 a (2.21) egyenletben). A gorbékre rajzolt pon-
tok jelolik a |7,| =1 eseteket, amikor is a transzformécié unitér. A 18. abra a faziskapu
hatékonysagat mutatja a v =1m/2 esetben « és ka fliggvényeként. Amint ebben a specialis
esetben is lathato, vannak olyan paraméterek, amelyeknél a faziskapu unitér.

Ahogyan emlitettiik, a reflexiomentes viselkedés elvben azt is jelenti, hogy t&bb gyfiriit
ykapcsolhatunk” egymads utan, és az eredmény még igy is unitér transzformacio lesz. Ter-
meészetesen a gyakorlatban nem folytathatjuk ezt barmeddig, de érdemes végiggondolni,
milyen lehet&ségek adddnak néhany gytirt felhasznalasaval. Két azonos gytrd v = 7/2
szoggel a (2.24) egyenlet alapjan pl. Z kaput ad [66]. Ez a kapu egy, a (2.22) egyenlet
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18. abra: A 7/2 sz6ghoz tartozo faziskapu hatékonységa. A haséb fedélapjan futo sziirke
gorbe mentén a gytird 7/2 faziskapukent miikodik, mig a fekete gorbék mentén igaz az,
hogy [Ty /2| = 1. Ennek megfelelden a gorbék metszéspontjaban a /2 faziskapu unitér.

szerinti transzformaciot végrehajto gytirtvel kombinalva a 6 =7 /4 esetben Hadamard ka-
puhoz vezet. Hasonloan, két gytrd v = w/2 szoggel és kettd a (2.22) egyenlet altal leirt
tipusbél (0 = w/4) NOT kaput szolgaltat a szokasos fazissal. Mindez azt jelenti, hogy né-
hany gytiri felhasznalésaval realizalhato az Gsszes nevezetes egyqubites kvantumos logikai
kapu.
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2.5. Spinpolarizaci6é, Stern-Gerlach-szert viselkedés

A Stern-Gerlach kisérletben a spin és térbeli szabadségi fokok Gsszekapcsolodnak, a spin
irdnya szabja meg, hogy milyen térbeli palyat kévessen az inhomogén magneses térben
mozgd atom. Nem sokkal az effektus felfedezése utan Bohr és Mott [68] is rAmutatott, hogy
az atomokkal ellentétben elektronok esetén nem mikodik ez a modszer, inhomogén még-
neses tér felhasznaldsaval nem lehet spinpolarizalt elektronokat preparilni. Ha azonban
nem szabad térben, hanem szilardtestben, esetlegesen alacsony dimenzios mintakban (,ko-
tott palyan”) mozgo elektronokat tekintiink, van ra esély, hogy elérjiik a spinpolarizaciot.
A Rashba-féle [19] spin-péalya kolcsonhatasnak koszonhetSen az eddigiekben megismert,
tobbféle spin-transzformacios jelenség szamara is alapul szolgalo |T1, 3, 27, 28, 69-71|
kvantumgytr(k jo lehetGséget nydjtanak erre.

A kovetkezSkben felvazolunk egy kvantumgytriin alapuld interferometrikus eszkozt,
amely a Stern-Gerlach berendezés spintronikai megfeleldje, mivel a bejovs elektronok a
gylrd geometridja miatt két kiillonboz6 utat kvethetnek, és megfelels paraméterek esetén
a két kimeneten egymastol eltérd polarizacios irdnyokkal hagyhatjak el a gytrit, ahogyan
a 19. Abra mutatja. A jelenség alapja a spinfiigeé kvantumos interferencia, amely, ahogyan
latni fogjuk, akar oda is vezethet, hogy a két kimenettel rendelkez6 gyiird spinpolarizacios
hatasa mellett reflexiomentes is lesz.

Y, (xz)

lPlll ((PII[ )

lPII ((PII )
....... " (xl )

¥ ((Pl)

19. abra: A két kimenettel rendelkez6 kvantumgyiiri geometriaja és a hullamfiiggvények
a kiilonb6z6 tartomanyokban.

2.6. A szoérasprobléma megoldasa két kimenet esetén

A fejezet els6 részéhez hasonléan most is egy a sugaru korvezetdt tekintiink az x—y sikban,
és feltessziik, hogy az o paraméterrel jellemezhet6 Rashba-tipusi spin-palya kolcsonhatas
kiils§ térrel hangolhato [27]. A teljesség kedvéért idézziik fel gytirtbeli elektronmozgast
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leir6 Hamilton-operatort:

2 2
Hying = hQY [(—ii + io—r) Y

dp ' 20 02| (2.25)

ahol tehdt ¢ a polarszog, és o, = cos po, +sin po,. h{) = h?/2m*a® a karakterisztikus ki-
netikus energia, tovabbd w =a/ha spin-palya kolcsonhatast jellemz§ frekvencia. A H,jp,
operator sajatérték-problémajanak a 2.2 alfejezetben leirt megoldasat most nem ismé-
teljiikk meg, és a transzportfolyamat tulajdonsigainak kiszamitasa kapcsan is elegendd
megemliteni, hogy a két kimenet miatt most harom részre kell osztanunk a gyftriit, és
harom pontban kell alkalmaznunk a Griffith-féle peremfeltételeket [16]. (A kimend ka-
rokban csak kifuté sikhullamokat tesziink fel, mig a bejévében a reflexié miatt mindkét
iranyba haladé megoldasok megjelenhetnek.) Az egyes tartomanyok és az illesztési pontok
a 19. dbran lathatok. Eszerint a W3 a bejovd spinor értékid hullamfiiggvény, amelynek o,
sajatbazisdban adott komponenseit f;, f -vel jeloljiikk. A kimend spinorok:

1 2
(23 (3
\Ijl = y \112 - . (226)
1 2
t i

Az illesztési egyenletek ebben az esetben is linedris egyenletrendszerre vezetnek, amit
megoldva az eredményt transzmisszios matrixok segitségével is Osszefoglalhatjuk:

() = (7). 22

ahol n=1, 2. Ezek a matrixok tiszta kvantummechanikai spinallapotok kozott létesitenek
kapcsolatot, ami azt is jelenti, hogy létezik olyan spinirdny, amelyben a bejévs allapot
100%-ban spinpolarizalt. Ha azonban — mint pl. termikus esetben — maga a bejovs al-
lapot nem spinpolarizalt, akkor azt egy 2 x 2-es stirtiségmatrixszal kell leirnunk, és a
transzmisszidés matrixok szerepe a kovetkezd:

=T py, (TO) (2.28)

Itt tehat p! és p? a kimend spin stirtiségmatrixok az indexekkel jelzett karokban.

T &s T2 matrixelemei a linearis egyenletrendszer megoldasaval analitikusan szamit-
hatok tetszdleges geometria esetére, de azt taldltuk, hogy a spinpolarizaciés tulajdonsag
akkor latszik a legtisztabban, ha a gytrd tiikorszimmetrikus, azaz vy, = 27 — 2. A tovab-
biakban csak ezzel az esettel foglalkozunk, amikor az adédik, hogy

TT(%) = qh s |:COS2 3 (hy+ hy) +sin? 3 (hy— hQ)] :
8qak ;,» . 0 0 . s

TT(? = qy e'7 sin 50085 [(h1+ho)— (h]—h3)],

Tﬁ) = qy e F [51112 3 (hy+ hy) +cos? 3 (hy— hQ)] ,

- o,
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ahol

hy = —ake "272¢™sin (q (2 —3)) sin (2¢ (1 —2))
hy = ige "2 [e"Tsin (q72) —sin (¢ (27 —2))]
y = ia’k’ [sin (2q (37 —272)) — 2sin (2¢ (7 —2))
— sin (2q7)] — 2qa*k? [cos (2q (37 —272)) (2.29)
+2 cos (2q (m —2))] + 6ga’k?* cos (2qr)
—12ig*ak sin (2¢7) +8¢* [cos (wm) +cos (2q7)] .

A masik kimenetre teljesen hasonl6an azt kapjuk, hogy TT(?:TS)’ Tﬁ) :TT(TI), TT(f) :—Tﬁ),
és Tﬁ) =— T(i) (Ez a szimmetria természetesen a geometriaval, azaz a szogek v, = 27 —

— 7, megvalasztasaval fiigg 6ssze.) Erdemes megjegyezni, hogy a reflexiés matrix szintén
kiszamithato, o, sajatbazisaban diagonalisnak adodik. A tovabbiakban a transzmisszios
tulajdonsigokra fogunk fokuszéalni, és ebbdl a szempontbdl a reflexiot veszteségnek fogjuk
tekinteni.

ot S

;

ka

>/ >~

w/W

20. abra: A tokeéletes spinpolarizacio feltételei. A (2.31a) egyenlet a sziirke, a (2.31b)
egyenlet pedig a plusz (minusz) elGjellel a vékony (vastag) fekete vonalak mentén teljesiil.
Igy a gytirt a sziirke és fekete vonalak minden keresztezddésénél tokéletes spinpolarizald
eszkozként miikodik. Az abrédhoz tartozd geometria: v1 = 7w/2,v2 = 37/2.

A két kimenettel rendelkezd kvantumgytrik legmeglep&bb tulajdonsaga valoban az,
hogy teljesen polarizalatlan bemenetet (az egységgel aranyos p;, matrixot) feltételezve
a kimenetek altaldban részben polarizaltak lesznek. Ez jelenség optikai tton, a Faraday
forgatas jelenségét felhasznalva mérhets is [72]. Ezen tul, azt talaltuk, hogy megfelelGen
valasztott paraméterek esetén a kimenetek lényegében 100%-ban spinpolarizaltakka is
tehet6k. Ez matematikailag azt jelenti, hogy a transzmissziés métrixok a veszteségektsl

eltekintve projektorok:
1

5’T(n) (T(n))T — nn|¢n><¢n‘ (230)

Itt a nem-negativ n; és 1o szdmok a polarizacié hatékonysagat meérik, n; +n, = 1 jelenti
a reflexiomentes esetet. Kozvetlen szdmolassal megmutathato, hogy ha a (2.30) egyenlet
teljesiil, akkor a két kimenet norméaja azonos, azaz n; = 7o = n/2. A (2.30) egyenlettel
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kifejezett feltétel nyilvanvaloan teljesiil, ha 7 (T (”))T determinénsa elttinik. Azt talaltuk,
hogy a szorzatban szerepl két matrix determinansa azonos, és akkor lesz nulla, ha hy +
+hy =0 vagy hy —hs = 0. A (2.29) egyenletek felhasznalasaval a hy +hy = 0 feltétel azt
jelenti, hogy

(wr sin (¢72) a
cos (w) (g @r—2)) (2.31a)
sin (wr) = $% sin (2q (7 —72)) . (2.31Db)

Ezeknek a relacioknak mindegyike gérbéket hataroz meg a k—w sikon, ahogyan a 20. abra
is mutatja a 7, =37/2 esetben. A sziirke ((2.31a) megoldésai) és a fekete ((2.31b) megolda-
sai) vonalak metszéspontjai adjak azokat a paramétereket, amikor a gytiri spinpolarizalt
kimeneteket szolgaltat. Barmilyen (tiikorszimmetrikus) geometria esetén felrajzolhatjuk
a 20. abrdhoz hasonld gorbéket. Ez szemléletesen azt jelenti, hogy a haromdimenzios
{2, w/Q, ka} sikon is gorbéket kapunk, amelyek mentén a tokéletes spinpolarizacio fellép.

< A

04

02

0.0F

n 127 147 167
YZ

21. abra: A tokéletesen polarizalé kvantumgytrt transzmisszids valészintisége vo =21 —71
fiiggvényében. A ka paraméter a [19.0,21.0] intervallumba esik, és 0 <w/Q < 5. A gorbe a
hi1+ ho = 0 feltételhez tartozik.

Ezek utan meg kell kérdezniink, hogy mik a transzmisszios valoszintiségek abban az
esetben, ha a fentiekben targyalt spinpolarizacio fellép. (Nyilvan elhanyagolhaté praktikus
haszna lenne a jelenségnek, ha a valasz az lenne, hogy ilyenkor nulldhoz nagyon kozeliek
ezek a valosziniiségek.) A 21. 4bra mutatja, hogy a hy+hy =0 egyenlet altal definialt vonal
mentén a polarizdcié n altal adott hatékonységa a o szog kvaziperiodikus fiiggvénye.
(Nagyon hasonlo abra rajzolhato a hy —hy = 0. feltétel esetére is.) Ahogyan a 21. abran
lathatjuk, vannak olyan pontok (azaz paraméter kombinaciok) amikor a transzmisszios
valoszintiség egységnyi. Ez azt jelenti, hogy polarizalatlan bemenetbdl kiindulva lehetséges
100% spinpolarizaciot elérni reflexios veszteségek nélkiil is.

2.7. A spinpolarizalt allapotok jellemzése
Ebben a szakaszban a gytri polarizald tulajdonsaganak eredményét, azaz a kimend spi-

norokat vizsgaljuk meg részletesebben. Mivel tokéletes polarizacié esetén a kimend strii-
ségmatrixok maguk is egy egydimenzios altérre vetité projektorok szdmszorosai, azokat
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a |¢™) éallapotokat keressiik, amelyek a p™ matrixok nemnulla sajatértékéhez (n; = n =
= 128¢%a®k?|hy|*/|y|?) tartozo sajatspinorok. A meghatarozottsag kedvéért most a hy +
+ ho = 0 feltételre koncentralva ezek a sajatspinorok a kdvetkezok:

in? —iy2 (4
o= ( e ) = (L) 02.32)
Ez az eredmény kapcsolatot teremt a gytir(i geometridja, a spin-palya kdlcsonhatas erdssé-
ge (ami a 0 sz6gon keresztiil jelenik meg) és a polarizacios iranyok kézott. Ez a két spinor a
gytrd kiilonb6zs kimenetén jelenik meg, azaz itt egyazon részecske két kiilonbozs (térbeli
és a spin) szabadsagi foka fonodik Gssze, hasonléan pl. a neutron interferenciaval kapcso-
latos kisérletekhez [73]. Ugyanakkor fontos hangsilyozni, hogy esetiinkben a két kimend
spinor altalaban nem ortogonalis, a bels§ szorzatuk | (¢?|¢'), = isinfsiny,. (Nem or-
togonalis allapotok megkiilonboztethetdségével kapcesolatban lasd pl. a [74] munkat.) A
teljesség kedvéért megjegyezziik, hogy a h; —ho =0 esetben azt kapjuk, hogy:

[ €cos? n sin
o= () = (e ) (2.33)

2 2

T (T("))T szorzat helyett magukat a transzmisszios matrixokat tekintve, lathato,
hogy a (2.31a -b) egyenletekkel adott feltételek mellett ezek determinansa is eltiinik.
Masszoval, mindkét 70 matrixnak van egy zér6 sajatértéke is, ugyanakkor az ehhez tar-
tozo sajatspinor nem ortogonalis a megfelel§ |¢™)-re. (Erre abbol a szempontbol nincs is
ok, hogy a T™ métrixok nem hermitikusak.) Kézvetlen szdmitassal ellendrizhetd, hogy a
T™ matrixok nemnulla sajatspinorjai megegyeznek |¢") -nel illetve |¢™)_-nel (attol fiig-
g6en, hogy a (2.31b) egyenlet melyik elgjellel teljesiil), azok az allapotok pedig, amelyekre
T™|gn) =0 teljesiil a kovetkezd alakuak:

0 -6
[ cosg oy _ [ —sing
o= (g ) B = (e ), (2.34)

abban az esetben, ha hy+hy = 0, tovabba |¢f)_ = |d3) 1, |d3) - = |dg)+-

A fentiek ismeretében Osszefoglalhatjuk, hogy a két kimenettel rendelkez6, polarizalo
kvantumgytird milyen szempontbdl is viselkedik a Stern-Gerlach berendezéshez hasonlo-
an:

1. Polarizalatlan bemend spin allapot esetén két kiilonb6z6 irdnyban polarizalt spinél-
lapotot (2.32) kapunk a kimeneteken.

2. Ha a (2.32) egyenlettel adott allapotok egyike a bemenet, akkor az véltozatlanul
hagyja el a gytriit a megfelel§ kimeneten.

3. Léteznek olyan spinéllapotok (a (2.34) egyenlet adja meg Gket), amelyek esetén a
transzmisszios valoszintiség egy adott iranyban nulla.

Mindezek ellenére azért az analogia a Stern-Gerlach kisérlettel nem teljes, mert a (2.32)
polarizalt allapotok nem ortogonalisak, és az a spinor, amely nulla valésziniiséggel hagyja
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el a gy(rit az egyik kimeneten, nem egyezik meg a masik kimenethez tartozé polarizalt
spinorral: |¢™) # |8}, ha n#n’. Ebbél a szempontbol talan az optikaban hasznalt polari-
z&l6 nyalaboszto |75, 76] (nem merdleges polarizacios iranyokkal) a legkézelebbi analogia.
Ahogyan a kovetkezs fejezetben latni fogjuk, egy tobb gytirtbdl all6 rendszer elvben képes
a Stern-Gerlach berendezéssel teljes mértékben megegyezd moédon miikddni.

2.8. Osszefoglalas

Egy olyan kvantumgytiri, amelynek egyetlen kimenete van, Rashba-tipust spin-palya kol-
csOnhatéas jelenlétében a spinre vonatkozé egyqubites kvantumos logikai kapuként miikod-
het. A gytiri méretét, a spin-palya kolcsonhatas erdsségét illetve a gytirtithéz kapcsolodod
vezetékek helyzetét valtoztatva tobbféle kvantumos logikai kapunak megfelel§ viselkedés
érhetd el. A kisérletileg bizonyitottan elérhetd paramétertartomanyban [3, 27, 77| marad-
va, egy a=0.25pum atmérsji InGaAs (m*=0.023m) gytri esetén a egészen a 2.0x 10711
eVm értékig névelhets, ami 0a0.4 7 szdget jelent. A spintranszformécios lehet&ségek lénye-
gében minden ismert egyqubites kapura kiterjeszthet6k néhany megfelel6 paraméterekkel
rendelkezd gyiirti 6sszekapcsolasaval.

Egy két kimenettel rendelkezé kvantumgytird alkalmas erGsségii Rashba-tipusi spin-
palya kolesonhatas esetén a Stern-Gerlach berendezéshez nagyon hasonlé moédon hat a
rajta dthalado elektronokra. Léteznek olyan spiniranyok, amelyekkel jellemzett elektro-
nok spinjiik irdnyanak megvaltozasa nélkiil lépnek ki a gytird valamely kimenetén, de
olyan bemend spinirany is van, amellyel jellemzett elektronok az egyik kimeneten keresz-
tiil egyaltalan nem tudnak kijutni. A spin szabadsagi fok szerinti keverék bemend allapot
esetében pedig teljes mértékben spinpolarizalt allapot is jelentkezhet mindkét kimeneten.
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3. fejezet

Kvantumgytrik egytittese, mint
tobbcélu spintronikai eszkoz

Ebben a fejezetben a [T3| munka alapjan elGszor azt vizsgaljuk meg, hogy milyen tovabbi
lehetGségek nyilnak az irdnyitott spinmanipulaciora, ha egyetlen gytird helyett tobb ilyen
gyiird halozatat szeretnénk erre a célra felhasznalni. A 2. fejezetben emlitettiik, hogy ha
az egyes gytrik esetén a reflexi6 elhanyagolhato, akkor az egyik kimenetét a kdvetkezd
bemenetére kotve tervezhetd funkcionalitasa eszkozt kapunk, amely a spintranszformaciok
lényegesen gazdagabb osztalyat teszi lehetévé, mint egyetlen gytird. Ez természetesen még
a korabbiaknal is élesebben veti fel a koherencia kérdését: azt mindenképpen feltételiil kell
szabnunk, hogy a rendszer mérete a koherenciahossznal kisebb legyen. Az ezzel kapcsolatos
részletesebb vizsgalat [T4] eredmeényeit a fejezet masodik felében talaljuk.

A most ismertetend6 eredmények annyiban kiilonboznek a korabbiaktol, hogy mig
egyediilallo gytiriik esetén ismertek a ballisztikus elektronokat feltételezd szamitasokkal
jol egyezé transzmisszios eredményeket szolgaltato kisérletek, addig a 22. abran vazolt
elrendezésnek nem minden részletét valositottak meg kisérletileg. Maga a geometria, azaz
a négyzetracsba rendezett gytriik sokasaga létezik [62], a kisérletben minden gytiriiben
azonos volt a Rashba-tipust spin-palya csatolas eréssége. Ennek ellenére, hogy megmu-
tassuk a rendszerben rejls lehet&ségeket, a tovabbiakban feltessziik, hogy ez kdlcsonhatas
gytrtinként hangolhato. Ezzel a feltevéssel, amint latni fogjuk, mar viszonylag kicsi, (3 x
X 3-as és b x 5-0s) halozatok esetén is meglepGen sokoldalt eszkozt nyeriink, méghozza
ugy, hogy valtozatlan geometria mellett pusztan a spin-pélya kolcsonhatas erésségeét kell
atallitani, ha méas célra szeretnénk hasznalni a héalozatot.

3.1. Bevezetés

A tovabbiakban a spinfiiggs ballisztikus elektrontranszport tulajdonsagait négyzetracson
elrendezett kvantumgytirikon szamitjuk ki, amelyek pl. InAlAs/InGaAs heterostrukti-
rakban hozhatok létre |25, 26|, ahol a korabbiakkal egyezésben a Rashba-tipusi [19] spin-
palya kélcsonhatas is jelen van.

A 22. adbra szemlélteti azt a gyirdelrenedezést, amelyre a szamitasainkat végezziik.
Hasonloé geometria jelent meg elészor a [78] kisérleti munkaban, 100 nm gytiriatmérckkel.
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(Ezt az elrendezést elméleti szempontbol pl. a [E3, 79] munkikban vizsgaltdk.) Erdemes
megjegyezni, hogy a [78] kisérlethez hasonléan a gyirtk szamitasainkban is érintik egy-
mast, a 22. sematikus dbran az Osszekdté vonalak csak a szemléltetés kedvéért vannak
jelen. (Ugyanakkor technikai szempontbol semmilyen nehézséget nem jelent ilyen jellegti

« .0,

ben hasznosnak tiing — vezetékek figyelembe vétele.)
’@ G

22. dbra: Kvantumgytriik négyzetes halozatanak vazlata (3 x 3 gytirt). A nyilak a lehet-
séges dramiranyokat mutatjak. A jobb oldalon csak kifuté jellegii megoldasokat engediink
meg, mig a bal (bej6vs) oldalon a reflexi6é miatt mindkét iranyba folyhat aram. A szémozott
gytrdkben feltevésiink szerint kiilonbozhet a spin-palya kolcsonhatas eréssége.

Input/reflection
Outputs

3.2. Kvantumgytrik hal6zata — a transzportprobléma
megoldasa

Az eddigi eredmények alapjan célravezetének tiinik kisebb elemekbdl felépiteni a héloza-
tot. Ez annyiban mindenképpen igaz, hogy most is egyetlen gytir(ib6l indulunk ki, ugyan-
akkor a teljes hal6zat bizonyos értelemben t6bb lesz, mint az elemek dsszessége, még akkor
is ha egyediilallo gytrtik spintranszformacios tulajdonsigair6l valoban sokat lehet tudni
[T1-3, 28, 72, 80-85]|, s6t, gytirtk linearis lanca esetén is ismertek érdekes eredmények
|86]. Ennek a f6 oka az, hogy esetiinkben a halozat egészére kiterjed6 komplex kvantum-
mechanika interferenciamintazat hatarozza meg a transzport tulajdonsagait. Masképpen
fogalmazva, ha minden egyes gytiri esetén biztositani tudnank a reflexié hianyét, akkor
lenne esély a részek elemzésébdl az egészre vonatkozo relevans kévetkeztetések levonasara,
de a tovabbiakban nem ezt az utat kovetjiik.

A 22. abran lathaté halézat spintranszformécios tulajdonsidgainak meghatarozasahoz
lényegében ugyantgy jarunk el, ahogyan az el6z6 fejezetekben lattuk, ezért most csak a
megoldéas vazolasara szoritkozunk. Egyetlen, zart gyiirti Hamilton-operatorabol indulunk
ki (ezt a (2.1) vagy a (2.25) egyenletek adjak meg) amelynek a sajatértékproblémaja anali-
tikusan megoldhato. Ezt hasznalva, meghatarozzuk, hogy egy adott energiaval rendelkezé
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bemenethez milyen megoldasok tartoznak az egyes gytriikben. Ezek kiillonboz6ek lesznek,
mivel feltevésiink szerint a spin-pélya kolcsonhatas eréssége sem azonos minden gytriiben.
A bejovs /kimend vezetékek csatlakozasi pontjai, valamint a gytirik érintkezési pontjai ter-
mészetes modon osztjak tartomanyokra a halézatot. Minden egyes tartomanyban ismerjiik
a megoldasok alakjat, pusztan az ezekben szerepld egyiitthatokat kell meghataroznunk.
Ha minden pontban, ahol két (vagy tobb) tartomany érintkezik, alkalmazzuk a Griffith-
féle peremfeltételeket [16], azt fogjuk tapasztalni, hogy pontosan annyi linearis egyenletet
kapunk, mint az ismeretlen egyiitthatok szama. Ezt ez egyenletrendszert megoldva, egy
adott bemend energia és spinirdny (tovabba spin-palya csatolasi erésségek) esetén megkap-
juk a probléma megoldasat [E3]. Erdemes megjegyezni, hogy bar az illesztésekbdl adodo
inhomogén linearis egyenletrendszert (a jobb oldalt lényegében a bemend spinor értékii
hullamfiiggvény adja) elvben analitikusan is meg lehet oldani, a gyakorlatban az egyen-
letek nagy szama miatt — az el6z6 fejezetben ismertetett eredményekkel szemben — mar
csak numerikus modszerek hasznalhatok.

A kovetkezSkben probléma megoldéasat a lehetséges alkalmazasok felsl kiindulva fogjuk
megkozeliteni, azaz azt vizsgaljuk meg, hogy egy halézat valamilyen kivant viselkedését
annak milyen paramétereivel lehet megvalositani. Két ilyen cél megvalositasdnak lehetd-
ségét vizsgaltuk. Az egyik az aram egy adott kimenetre torténd iranyitasa, a masik pedig
kovetkezd szakaszban mutatunk be. Itt el6bb azonban még annak a technikajarél ejtiink
szot, ahogyan a kivant funkcidokhoz tartozo paramétereket meg tudtuk hatarozni. Ezeket
— a halozaton beliili interferencia dsszetettsége miatt — nem analitikus sejtésekbdl, hanem
numerikus modszerek alkalmazéisaval kaptuk meg. Az eljaras konkrétan az volt, hogy fel-
irtunk egy, a kivant viselkedéshez tartozé célfiiggvényt, majd a spin-palya kdlcsonhatés
gytrinkeént kiillonbozo erésségét (a kisérletileg megvalosithato intervallumon beliil) valto-
zomak tekintve, kerestiik a célfiiggvény minimumét ezen a sokdimenzios téren. Ez azt is
jelenti, hogy a most bemutatand6 eredmények nem egzaktak abban az értelemben, mint az
el6z6 fejezetbeliek, ugyanakkor numerikusan nagyon kozel lehetett jutni az el6re elképzelt
funkciot leiré megoldashoz.

3.3. Kvantumgyftiriik rendszerének lehetséges spin-
transzformacios tulajdonsagai

A lehetséges funkciok bemutatésat a 23. abra altal mutatott viselkedéssel kezdjiik, amikor
a SOI gytrtinkénti modulacioja oda vezet, hogy a bejové dram lényegében egyetlen, elére
kivalasztott vezetéken at hagyja el a halozatot. Az el6z6 alfejezet végén emlitetteknek
megfelelGen, ez a viselkedés nem tokéletes, de elérhetd, hogy annak a valoszintisége, hogy
a kivéalasztottol kiilonb6z6 kimeneten tavozzon az elektron, 1% alatt maradjon. (Most a
reflexi6 valosziniisége is beleértendd ebbe az 1%-ba.) A legérdekesebb ezzel az eredménnyel
kapcsolatban, hogy fiiggetlen a bejovd spin iranyatol, annak ellenére, hogy a spin-pélya
kolcsonhatas erésségét hangoltuk, és a halozaton beliili interferencia is spinfiiggs. Ez leg-
inkabb abbol latszik, hogy a z irdny szerinti ,spin-fel” és ,spin-le” bemend &llapotok esetén
az dram teljesen més utakat jar be, mig végiil ugyanazon a kimeneten tavozik. A kimene-
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4.0
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23. dbra: Az dram iranyitasa egy adott kimend vezetékhez. A fels6 (alsd) panel a spin-fel
(spin-le) input esetét mutatja (ezt szemléltetik a fekete nyilak). A gytriik kozott folyo
aram iranyat a piros nyilak, erésségét pedig azok vastagsaga mutatja. Az egyes gytriikben
a spin-palya kolcsonhatéas erdsségét a szinkod jeloli, ka = 20.67.

tek ilyen értelemben vett spinfiiggetlensége azonban csak az dramok szintjén jelentkezik,
ha a kimend elektronok spinjének az iranyat tekintjiik, azt kapjuk, hogy ellentétes spind
(azaz spinor értelemben ortogonalis) bemenetek esetén azok is ellentétesek. (Egy kicsit
nagyobb, pl. 5 x5 gyfriit tartalmaz6 hélozatok esetén még a kimend spinek iranyat is
kontrollalni tudjuk.)

A 23. dbra azt a kérdést is felveti, hogy lehetséges-e azt elérni, hogy az interferencia
eredményeképpen az ellentétes spiniranyokkal rendelkez6 bemenetek térben elkiiloniilje-
nek, hozzajuk méas-mas kimenet tartozzon. A valasz pozitiv, ez mér a a 23. abran lathato
geometria esetén is elérhetd (természetesen az abran mutatottol eltérs SOI erdsségekkel),
ugyanakkor ilyen kicsi halozat esetén a kimend spinek iranya még nehezen kontrollalha-
t0, azaz lényegében az el6z6 fejezetben, egyetlen gytiri esetén kapott viselkedést kapjuk
vissza. Ha azonban a 24. dbrén lathatd 5 x 5 gytrtbdl allé halozatot tekintjiik, akkor
az egyes kimenetekhez tartozo spiniranyok a bemenetekkel azonosnak valaszthatok. Més-
szoval, ha a bemenet pl. o, egy adott sajatallapota, akkor megfelel6 paraméterek alkal-
mazasaval elérhets, hogy egy adott kimeneten ugyanez a sajatallapot tavozzon (99%-nal
nagyobb valoszintiséggel). Ha pedig a bemenet o, masik sajatallapota, akkor az aram
egy mésik kimeneten keresztiil folyik, méghozza tgy, hogy az ehhez a kimenethez tar-
tozd spinirany most is megegyezik a bemenettel. A szuperpozicié elve miatt ezekkel a
paraméterekkel az 5 x 5 gy(r(ibdl all6 halozat mindig az ortogonélis o, sajatallapotokat
fogja elGallitani a két kiemelt kimeneten. Az ezekhez a kimenetekhez tartoz6 valdszint-
ségi amplitudok természetesen megegyeznek a bemené allapot o, sajatallapotai szerinti
kifejtésében szereplé megfelel§ egyiitthatokkal.

Maésrészt, ha a bemenet polarizilatlan, azaz a ,spin-fel” és ,spin-le” allapotok inko-
herens Gsszege, akkor mindkét kitiintetett kimeneten teljesen spinpolarizalt elektronok
lépnek ki a halézatbol, és a kimenetek tovabbra is o, kiilonb6z6 sajatspinorjai lesznek.
Ahogyan az el6z6 fejezetben lattuk, az a jelenség, hogy a kiilonb6z§ spiniranyok térben
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24. abra: 5x5 gytribsl allo halozat (ka=24.9), ami a Stern-Gerlach berendezéssel analog
modon mikédik. A nyilak ugyanazt jelentik, mint a 23. abrén.

szeparalodnak, mér egy két kimenetd gy(irid esetében |T2| is el6fordulhat; az itt ismer-
tetett eredmények érdekességét az adja, hogy most a Stern-Gerlach berendezés teljes, a
spinirdnyokat is magaba foglalé megfelelGjével allunk szemben. Masszéval nemcsak két
spinpolarizalt részre osztodik a bemend polarizalatlan allapot, hanem a két kimenet el-
lentétes spinirdnyokhoz is tartozik. Fz azzal is egyiittjar, hogy az a spinirany, amelyikkel
jellemzett elektronok elhanyagolhato valoszintiséggel hagyjak el a rendszert az egyik kitiin-
tetett vezetéken, megegyezik azzal a spinirannyal, amelyikkel jellemzett elektronok kozel
egységnyi valoszintséggel a masik kimeneten at tavoznak.
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3.4. Kvantumgytrikon alapul6d eszk6zok robusztussaga

Az eddigiekben megmutattuk, hogy ballisztikus mintdkbol kialakitott gytrtkben a kvan-
tumos interferencia tobb érdekes alkalmazas lehetGségét is felveti. A szamitasok soran
azonban egy t6bb szempontbol idealizalt modellt hasznaltunk: nem vettiink figyelembe
sem hémérsékleti effektusokat, sem pedig azt, hogy valodi mintdkban sziikségszerten je-
len vannak olyan szérdcentrumok, amelyek a csokkentik a koherenciahosszt. (Emellett
— ahogyan az el6z6ekben részleteztiik — egyelektron képben szamoltunk, és egydimenzi-
Osnak, azaz korvezetének tekintettiik a gytriket.) Természetes modon adodik a kérdés,
hogy mik a gytriik transzformaciés tulajdonsagai realisztikusabb koriilmények kozott. A
kovetkezSkben ezt a problémakort jarjuk koriil, f6ként arra koncentralva, hogy a rendszer
funkcionalitasa, azaz egy adott célra valdé alkalmazhatosaga hogyan valtozik szoérdcent-
rumok és termikus fluktuaciok hatasara. A boritékolhato valasz természetesen az, hogy
ezek az effektusok rontjak az interferencian alapuléd eszkozok hatékonysagat, ugyanakkor
messze nem mindegy, hogy milyen mértékben. Mivel a nagyobb, strukturaltabb hal6zatok
érzékenyebbek a koherenciat cs6kkentd hatasokra nézve, a tovabbiakban reprezentativ pél-
daként a fejezet els6 részében ismertetett négyzetes halozatokra vonatkozo eredményeket
ismertetjiik.

3.5. Szo6rasi folyamatok és termikus fluktuacidok hatasa-
nak leirasa

A kimeneteken megjelené allapotok szempontjabol tobb gytriibsl allo, tobb kimenettel
rendelkezé halozatok (mint pl. a 22 dbran lathat6) mikédése formalisan az

‘wgut> = 71 ‘wln>7

|w3ut> = 75|1/}Zn>a

|wé\;t> = TN|win>7

alakba irhato, azaz a bemend allapot N kimend spinorra transzformalodik (a reflexiot
most nem jeloltiik). A 7; transzmisszios matrixok — ahogyan korabban lattuk — fliggnek
halozat geometriajatol. (A korabbiaktol eltérs kalligrafikus 7 a T hémeérséklettdl vald
megkiilonboztethetdséget szolgalja.) Ezeket a matrixokat a szorasi probléma megoldésa-
val kapjuk, ami roviden azt jelenti, hogy a (2.25) egyenlettel adott Hamilton-operator
adott energidhoz tartozo sajatspinorjait a halézat minden eldgazasmentes tartomanyaban
megoldjuk, majd megfelelGen illesztjiik ¢ket a csomopontokban. A megoldast modosi-
t6 szorocentrumokat pontszert potencidlokkal vessziik figyelembe. Ez azt jelenti, hogy a
gytriket leird6 Hamilton-operatort kiegészitjiik az

Ulean(9) = > Un(D)3(0— 1) (3.2)
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taggal, ahol a véletlenszerd poziciokhoz tartozéd o, szogek eloszlasa egyenletes. Az egysze-
riiség kedvéért a Dirac-delta csicsok stirtiségét gy valasztottuk meg, hogy egy gyftiriibe
atlagosan négy cstcs essen, azaz a jellemz&en négy kimenettel rendelkez6 gytrtikbdl allo, a
22. 4bran lathato haldzat esetén két szomszédos csomdpont kozé dltalaban egy szérdcent-
rum jut. A Dirac-delta csicsok ,magassiga”, U, (D) szintén véletlenszerd, nulla varhato
értékid normalis eloszlast kdvet, amelynek a szérasa minden n esetén azonos D. Masszéval,
annak a valoszinisége, hogy U, (D) értéke egy u koriili kicsiny du szélességi intervallumba
essen p(u)du, ahol

p(u) = exp(—u?/2D?*) /DV/2x. (3.3)

Ezzel a modszerrel, ha D értékét valtoztatjuk, modellezni tudjuk mind azt az esetet,
amikor a szorocentrumok alig befolyéasoljak a folyamatot (kicsi D), mind pedig azt, amikor
a szorasi folyamatok teljesen megvéltoztatjak a transzport karakterét (ez torténik nagy
D értékek esetén).

A spin szabadsagi fok kozponti szerepét figyelembe véve érdemes spinfiiggs szordcent-
rumokat is bevezetni:

scatf Z U 90_9071)7 (34)

ahol minden U (D) egy-egy 2 x 2-es diagonalis matrix, fiiggetlen U, (D) és U,o(D) fGat-
16beli elemekkel.

Egy szordécentrum, ami két csomoépont kézott jelenik meg, két részre osztja a csomo-
pontok kozotti tartomanyt. A potencidlesics két oldalan kapott megoldéasok illesztésekor
ugyanazokat a peremfeltételeket hasznaljuk, mint a csomopontok esetén [16]. Ez egyrészt
azt jelenti, hogy a bal és jobb oldali W, (¢) illetve Wg(p) spinorértéki hullamfiiggvények-
nek meg kell egyezniiik a szoérocentrumhoz tartoz6 ¢, pozicioban. Ezt figyelembe véve,
az aramstriiségekre vonatkozo csomoéponti egyenlet a kovetkezé teljesitends feltételekhez
vezet:

Un(D)

= D Pune)| (35

Pp=Pn P=¢n

P=%n

Ezek az egyenletek még mindig linedrisak, igy konnyen megtaldlhatjuk a megoldést, bar-
mik is a {U, (D)}, {¢,} halmazok véletlen elemei. Ez azt jelenti, hogy tetszdleges bemend
allapothoz kiszamithatjuk a |V {U, (D), ,}) kimend spinorokat (az i index itt a kiilon-
boz6 kimeneteket jeloli). A szamitasokat addig végezziik, amig nem konvergal a megoldas,
amit a

met Z }\Ijout{U n}> <\Ijiut{Un(D)780n}| (3~6)

kozelit§ siirtiségoperatorokon keresztiil fogalmazhatunk meg legkénnyebben. A fenti szum-
ma a {U,(D)}, {¢n} halmazok M darab kiilonb6z6 realizaciojan fut végig. Numerikus
értelemben a konvergencia azt jelenti, hogy elértiink egy olyan M, szamot, hogy M > M.
esetén a fenti p! (D) méar nem véltozik lényegesen.

Eddig monoenergetikus bejovd elektronokat feltételeztiink, de ez jellemzGen csak na-
gyon alacsony hémérsékleten jelent jo kozelitést. Ha a bejove elektronok energia szerinti
eloszlasat is szamitasba szeretnénk venni, akkor atlagolnunk kell a lehetséges input ener-
gidkra. Termikus egyenstlyban, T" hémérsékleten az i-edik kimend vezetékhez tartozo
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strtiségoperator
i) = [ D(ET) W0 (E)) (Vi (B)| dE. 3.7)

alaki, ahol p(E,T) = —2[1+exp (E—Ep)/kgT)™". (Ez a kifejezés dsszhangban van a
véges homérsékleten érvényes Landauer-Biittiker formalizmussal [11].) A numerikus sza-
mitasok soran a (3.7) egyenletben szerepld integral dsszegzést jelent, azaz p! ,(T) kifejezése
nagyon hasonlo a (3.6) egyenlethez, csak most a projektorokhoz tartozoé stlyokat a Fermi
eloszlas hatérozza meg.

3.6. A spintranszformacidék robusztussiganak a vizsga-
lata

Ahogyan ezen fejezet korabbi részében lattuk, négyzetracsba rendezett gyiirik viszonylag
kis (3x 3, 5x5) halozatai — idealizalt koriilmények kézott — nagyon érdekes spintranszfor-
mécios tulajdonsigokkal rendelkeznek. A spin-palya kolcsonhatas megfelel§ gytirtinkénti
a Stern-Gerlach berendezéshez hasonlo viselkedés is elérhets [T3]. Masszoval, a gytirik
rendszere funkciéval rendelkezé spintronikai eszkéznek tekinthets. Most ennek a két esz-
koznek a stabilitdsat fogjuk vizsgalni, azaz azt, hogy funkcionalitasuk milyen mértékben
veszik el az el6z6 alfejezetben leirt effektusok kovetkeztében.

Transmisson probability

20.0 20.5 21.0 21.5 22.0

25. abra: Egyetlen (tiikorszimmetrikus) kvantumgytird transzmisszios valoszintisége kii-
16nb6z6 erdsségii szorasi folyamatok jelenlétében. A spin-palya kélcsonhatas erdsségét
w/Q = 1.0 hatarozza meg. (Lasd a (2.25) egyenletet).
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Szor6centrumok hatasa

Fizikai szempontbol a szorocentrumok szerepe kettds, egyrészt csokkentik a transzmisszi-
6s valosziniiséget, masrészt pedig a kvantummechanikai fazisviszonyokat is fokozatosan
eltiintetik, azaz a koherenciahosszat is csokkentik. Pontosabban ez utébbi tulajdonsag
statikus szorocentrumokra nem igaz (azok konnyen lathato modon pusztén eltoljak egy-
méashoz képest a fazisokat), ha azonban idében fluktual a szorocentrumok helye, vagy a
szorasi folyamatok eréssége, akkor mar jelentkezik ez az effektus is. (Természetesen abban
az esetben is, ha a (3.6) egyenletnek megfelelGen atlagolunk.)

A véletlenszertien fluktualo szorasi folyamatok két szerepe persze nem fiiggetlen egy-
mastol, a révidebb koherenciahossz elGidézése megnovekedett reflexios valoszintiséggel jar
egyitt. Az altalunk vizsgaland6 halozatokban van még egy, kevésbé kozvetlen kapcsolat
is: mivel a héalozatok funkcioja a t&bbszorés kvantumos interferencidn, nem csak jol meg-
hatarozott, de konkrétan adott fazisviszonyokon mulik, mar statikus szorocentrumok is
képesek észrevehetGen csokkenteni a funkcionalitast.

1.0 Fa

—=—N=3

0.8} —o— N=3, SD scatterers -
—+—N=5
—— N=5, SD scatterers

o
(o2}
T

_(3
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T
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o
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0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 010 0.12 0.14
D/E,

26. Abra: N x N gytiribdl 4ll6 halozatok transzmisszids valoszintsége a szorasi folyamatok
ergsségének a fiiggvényében. A gytirtik mérete és a SOI er6ssége a fészévegben leirt idealis
miikodésnek felel meg.

A 25. abra referenciaként szolgél, itt egyetlen gytird transzmisszios valoszintiségét 1at-
hatjuk a gytirtisugarral (a) szorzott bejové hullamszam fiiggvényében a szoras erésségét
meghatarozo D kiilonboz6 értékeire. Itt jol latszik a szorocentrumok kettds szerepe, maga
a transzmisszios valoszintiség is csokken D novelésével, ugyanakkor az interferencidnak
koszonhets oszcillaciok is eltiinnek, ahogyan a véletlen szorasok szerepe novekszik. (Ez
az abra egymassal szemben 16v6 be- és kimends vezetékek esetére késziilt, nem tul erds
spin-palya kolesonhatas esetére: w/Q = 1.0, lasd a (2.25) egyenletet.)

A nagysagrendek (mekkora D érték milyen transzmissziocsokkenést idéz elG egyetlen
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gytrtiben) ismeretében térjiink most ra az dsszetettebb halozatok vizsgalatara. A 26. abra
mutatja egy 3 X 3-as és egy 5x 5-0s halozat transzmisszios valoszintiségének a valtozasat D
fliggvényében. A paramétereket gy valasztottuk, hogy szérdcentrumok nélkiil a kisebb
halozat a bemens aramot egyik kimenetére irdnyitja, mig az 5 x 5-0s halozat a Stern-
Gerlach berendezésnek megfelels médon miikodik. Nem tal nagy D értékekre (ami a
leginkabb érdekes a funkcionalitds megdrzése szempontjabol) lathatjuk, hogy a spinfiiggd
és spinfiiggetlen szorocentrumok koziil az el6bbiek csokkentik gyorsabban a transzmisszi-
6s valoszintiséget. A méretet figyelembe véve, a nagyobbik halozat kissé érzékenyebbnek
latszik a szordcentrumok hatéasara, de ez az effektus nem tulsadgosan erds, s6t még az
egyetlen gytiri esetével (25. abra) dsszevetve sem latunk nagysagrendi kiilonbségeket. Ez
biztato abbol a szempontbol, hogy esetlegesen a halozatok funkcionalitasa sem tiinik el a
szorocentrumok megjelenésével azonnal.

- M

1

10 — M1> SD scatterers

—M, SD scatterers

-—- Som, SD scatterers

0.1k

| L | L | L | L | L | L | L |
0.00 0.02 004 006 0.08 010 0.12 0.14
D/E,

27. abra: A (3.8) egyenletekkel megadott mértékek 3 x 3 gytriibsl 4llo hélozat esetére
a szorasi folyamatok erdsségének a fliggvényében. A gyirdk mérete és a SOI erdssége a
fészovegben leirt idedlis miikidésnek felel meg.

Tekintsiink el6szor egy olyan 3 x 3-as halozatot, amely az 1 indexd kimenetére iranyitja
az aramot. Az ettdl az idealis viselkedéstdl valo eltérést tobb mddon is szamszertisithetjiik:

P P
M, = L=
R+PB+P; 1—PF
Py Py
My = =
2 P2+P3 T_P17 (38)

P, P,
Sout = — — log, —.
t k T 089 T

Itt R és T a reflexios és transzmmisszios valoszintiségeket jelenti, P, pedig annak a va-
l6szintisége, hogy az elektron a k-adik kimeneten at tavozik Természetesen R +7T = 1,
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tovabba T = P+ P, + P3, a cél pedig P, = 1 minél jobb megkozelitése. Az M; és My
meértékek lényegében jel/zaj viszonyt fejeznek ki, és M a ,szigorubb” abban az értelem-
ben, hogy M, a reflexios veszteséget nem veszi figyelembe, pusztan a megcélzott kimenet
valoszintiségét hasonlitja Ossze a nemkivantakéval. (A rend kedvéért: a ,mérték” szo itt
lényegében ,a célzott funkcié megkozelitését mérd fiiggvény” értelemben szerepel, semmi
koze az 5. fejezetben is vizsgalt elektromégneses mértékekhez.) S,,; a kimenet Shannon
entropidja, ami az idedalis esetben nulla, és maximalis, ha minden P, val6szintiség azonos.

Ezeknek a mértékeknek a szorési jelenségek erdsségét meghatarozo D-t6l valo fliggését
mutatja a 27. dbra. Ahogyan lathat6, bar D névelésével mindhéarom értelemben gyorsan
tavolodunk a kivant funkciotol, még 80% ala es6 transzmisszios valoszintiségek esetén
is hasznalhato jel/zaj viszonyokat lathatunk. Erdekes modon spinfiiggd és spinfiiggetlen
szorasi mechanizmusok esetén nagyon hasonlo eredményeket kapunk, ezért a tovabbiakban
az elsG eset vizsgéalatara szoritkozunk.

10 £ .
—M ’1, SD scatterers
1k e
£ ----M ’2, SD scatterers
\\
S B S’ | SD scatterers
\ out
01 =
0.01 .
E | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 |

000 002 004 006 008 010 012 014
D/E,

28. abra: A (3.9) egyenletekkel megadott mértékek 5 x 5 gytrtibsl 4llo hélozat esetére
a szorasi folyamatok erdsségének a fliggvényében. A gyiridk mérete és a SOI erdssége a
f6szovegben leirt idedlis mikddésnek felel meg.

Ezek utan térjlink at egy 5 x5 gytirtibdl allo halézatra, amely idealis esetben a Stern-
Gerlach berendezésnek megfelels funkciot 14t el. Ebben az esetben a célzott funkciotol
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valo eltérést méré fiiggvények sziikségképpen spinfiiggéek:

P
M, = ki
1= P
P
M =M1t
Py, Py | Pk Prk
o T Jog. LI o |
out - 7— g2 7— 7— g2 7'

ahol spin-fel inputot feltételeziink, és Py = Pi(be:1,ki: 1) az a valoszintiség, ami idealis
esetben egységnyi. A Py, = Py (be :1,ki:|) valészintiség a spin szerint felbontott Shannon
entropia kifejezésében spin-le kimenetet jelol a k-adik vezetéken. Ellentétes spin orientéa-
ci6ji bemenettel hasonld mértékek definidlhatok, de a tapasztalat azt mutatja, hogy azok

nem szolgaltatnak 1j informéciot.

A 28. abran lathatjuk a (3.9) egyenletekkel adott mértékek D-t8l valo fiiggésat. Er-

demes megjegyezni, hogy erds szorasok esetén S’ ,

lényegében a Shannon entrépia maxi-

mumahoz tart, azaz ilyenkor (az egyébként is gyenge) kimens &dram egyenletesen oszlik
el a kimeneteken. (Hasonlo igaz a 27. abran lathato S, fiiggvényre.) A 28. és a 27. ab-
rat Osszehasonlitva latszik, hogy D ugyanakkora értékéhez észrevehetGen erdsebb effektus
tartozik a nagyobb hdlozat esetében, ugyanakkor még az 5 x 5-6s halozat esetén is ta-
lalhato olyan tartomény, ahol funkcionalitas nem veszik el teljesen a szorasi folyamatok

kovetkeztében.

Véges hémérséklet

A hémeérséklet szerepe a vizsgalt modellben lényegében az, hogy kiszélesiti a bejove elekt-
ronok energia szerinti eloszlasat. (Ahogyan a lent, (3.10) szamon az egyszertiség kedvéért
lényegében megismételt (1.17) egyenlet is mutatja, kis fesziiltségek és linearis valasz esetén
itt lényegében a Fermi fiiggvény energia szerinti derivaltja a meghatarozo.) Ebbdl az is
latszik, hogy van egy természetes hatara a hémérsékletnek, amely f6l6tt nem varhatunk
interferencian alapuld viselkedést. Arr6l van sz6, hogy ha az elektronok karakterisztikus
hullamszédma k, és az eszkdz meghatarozo linearis mérete a, akkor az interferencian alapu-
16 mérheté mennyiségek ka kozel periodikus fiiggvényei lesznek. (Egyetlen gytird esetén,
ha spin-palya kolcsonhatds nem tul erGs, ez a k a bejévs elektronokhoz rendelhetS hul-
lamszam, a pedig a gytrd sugara. A létrejové kvaziperiodikus vezetGképesség a 25. abran
lathato.) Természetesen ha a bejovd hullamszamok egy Ak tartomanyba esnek, akkor egy
interferencian alapuld eszkozben aAk nem lehet tetszélegesen nagy (nem eshet az egy-
ség nagysagrendjébe), mert kiilonben az interferencia elmosddéasaval az eszkoz sem fogja
tudni ellatni a funkciojat. Ez természetesen a mérettel szorosan Osszefiigg, hiszen egy
adott hémérsékleten az egyensulyi energiaeloszlas és igy a diszperzios relacion keresztiil
Ak is fix, ugyanakkor aAk kisebb eszkozok esetén kisebb. A miniatiirizacio tehat ebbdl a

szemponthol is hasznos lehet.

Az Osszetettebb rendszerek vizsgélata el6tt most is érdemes egyetlen gyiiri esetén ta-
nulmanyozni az emelked6 hémérséklet hatésat. A fentiekkel teljesen Gsszhangban a 29. ab-
ra azt mutatja, hogy a transzmissziés valosziniiség ebben az esetben is észrevehetGen
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29. abra: Egyetlen (tiikorszimmetrikus) kvantumgytird transzmisszios valoszintisége kii-
16nb6z6 homeérsékleteken. A spin-pélya kolcsonhatas erdssegét w/Q = 1.0 hatérozza meg.
(Lasd a (2.25) egyenletet.)

megvaltozik mar akkor is, amikor kpT még csak kis szdzaléka a Fermi energianak. (Erde-
mes megjegyezni, hogy ha Fr nagysagrendileg 10 meV, a 29. abran a vizszintes vonalhoz
tartozo, legmagasabb hémérséklet még mindig a kriogenikus tartoméanyba esik.)

Ha 6sszehasonlitjuk azt a két esetet, amikor a bemenet nem monoenergetikus mivolta
illetve a szérocentrumok hatasa az, ami teljesen megvéltoztatja a transzmisszios tulajdon-
sdgokat (a 29. és a 25. abra), egy fontos kiilonbséget vehetiink észre: az intenziv szorasi
folyamatok gyakorlatilag nullava valtoztatjak a vezetGképességet, azonban a magas h6mér-
séklet véges vezetSképességet eredményez. Az elsé eredmény intuitivan érthets, a masodik
azonban utdnagondolast igényel. A vezetSképesség kiszamitasakor (az (1.17) egyenlet két
vezetékre érvényes atiratat hasznalva) lényegében a bemend energiakra atlagolunk:

2¢2 af
G= - /T(E) (—@> dE, (3.10)
ahol T(E) a transzmisszios valoszintiség és f(E) =1/(exp(Z-EE) +1). A hémérséklet no-

velésével Of /OF egyre szélesedik, és ahogyan ennek az alfejezetnek az elején is emlitettiik,
a transzmisszios valosziniiség kvaziperiodikus fiiggvénye ka-nak. Emiatt T (F) is oszcillal,
és elegend6en magas hémérsékleten a sok oszcillacid atlaga mar lényegében energia és
homérsékletfiiggetlen vezetGképességet ad. Periodikus halézatok magash&mérsékletii ve-
zetSképességének a spin-palya kolesonhatas erdsségétol valo fliggésének részleteit a [E9|
munkaban vizsgaltuk.

Visszatérve a tobb gytribdl allo halozatok stabilitasara, a 30. 4bra azt mutatja, a
kvantumgytirik 3 x 3-as halozata My = 2 jel/zaj viszonnyal képes egy adott kimenetére
irAnyftani az elektronokat még olyan hémérsékleten is, ahol egyetlen gyiir(i transzmisszi-
0s valosziniisége az eredeti érték 80 szézalékara esik vissza (ahogyan a 29. abraval valo
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osszevetésbdl leolvashato). A Stern-Gerlach berendezés analogonjat megvalosito 5x 5 gyt-
riibdl 4llo halozat érzékenyebb a termikus fluktuaciokra, ami részben a nagyobb méretnek,
részben pedig a més jellegli funkcionak kdszonhetd.

N I T T v T T T ! LI
L ___-MIZ (NZS)

\ - Q7 =
0 ':.‘ S (N=5) SD scatterers
\ -—--- M2 (N=3) E

VoS, (N=3)

| 1 | 1 | 1 | 1
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04
k,T/E,

30. abra: A (3.8) és (3.9) egyenletekkel adott mértékek 3 x 3 illetve 5 x5 gytirtibsl allo
halozatok esetén a hémérséklet fiiggvényében. A gytrtk mérete és a SOI erdssége mindkét
rendszer esetén a fGszovegben leirt ideélis miikddésnek felel meg.

Ezek az eredmények azt mutatjik, hogy a kvantumos interferencian alakulé eszkozok
annal jobban mitikodnek, minél inkabb monoenergetikus a bemenet. Ez kisebb eszk6zok
épitésével, vagy a bemenet energidjanak a sztirésével oldhato meg.

3.7. Osszefoglalas

Gytrikbsl allo halozatok, amennyiben benniik az elektronok mozgasa koherens, és a
Rashba-tipust spin-palya kolcsonhatés erdssége gytirtinként kontrollalhat6, nagyon fle-
xibilis spin transzformacios tulajdonsagokkal rendelkeznek. Viszonylag kis (3x 3 és 5x 5
gytrit tartalmazo) halozatok esetén megmutattuk, hogy lehetséges az elektronokat spintél
fiiggetleniil egy el6re kivalasztott kimenetre iranyitani, illetve a Stern-Gerlach berendezé-
sével tokéletesen analog viselkedés is megvalosithato. Fontos hangstlyozni, hogy ebben az
esetben a halozat egésze részt vesz annak a globalis, spinfiiggd interferenciamintazatnak
a kialakuldsdban, ami végiil a kivant miikédést hozza létre.

Felmeriil a kérdés, hogy ezek a kvantumos interferencian alapulé eszkozok milyen mér-
tékben robusztusak, azaz egy meghatérozott spintranszformacios funkcioval rendelkezd
halozat hogyan vesziti el ezt a funkciojat pl. széordcentrumok és termikus fluktuaciok
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jelenlétében. Ezeknek a funkcioknak az elvesztését megfeleld fiiggvények, mértékek beve-
zetésével szamszertisitettiik. Eredményeink azt mutatjak, hogy a vizsgalt halézatok bi-
zonyos foku stabilitast mutatnak a kiils6 zavar6 tényezGkkel szemben. Egyetlen gytri
transzmisszids valoszintiségéhez viszonyitva azt mondhatjuk, hogy olyan erGsségii szorasi
jelenségek, illetve olyan hémérsékletek esetén, amikor egy gy(ird transzmisszidja észreve-
het6en lecsokken, a haldzatok funkcionalitasa legalabb részben megmarad.

3.8. Kvantumos halézatokkal kapcsolatos tovabbi ered-
mények

Kvantumosan viselkedd elektronok kiilonb6z6 geometridju haldézatokban valé mozgasat az
el6z6 két fejezetben leirt eredményeken kiviil még szdmos tovabbi szempontbdl is meg-
vizsgaltuk |[E2-E5, E7T-E9, E14|. Tébbek koz6tt megmutattuk, hogy kvantumgytirik se-
gitségével a kvantumos bolyongas is realizalhato [E5|, illetve hogy négyzetes halozatok
magashémérsékletl vezetGképessége a spin-palya kdlcsénhatas erdsségének a valtoztata-
saval kontrollalhato [E9|. Ehhez a teriilethez kapcsolodoan témavezetésemmel két summa
cum laude mindgsitéssel megvédett PhD dolgozat sziiletett (KKalméan Orsolya 2009., a tars-
témavezet$ Benedict Mihaly, és Szaszko-Bogar Viktor, 2015.) Jelenleg doktoranduszként
Magashegyi Istvan és Mike Péter dolgozik ehhez nagyon hasonlo, de id6fiiggs kérdéseken,
amikor az dramokat létrehozo kiilsg gerjesztést lézerimpulzus hozza létre [E18, E19]. Ez
még viszonylag 1j teriiletnek tekinthets, ugyanakkor a statikus terekkel befolyésolt, spin-
fiige vezetési jelenségek vizsgilata nemzetkozi szinten még mindig intenziven kutatott
témanak szamit 87|.
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4. fejezet

LokalizAlt spinek kolcsonhatasa
1d6figed magneses térrel:
molekularis magnesek

Vezetési elektronok spinjének a lehetséges transzformacioi utdn ebben a fejezetben hely-
hez kotott, lokalizalt elektronok idéfiiggs magneses térrel valé kolcsonhatasat vizsgaljuk.
A bevezet6ben bemutatott effektiv modell alapjan a molekularis magnesek dinamikajat
egyetlen spin idéfejlédésével kozelithetjiik. Ha ez a spin nagy, akkor a magneses indukcié
nullarél néhany tesla nagysagig valé novelése kézben tobb olyan energianivo-part is tala-
lunk, amelyek bizonyos térerdsség értékeknél kozel keriilnek egymaéshoz. Ezeknek a beve-
zet6ben is emlitett rezonancidknak a pontosabb leiras szerint elkeriilt nivokeresztez6dések
(avoided crossing) sorozata felel meg, ami a minta méagnesezettségének a dinamikajat is
szamottevGen befolyasolja.

A kovetkezSkben elGszor egyetlen ilyen elkeriilt nivokeresztezddés esetén tekintjilk az
idofejlodést. A kérdéskor vizsgalata egészen 1932-ig nytlik vissza, amikor Landau, Zener és
Stiickelberg [42-44] megoldotték azt a problémat, amikor egy 2 x 2-es Hamilton-operator
(méatrix) diagondlis matrixelemei linedrisan nének illetve csokkennek az id6 mulasaval,
tgy, hogy (megfelels valasztassal) a t=0 idépillanatban egyeznek meg. A konstans offdi-
agonalis matrixelemek jelenléte miatt a Hamilton-operator pillanatnyi sajatértékei ekkor
sem azonosak, de kozel keriilhetnek egymashoz. (Hasonloan a 8. abran lathato esethez,
csak most a vizszintes tengelyen az idG szerepel.) Maga a dinamika ebben az esetben is
Osszetett, de vannak fontos, a Hamilton-operator paramétereibél analitikusan kiszamit-
hato eredmények. Mivel erre a Landau-Zener-Stiickelberg (LZS) modellre gyakran fogunk
hivatkozni a tovabbiakban, érdemes a konkrétabban is megfogalmazni az eredményeit. A
Pauli méatrixok segitségével irjuk fel a

)
HLZS(t) :UtO'z—FéO'x (41)

Hamilton-operatort, ahol a linearis véiltozashoz tartozo ,sebességet” leir6 v paraméter,
illetve az egymashoz kozel keriil6 nivok minimalis tédvolsigat meghatarozd 6 valos. Az
eredeti Zener-féle megfogalmazasban pl. egy kétatomos, rezgé molekula két — mai sz6-
hasznalattal élve — Born-Oppenheimer energiafeliiletérsl van sz6. Hasonlo jelenség tébb
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dimenzioban is tapasztalhato, bar ketténél tobb atombol all6 molekuldk esetén az elke-
riiltek mellett konikus nivokeresztezGdések (conical intersections [88]) is megjelenhetnek.
Kiils6 tér hatasara mar kétatomos molekuldk estén is megjelenik mindkét tipust nivoke-
resztezGdés [89).

Ebben a problémakorben két bazisrol szokas beszélni, az egyik o, statikus sajatba-
zisa, a masik pedig a Hyzg pillanatnyi sajatértékeihez tartozo, azaz idéfiiggd bazis, az
adiabatikus allapotok bézisa. A fenti Hamilton-operatorban az elkeriilt nivokeresztezédés
a t = 0 iddpillanatban kévetkezik be. Ha a rendszer sokkal ezel6tt (¢ — —oo) az egyik
adiabatikus allapotban volt, annak a valoszintisége, hogy a t — oo limeszben ugyanebben
az adiabatikus sajatéllapoban lesz, Przs = 1 —exp(—md?/2hv).

Az LZS modellt a molekulavibraciok [90, 91| leirasa mellett nagyon sok teriileten hasz-
naljék, tobbek kozott Rydberg atomok kiils térbeli dinamikajanak [92-95] vagy szupra-
vezetd qubitek [96, 97| viselkedésének a vizsgalatara. Természetesen molekulamagnesek
[40, 98-100] magnesezettségi gorbéinek az interpretalasara is gyakran alkalmazzéak ezt a
modszert.

Az LZS modell segitségével tehat mind az adiabatikus hatareset (amikor a rendszer
koveti a Hamilton-operator pillanatnyi sajatallapotait), mind pedig a nagyon gyors atme-
netek létrejotte leirhato. B két hatareset kozott altalaban az térténik, hogy a rendszer al-
lapota az elkeriilt nivokeresztez&dés utdn az adiabatikus allapotok valamilyen nemtrivialis
szuperpozicioja lesz. Ebbsl a szempontbol érdekes a modellnek a periodikus altalanosi-
tasa, amikor a paraméterek félciklusonként visszatérnek az elkeriilt nivokeresztez6déshez
tartozokhoz: ebben az esetben alapvets (welcher Weg”, which way”) interferenciajelen-
ségek lépnek fel [101]. Maga az interferencia természetesen nagyon érzékeny a kiilonféle
dekoherencia folyamatokra [102]. Ennek a fejezetnek az elsg részében a [T5] munka alap-
jan a dekoherencia hatasat fogjuk vizsgalni a ,Landau-Zener-Stiickelberg interferencia”
[103] esetében.

A fejezet masodik részében szorosabban a molekulamégnesekre koncentralva maganak
az LZS modellnek az alkalmazhatosagat jarjuk koriil [T6]. A meghatarozottsag kedvéért
a h egységekben S = 10 értékd spinnel leirhaté Mnjo-Ac molekula paramétereit fogjuk
hasznalni, és a dinamikit az effektiv Hamilton-operator mind a 21 nivojat figyelembe
véve fogjuk kiszamitani linearisan valtozoé kiils6 magneses térben. Meghatarozzuk a még-
nesezettségi gorbéket, majd rdmutatunk, hogy az LZS modell ebben az esetben csak a
nagysagrendek becslésére alkalmas, mivel az egyes elkeriilt nivokeresztezédések esetén az
adiabatikus allapotok fliggése a kiils6 tértsl osszetettebb az LZS modell feltételezései-
nél. Bzt a kovetkeztetést a probléméhoz jol illeszkedd numerikus modszer kidolgozasaval
tudtuk levonni.

4.1. Kétnivos rendszer és periodikus gerjesztés

A Landau-Zener-Stiickelberg modell fentiekben emlitett ,periodikus altalanositasa” a ko-
vetkez6 Hamilton-operatorral adhato meg:

Hy(t) = acos(Qt)az—i-gax = ( acgngt) 4 30/82(915) ) , (4.2)
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ahol 2 az a amplitadoju kiils6 mezé korfrekvencidja, és a méasodik egyenléség a o, Pauli
matrix {| 1), |])} sajatallapotaiban érvényes. Bar ez a modell t6bb fizikai rendszer esetén
is relevans lehet, a konkrét példa kedvéért gondoljunk egy feles spini rendszerre, amely
Zeeman kolcsonhatasban van egy oszcillalo magneses térrel.

A spin emellett még kolesonhatésban all egy bozonokkal leirhato kornyezettel (kris-
talyracshoz csatolt spinek esetén ezek a fononok):

HT = ZwkakTak, (43)
k

ahol ay, illetve a;' jeldli a k-adik modus eltiintetd illetve kelté operatorat, és természe-
tesen [ay,ar’] = 8 (=1 egységeket haszndlva). A rendszer és a kornyezet kozotti
kolesonhatast

VZS@ng(akT+ak) (4.4)

irja le, ahol S egy (ezen a ponton még tetszdleges) spin operator, a g csatolasi allandokat
pedig valosnak tekintjiik. (A spin-fonon csatolas [104] mellett hasonlé tag irja le egy
kétallapotu atom elektromagneses mezdvel valo kolesonhatasat is [105].)

Miel6tt ratérnénk a kornyezet hatésainak a leirdsara, érdemes alaposabban megvizs-
galni azt az esetet, amikor az id&fejlédés generatora pusztén a periodikus H, operator.
Ilyenkor a Floquet-elmélet [106] alapjan tudhato, hogy az id6fiiggs Schrodinger-egyenlet
megoldasai

|6 (8)) = Jun(t))e™"", Jup(t+T)) = |un(t)),
(ur(O)]ua(t)) =0, (ur()|ur(t)) =1 (4.5)

alakba irhatok, ahol az |u,(t)) Floquet allapotok periodikusak, az €, Floquet kvazienergi-
ak pedig valosak. A fenti egyenletben az r index lehetséges értékei — a kétnivos modellnek
megfelelGen — 1 és 2. A (4.5) egyenletek masodik sora miatt |y (t)) és [po(t)) id6figgs or-
togonalis bazist alkotnak. Jobban megnézve az is latszik, hogy ha €, Floquet kvazienergia,
a hozza tartozo allapot pedig |¢,(t)), akkor ugyanez igaz az €, +nf, |¢.(t)) x exp(inft)
parosra is, barmilyen egész n esetén. Dinamikai szempontho6l ezek az allapotok ekviva-
lensek, ezért elegendd a két legkisebb abszolut értéki kvazienergiat tekinteniink (amelyek
altalaban nem  egész szamu tobbszorosével kiilonboznek egyméastol.) A jelolések egyér-
telmiisége miatt legyen ¢ < €. (Erdemes megjegyezni, hogy a (4.2) Hamilton-operatort
tartalmazé id6fiiged Schrodinger-egyenlet atirhatdo Mathieu-tipust inhomogén differenci-
alegyenletté, amelynek az elmélete tobb modszert is ismer €; és €5 meghatarozasara, lasd
pl. [107].)

A Floquet kvazienergidk és a hozzajuk tartozo, a (4.5) egyenlettel adott allapotok
ismeretében megalkothatjuk az U(t) = > |¢,(t))(¢-(0)| evoliciés operatort is. Ennek
segitségével — visszatérve a teljes, kornyezettel is kdlcsénhatod rendszer leirasara — a V
operatort egy olyan kolcsonhatasi képbe tudjuk transzformalni, ahol a nem csatolt rend-
szert H, és H, 0sszege irja le. Ebben a képben a kolcsonhatésban szerepld spinoperéator
idsfiiggésére az adodik, hogy

Si(t) =) S(w)e ™ +h.c (4.6)

w>0
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Az itt szerepld Fourier komponensek alakja

Sw) = ur(0)) (e (0)[{(+|S]r))m, (4.7)
ahol bevezettiik a

(181 = [ e 1Sl () (438)

jelolest (T'=2mw/Q). A (4.7) egyenletben n egész, és az Osszegzésben azok a frekvenciak
szerepelnek, amelyekre €, —e, —Qn=w |108]. (Ez adja (4.7) bal oldalanak az w-fiiggését.)
Masszoval, harom tipustu pozitiv frekvencia jelenik meg:

Wl =nQ, wt,==%|e —e|+n. (4.9)

A fenti kolesonhatasi kép lehetGséget nytjt arra, hogy jol ismert modszerek felhaszna-
lasaval megadjuk a Born-Markov kozelitésben érvényes, a feles spinti rendszer id6fejlédését
meghatarozé master-egyenletet. A dinamikai mennyiség itt a feles spin redukalt strtiség-
operatora:

pa(t) = T, p(1)], (4.10)

ahol Tr, a kornyezet szabadsagi fokaira vonatkozo trace miiveletet (nyom- vagy spurkép-
zést) jelent, p(t) a teljes rendszer stirtiségoperatora, a kolesonhatasi kép explicit jelolését
pedig elhagytuk. Ha a kornyezettel valé kolcsénhatés nem tal erGs, és a kdrnyezetben 1ét-
rejové korrelaciok gyorsan lecsengenek [108, 109], akkor szorzat alaki p(0) = ps(0) ® p,.(0)
kezdgallapot esetén azt kapjuk, hogy:

Do o) (S0~ 35S Woe 35S ()

dt w>0

1 1
b ) (SRS~ 35 WS- 5p.SWSEW) . (411
A részletes levezetés soran a k szerinti Osszegzéseket a D(w) modussiirtiség felhasznalaséval
w szerinti integralla irtuk at. Ezekkel:

Yw) = Dw)g*w) ((n(w))+1),
V(W) = D(w)g’(w){nw)), (4.12)

ahol (n(w)) = Tr, (a'(w)a(w)p,) a gerjesztések atlagos szamat adja meg az w frekvencia-
ju kornyezeti modusban. Ha visszatériink a Schrodinger-képbe, azt latjuk, hogy a (4.11)
egyenlet Lindblad-tipusa [110], de az erds kiils6 gerjesztés miatt a Lindblad operatorok
most id6fiiggsek. A részletes szamitasokbol az is lathato, hogy a (4.6) és a (4.11) egyenle-
tekben pontosan ugyanazok a frekvencidk szerepelnek. Ez alapjan a fenti egyenlet gy is
olvashatd, mint a spinbdél és a gerjesztG térbdl allo csatolt rendszer kolesonhatasa azokkal
a kornyezeti modusokkal, amelyek frekvenciaja rezonans a csatolt rendszer valamely at-
menetével. Itt voltaképpen azt az analogiat hasznaltuk, hogy a periodikusan gerjesztett
feles spin spektruma — béar a gerjesztés teljesen klasszikus — nagyon hasonlé ahhoz az
esethez, amikor a spin egyetlen kvantalt modussal hat koleson: a Floquet spektrum egy-
mastol (7)) energiaval kiillonb6z§ szintjei mintha az oszcillalo térben megjelend egy-egy
gerjesztéssel kiilonboznének egyméstol [108].
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4.2. 1dofejlédés a kornyezet hatasa nélkiil

A dekoherenciaval kapcsolatos jelenségek vizsgalata el6tt érdemes réviden attekinteni a
periodikusan gerjesztett rendszer idéfejlédését a kornyezet hatasa nélkiil. Ebben sokat
segit az az észrevétel, hogy ha a (4.2) Hamilton-operatorban felcseréljiik o,-et és o,-t,
akkor az eredményiil kapott ﬁ; unitér_ekvivalens lesz az eredeti Hamilton-operétorral:
Hy =1/2(0,+ 0,)Hs(0, + 0,). Maga H, pedig formalisan megegyezik a forgohullamiu
kozelités nélkiili Rabi-probléma Hamilton-operatoréval, ami klasszikus, monokromatikus
elektromégneses sugarzassal kolesonhato kétallapoti atomot ir le [105]. Ez a probléma
méar széleskord vizsgalat targyat képezte, és az analdgia észrevétele intuitiv képet ad
a kvantumoptikai modellek ismerdinek. A jelenlegi targyalashoz kapcsoloddan érdemes
megemliteni, hogy kvantumrendszerek dinamikdjanak Floquet modszerrel torténd vizsga-
lata komoly miltra tekint vissza [111], mig a frissebb eredmények (lasd pl. [112, 113])
a kvantuminformatikai aspektusokra fokuszalnak. A Rabi-probléma kisérleti vonatkoza-
sai kapcsan mindenképpen meg kell emliteni a 2012-es Nobel dijhoz szorosan kapcsol6do
eredményeket, még akkor is, ha azok jelentGségét részben az adta, hogy a gerjesztG tér
nem-klasszikus, kvantalt mivolta jatszotta a fGszerepet a mért effektusokban [114, 115].
Az atomok és a kvantum pottyok (dot) kozotti analogiat huzza ala az exciton Rabi osz-
cillaciok detektalasa [116, 117].

A paraméterek nagyban befolyasoljak, hogy milyen is lesz a H, altal generalt dinamika.
Ennek a vizsgalatat megkonnyiti, ha bevezetjiik a 7 = Q¢ dimenziotlan id§ paramétert. A
h =1 egységekben felirt id6fiiggd Schrodinger-egyenletet (2-val osztva kapjuk:

z%ﬂf} = (A COS(T)UZ—F%O'QE) W), (4.13)

ahol A=a/Q és A=0/Q. Az LZS modellel valé 6sszehasonlitast megkonnyiti a Ppyg=1—
—exp(—mA?2/2A) valoszintiség hasznalata, amely az elkeriilt nivokeresztezédés utan sok
id6vel érvényes, abban az esetben, amikor a kiilsg tér idében linedrisan valtozik, méghozza
a periodikus gerjesztéshez tartoz6 maximalis sebességgel. (Ez a kifejezés a (4.1) egyenlet
utan adott Przg = 1—exp(—md%/2hv) valoszintiségbdl a v =aQ) = AQ?, § = AQ, h=1
helyettesitésekkel kaphato meg.) Ha A%/A > 1, akkor Ppzg kizel egységnyi, azaz ha a
rendszer kezdetben H, egy pillanatnyi sajatallapotaban volt, akkor adiabatikusan azt is
fogja kovetni a késébbiekben. Ezzel ellentétben, a A?/A — 0 esetben Ppzs — 0, azaz a
nem-adiabatikus dtmenet valoszintisége kozelit egyhez ekkor.

A periodicitas miatt természetesen csak alacsony frekvencidk esetén biztos, hogy az
LZS modell feltételezései realisztikusak, azaz hogy a hossziideji hatareset alapjan szami-
tott eredmény kozelitSleg igaz lesz, mire a kovetkezG elkeriilt nivokeresztez6dés bekovet-
kezik. Emiatt a dinamika nem mindig tekinthet6 egymast kovets LZS atmenetek soroza-
tanak. A (4.13) alakbdl az is lathatd, hogy a gerjesztés gyenge vagy erés mivoltat szintén
A?%/A hatérozza meg: amikor A kicsi A%-hez képest, akkor a o, sajatbazisaban a populé-
ciok Rabi oszcillaciokat mutatnak (a dimenziotlan Rabi frekvencia Qg =+/A2+(1—A)?),
mig az A > A? esetben a dinamika kozel periodikus lesz 27 szerint.
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4.3. Kvazistacionarius megoldasok dekoherencia jelenlé-
tében

Ezutén tekintsiik a (4.11) egyenlet stacionarius megoldésait, azaz azt az esetet, amikor
stirtiségoperator kolesonhatési képbeli idéderivaltja eltiinik. Valojaban persze ezek a meg-
oldasok Schrodinger-képben nem konstansok, ugyanakkor ez az idéfejlédés jol ismert.
(Emellett id6fiiggs Hamilton-operator esetén altalaban nem is varhatok valodi stacionari-
us megoldasok.) Ezért érdemes a (4.11) egyenlet kvazistacionarius megoldasairdl beszélni,
amelyek — ahogyan latni fogjuk — periodikusak [118], ami az |u,(t)) Floquet allapotok
idsfejlodésébsl adodik.

Miel6tt az eredményekre ratérnénk, specifikdlnunk kell a D(w), g(w) tagokat a (4.12)
egyenletekkel adott v és + kifejezésekben. Termikus kornyezetet feltételezve, a gerjeszté-
sek (n(w)) atlagos szamat a Bose-Einstein statisztika adja meg. Fononfiirdébe helyezett
molekulamagnesek [104] esetén (ugyanigy, ahogyan termikus elektromagneses mezével
kolesonhato kétallapoti atomok esetén [105]) megindokolhato a

w%ﬁ
Y(w) = S (4.14)
ekBIr —
/ wg
V(w) = k——, (4.15)

eksTr —1

valasztas (idézziik fel, hogy hi=1). Fent x nem fiigg w-t6l, ez adja meg a csatolas er6sségét,
T, pedig a kornyezet hémérséklete. A (4.11) master egyenlet diagonalis komponensei a
kovetkezd alakuak:

pri = K[paa (Tor+1) —p1n (D12 +T5)],
P2 = —pPi1, (4.16)

az offdiagonalisak pedig:

. - K
P12 =P =5 (F1p+ T+ o+ — 200

Az egyiitthatok a fenti egyenletekben (4.15) felhasznalaséaval kaphatok meg,

Iy = ZW ((i]Slé >|

n>0

L = 3 y(wh) (2SIl

n>0

Do = 3w ) [((LIS[2))a

n>0

Do = 3218120 ((A1S]1))-, (4.18)

n>0

a vesszGs mennyiségek (amelyek eltinnek nulla hdmérsékleten) pedig a v — 7 cserével
adodnak.
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31. abra: A kvazistacionarius (0,)?°=Trs (p?°0,) varhato érték a 7=2nm idépillanatokban
A fuggveényeként kiilonb6z6 hémeérsékleteken (A =1.5).

Ha a (4.16, 4.17) egyenletek bal oldala nulla, akkor striségoperator diagonalis, és a
featlobeli elemeinek hanyadosa kiszamithato:
pi1 _ Do +T,

—_— == 4.19
Py Tia+T%, (4.19)

Mivel pf + pd5 = 1, nemcsak a fenti ardny, hanem az egyes diagonalis matrixelemek is
megkaphatok.

Erdemes megfigyelni, hogy (4.19) alapjan a kvazisztatikus megoldas nem sziikségsze-
riien az alacsonyabb Floquet kvézienergidhoz tartozo allapot, azaz nem |u;), még nulla
hémérsékleten sem. Ez intuitiven gy érthetd meg, ha ismételten a kvantalt modussal
kolesonhato spin analogiajat hasznaljuk. A Tio +T%, (illetve a Ty +T7,) kifejezés in-
terpretalhato ugy, mint a kornyezet éaltal elgidézett |u1) — |ug) (Jug) — |u1)) dtmenetek
kiilénboz6 fononszamokra Osszegzett rataja. ErGs gerjesztés esetén eléfordulhat, hogy a
gerjeszt§ tér és a spin egyiittes rendszerének az energidja akkor csokken, ha pusztan a
spint figyelembe véve az |u;) — |ug) atmenet kovetkezik be.

Ha feltessziik, hogy hosszt id6 mulva a dinamika kvazistacionariussa valik, akkor az
eddig kapott megoldasok adjak meg azokat az allapotokat is, amelyekhez a rendszer kon-
vergal. Azaz p;;(00) =pl és p;j(00) =0, ha i#j. (A késdbbiekben bemutatandé numerikus
eredmények is egybecsengenek ezzel a feltevéssel.)

Ezt felhasznalva a fenti eredmények tigy is olvashatok, hogy a dekoherencia jelenléte 4l-
lapotpreparalasra ad lehetdséget. A 31. abra mutat erre egy példat. Itt a (o,)?*=Tr, (p%0.)
kvazistacionérius varhato értéket latjuk kiilonb6z6 kornyezeti hGmérsékletek esetére. Aho-
gyvan leolvashato, talalhatd tébb olyan pont is, amikor a hosszi idejd limeszt tekintve a
rendszer kozel keriil o, valamely sajatallapotahoz a 7 = 2nr id6pillanatokban. (Periodi-
kus gerjesztés esetén a populaciotranszfer létrehozasara mutat egy masik modszert a [119|
munka.)
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32. abra: A (o,) varhato érték idsfejlédése kiilonboz6 parameéterek esetén (A =0.1, A =
=0.5,k=1.0 a fels6, mig A =10, A =0.4, s = 10~* az alsé grafikonon). A kezdsallapot o
kisebb sajatértékéhez tartozé sajatallapota, ps(0) =|1){ |.

Ha a gerjesztés gyenge, akkor csak az |u;) ,alapallapot” lesz populédlva a t — oo hatéar-
esetben. Ilyenkor az egzakt rezonancia (A = 1/2) esetét kivéve jo kozelitéssel igaz, hogy
lui)(0) = (| 1) — | 1))/V/2, azaz a kvazistacionarius esetben (o,) ~ 0.

Magas hémérsékleten [';5 ~ I'g;, és igy — ahogyan varhaté is — a spin redukalt stirt-
ségoperatora az egységmatrix 1/2 szereséhez fog konvergalni. Erdemes megjegyezni, hogy
méar a mK nagysigrendjébe esé h6mérsékletek is lehetnek ,magasnak” tekintheték ebbdl
a szempontbol: ha ) a MHz nagységrendjébe esik, akkor kg7, a h{) szazszorosa méar a
T, ~ 1 mK esetben is.

4.4. Konvergencia a kvazistacionarius allapotok felé

Az el6z6 alfejezet eredményei nem filiggtek attol, hogy pontosan milyen alakid is a spint
a kornyezethez csatolo S operdtor. A dinamika kiszamitasahoz azonban mar meg kell
adnunk ennek az operatornak a konkrét alakjat. A tovabbiakban az S =0, 0,, 0. eseteket
fogjuk vizsgélni.

A 32. abrén a (o,) varhato értéket lathatjuk az id6 fiiggvényében kiilonb6z6 S opera-
torok és paraméterek esetére. A gorbékben kozos, hogy egy tranziens szakasz utan foko-
zatosan periodikussa valnak, annak megfelelGen, hogy a megoldas konvergal a megfelels
kvazistacionarius (és igy periodikus) allapothoz. Ahogyan a felsé panel mutatja, gyenge
gerjesztés esetén a periodikus oszcillacio majdnem szinuszos, mig ha a gerjesztés erds,
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33. abra: A dekoherencia 7'd_1 ratija a gerjesztd tér amplituddjanak a fliiggvényében kii-
16nb6z6, a spint a kérnyezethez csatolé operatorok esetén, néhany tipikus hémeérsékleten.

akkor sokkal dsszetettebb a periodikus viselkedés. Ez 6sszhangban van azzal, hogy A/A?
novelésével a Floquet allapotok Fourier kifejtésében egyre tébb komponens silya valik
jelentGssé. A hémérséklet szerepe is tisztan latszik a 32. abran: T, novelésével az osz-
cillaciok amplitidoja csokken. A hémérséklet a (4.19) egyenleten keresztiil befolyasolja a
kvazistacionarius allapotokat, és mivel a magas h6mérsékletii hataresetben py; =pa=1/2,
igy (0,) — 0 ebben a limeszben.

Az eddigiek alapjan lathato, hogy a kornyezet hatésa egy, az |uq), |ug) béazisban fel-
irt stirtiségoperatorra az, hogy az offdiagonalis méatrixelemek a (4.17) egyenlet alapjan
eltiinnek, mig a diagonalisok ardnya fokozatosan a (4.19) egyenlet altal megadott érték-
hez konvergdl. Ez a két folyamat nagyobb rendszerek esetében kiilonboz6 idgéllandoval
rendelkezik [120] (jellemzGen az offdiagonalis elemek eltiinése, azaz fazisrelaxéacié a gyor-
sabb), de feles spin esetén Osszemérhetsk a karakterisztikus idék. A dinamika kvalitativ
elemzése alapjan a folyamatot masképpen tgy is megfogalmazhatjuk, hogy a Floquet
allapotok a probléma ,mutato allapotai” (pointer states [121]). A szokasos modellektol
eltéren azonban ezek az allapotok esetiinkben idéfiiggGek.

A mutat6 allapotok inkoherens 6sszegéhez torténd konvergencia karakterisztikus idejét,
a 7, dekoherenciaid6t legkdnnyebben a (4.17) egyenlet alapjan definialhatjuk:

2
Td = Re; (T4 T+ Tio+ 1o — 200
I 4+ T+ T+ T, —20) (4.20)

Erdemes észrevenni, hogy ez a definicié fiiggetlen a kezdsallapottél, ugyanakkor mind
a kornyezet hémérséklete, mind pedig a spin-kérnyezet csatolést leird operdtor megva-
lasztdsa erds hatdssal van 74, értékére. A 33. dbra a 7; ' ratakat mutatja a gerjesztd tér
A amplitadéjanak a fiiggvényében kiilénb6z6 S operatorok esetére. Ahogyan lathatd, az
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34. abra: Kvazistacionarius magnesezettségi gorbék kiilonb6z6 hémérsekleteken. (A felss
panel paraméterei: A = 1.5, A =20, az als6é: A =0.6,A=0.1.)

alapvets tendencia a dekoherencia felgyorsulasa, ha A novekszik, ami kapcsolatba hozhaté
a ((r'|S|r)), eloszlas szélességével, azaz azzal, hogy A novekedésével egyre tobb tag lesz
nem-elhanyagolhatéan kicsiny. A gorbék részleteit a Floquet kvazienergidk és allapotok
A-fiiggése hatarozza meg, a lokalis maximumok pl. az €1 = €5 esetekhez tartoznak. Amint
latjuk, kiilonb6z6 spin-kornyezet csatolasi operdtorokhoz méas és mas dekoherenciaidék
tartoznak (ami mar a 32. abrén is lathato volt). Kiilénosen érdekes, hogy amikor A a nul-
lahoz tart, akkor o, és o, véges dekoherenciaid6t ad, mig o, esetén a dekoherencia hatédsa
elhanyagolhato ebben a hataresetben. Ez a jelenség |u1) és |us) kozelité meghatarozasaval
megmagyarazhatd, mert ekkor a I' egyiitthatok eltiinnek o, esetén, ugyanakkor végesek
maradnak, ha a csatolas o,-on vagy o,-n keresztiil torténik.

Hiszterézisgorbék

A feles spini rendszer magneses momentumanak z komponense aranyos a (o,) varhato
értékkel. Az F'= A cos T gerjeszts teret magneses mezének tekintve, nagyobb (t6bb fiigget-
len spinbdl all6) minta esetén a (o,)(F) fiiggvény magnesezettségi vagy hiszterézisgorbe:
a magnesezettség kiils6 méagneses tértél valo fliggését abrazolja, és — ahogyan majd latni
fogjuk — altalaban nem is egyértéki fiiggvény.

Kvézistacionarius esetben stiriiségoperator diagonalis a Floquet (mutaté) allapotok ba-
zisdban, amelyeknek a periodicitdsa azt jelenti, hogy a hiszterézisgérbék zartak. Emellett
az is megmutathato, hogy ebben az esetben (o) (F') egyértékii. Erre mutat példat a 34. ab-
ra. A gorbék ,Osszetettségét” az hatarozza meg, hogy a Floquet allapotok idéfejlédésében
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35. abra: Konvergencia a kvazistacionarius magnesezettségi gérbékhez magas hémérsék-
leten (KT, /2=600). A sziirke pont tartozik ¢=0-hoz (amikor ps(0)=|])(}|). A kis beszart
abrakon a (o,) varhato értéket latjuk 7/27 fiiggvényeként.

hany Fourier komponens van jelen észreveheté sillyal.

Ahogyan mar lattuk, magas hémérsékleten (o.) konstans 0, ezért azt véarjuk, hogy
a homérséklet emelkedésével a (o,)(F') gorbék egyre laposabbak lesznek. Ez az effektus
tisztan lathato a 34. dbran, ahogyan az is, hogy elegendGen magas h6mérséklet esetén a
gbrbék kozelitenek a vizszintes vonalhoz, paraméterektdl fiiggetleniil.

A teljes dinamikat tekintve, altalaban (o.) (F'(7)) tobbértéki fiiggvény, és tiikrozi a
konvergenciat a kvazistacionarius megoldéshoz. Masképpen fogalmazva, a kvazisztatikus
megoldashoz tartoz6 magnesezettségi gorbe attraktorként miikodik, a kezdeti tranzien-
sek utan a kezdgallapottol fiiggetleniil minden gorbe fokozatosan ehhez simul, ahogyan
a 35. abran is latszik. (Maga az abra a magas hémérsékletii esetet — amikor kvazistacio-
narius magnesezettségi gorbe egy vizszintes egyenes — mutatja, az attraktor tulajdonsag
azonban hémérséklettdl fiiggetlentil fennall.) Ekkor egy érdekes specialis eset az, amikor a
hiszterézisgdrbe lépcsdszeri modon tart a végss vizszintes vonalhoz. Hasonlo gorbét mag-
neses molekulakkal végzett kisérletekben is tapasztaltak [122]. Ahogyan a 35. &dbra bal
oldaldnak paraméterei mutatjak, ilyen jellegii hiszterézisgorbék erGs gerjesztés, moderalt
er6sségi dekoherencia és magas hémérséklet esetén fordulnak eld.
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4.5. Soknivos rendszer monoton novekvd kiilsé térben

Ezek utan térjiink ra egy valodi ,6ridas spinnel” rendelkez6 molekula, a Mnjs-Ac vizs-
galatara. Ebben az esetben a spin nagysaga S = 10, azaz a dinamika egy 21 dimenzios
térben zajlik. A spinre vonatkozé effektiv Hamilton-operatort hasznalva numerikusan fog-
juk megoldani az idé6fiiggé Schrodinger-egyenletet. A kiilsé magneses tér ebben az esetben
nem oszcillal, hanem monoton névekszik. Ez elkeriilt nivokeresztezddések sorozatat jelen-
ti. Arra a kérdésre keressiik a valaszt, hogy a Landau-Zener-Stiickelberg modell milyen
mértékben alkalmazhaté ennek a dinamikanak a lefrasara.

Magneses nivok és dinamikai egyenletek

A Mnis-Ac molekula a kisérletekben egyik leggyakrabban szerepld molekulamégnes. A
spinjének dinamikajat leir6 effektiv Hamilton-operator alakjat, illetve a benne szerepls
paramétereket mérésekkel is meghataroztak [41, 123-126]:

Hg(t) = Ho(t)+ Hy (1), (4.21)
ahol Hy diagonalis a z irdnyt spin operator {|m)} sajatallapotaiban:
Hy(t) = —-DS?—FS!—qgupB(t)S.. (4.22)

Az utolso6 tag a jobb oldalon egy kiilsG, 2z irAnyl magneses mezGhoz valo csatolast irja le.
Ez a mez6 a kisérletekben altalaban id6fliggs, valtozasi sebessége (,sweep rate”) a kT /s
tartoméanyba esik [127]. A H; kifejezés a (4.21) egyenletben azokat a tagokat jeloli [123,
124], amelyek nem cserélhetsk fel S,-vel:

Hy=C(St+SY)+E(S>+52)/2+L(t)(S; +5-)/2. (4.23)

Itt Sy =S5, £4S5,. A Mnjs-Ac molekula esetén a Hy-ban szerepl§ paraméterek értéke:
D/kp =0.56K és F/kp=1.1-10"3K. (Ezen a teriileten az energiat praktikus kelvinben
mérni, illetve szokas a spin operatorokat dimenziotlannak tekinteni.) A H; részben sze-
repl6 tagok egyiitthatoival kapcsolatban az irodalom kevésbé egyértelmt, a tovabbiakban
az L = 0.025gupB(t) (ami a kiils6 tér z iranytol vald gyenge eltérését irja le), F/kp =
—4.48 107 K, C/kg = 1.7 107° K paramétereket hasznaljuk. Ezeknek a szdmoknak a
megvélasztasa a bemutatand6 eredményeket kvalitativan nem befolyésolja.

A dinamikat — kdrnyezet befolyasa hidnyaban — az idéfiiggé Schrodinger-egyenlet irja
le, ugyanakkor a késébbi altalanosithatosig céljabol inkabb a stiriiségoperatorra vonatkozo

% = —i[Hg, 0] (4.24)
egyenletet fogjuk hasznalni. Amig o tiszta kvantummechanikai allapotot ir le (azaz
egy projektor), addig ez a von Neumann-egyenlet ekvivalens az id6fiiggd Schrodinger-
egyenlettel, de a striiségoperator hasznalata megengedi, hogy éaltalanosabb kezd&allapo-
tokat tekintsiink, illetve hogy relaxéaciés folyamatokat is figyelembe vegyiink az egyenlet
jobb oldalanak megvaltoztatasaval.
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Kézenfekvonek tiinik a (4.24) egyenletet a dimenziotlan S, operator sajatbazisan
{Im), S,|m) = m|m)} kifejteni, de ekkor konnyen lathato, hogy nehézségekbe iitkoziink.
Ha a kiils6 tér kT /s sebességgel véltozik, akkor a méagnesezettség szaturacioja a mérések
szerint néhany milliszekundum alatt kévetkezik be. Ez alatt az id6 alatt Hy paramétere-
it figyelembe véve nagysdgrendileg 10° Bohr-oszcillacié zajlik le, ami komoly numerikus
kihivast jelent. Alternativaként érdemes a Hg(t) pillanatnyi sajatbazisat

Hy(t) |[En(t)) = En(t) |En(t)) (4.25)

azaz az adiabatikus allapotokat hasznalni. Az egyszertiség kedvéért cimkézziik ezeket az
allapotokat a pillanatnyi energia szerint névekvs sorrendben: Ey(t) < E1(t) <...< Eg(t).
Ezzel a jeloléssel az E, (t) gorbék folytonosak lesznek. Fontos hangsilyozni, hogy ezeknek
az energia értékeknek (és a hozzajuk tartozo allapotoknak) az idéfiiggése parametrikus,
azaz valojadban nem az idGvel, hanem kiils6 magneses tér aktudlis értékével vannak kol-
csonosen egyértelmi kapcsolatban. Ha a stirtiségoperatort a (4.25) egyenlet éltal adott
bazisban fejtjiik ki, akkor irhatjuk, hogy

o(t) = Y e o BB g (1) | Bu(0) (Bu(1)] (4.26)
A (4.24) egyenlet alapjan szamitva a dinamikat, ebben a bazisban a
——::~—i[j§,p} (4.27)

egyenlet adodik, ahol a H Hamilton-operator matrixelemei:

.ot
aHS el ft() (En—Em)dt!

Hun(t) =1 (Bal =57 1) Ty

(4.28)

ha n # m, mig H,n=0.Ez a kifejezés nagyon szemléletesen mutatja, hogy a pnn €s Pmm
populéciok akkor viltoznak meg észrevehetGen, amikor a jobb oldal nevezGje kicsiny, azaz
az FE, és F,, energidkhoz tartozo elkeriilt nivokeresztezédések kornyezetében. (Jellegében
hasonl6 eredményt ad a perturbacioszamitas is [E1, 104, 128-132], ugyanakkor a (4.28)
egyenlet még nem tartalmaz kozelitéseket.)

Az E,(t)=FE,(B(t)) energidk B fiiggését mutatja a 36. abra. A szemléletesség kedvéért
érdemes minden goérbéhez egy m indexet rendelni. Ez koréntsem jelenti azt, hogy az
adiabatikus allapotok mindig S, sajatallapotai, hiszen a (4.21) Hamilton-operator H,
része nem kommutal S,-vel. Ugyanakkor a paraméterek vizsgilataval konnyen belathato,
hogy H; gyenge perturbacié Hyp-hoz képest, igy a dinamika jelentss részében (az elkeriilt
nivokeresztezddésektdl tavol) az adiabatikus allapotok jo kozelitéssel S, sajatallapotai is.
Az m index egy adott gorbéhez torténd hozzarendelése praktikusan tugy torténik, hogy
tekintjiik az | (m | E,) | Atfedést, és ennek maximumat keressiik m szerint. (Igy kapjuk meg,
hogy melyik |m) allapot esik legkozelebb | E,)-hez.) Ez azt is jelenti, hogy a (4.25) egyenlet
utan megadott cimkézési konvenciokkal egy adott |E,) adiabatikus sajatallapot az E,, és
E, 11 nivok elkeriilt keresztezGdése el6tt és utdn nem ugyanahhoz az m indexhez tartozik.
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36. abra: A (4.21) egyenlettel adott Hg Hamilton-operator sajatenergiai a B kiils6 mag-
neses indukcio fiiggvényeként. Az egzakt |E),) allapotokhoz ,cikkcakkos” energiagorbék,
mig S, sajatallapotaihoz (amelyek Hg kozelits sajatallapotai) lényegében egyenes vonalak
tartoznak (véaltakozo fekete és sziirke szakaszokkal). A beszart kis abra a nivok kozot-
ti minimalis tavolsadgot mutatja B fliggvényében. Az egyes pontok a nagy abra elkeriilt
nivokeresztezGdéseinek felelnek meg.

Masképpen, ha egy elkeriilt nivokeresztezddésnél az adiabatikus allapotok populacioja
nem valtozik, akkor S, varhato értéke (és igy a magnesezettség) viszont igen.

Ahogyan a 36. dbran latszik, az egyes nivok kozotti minimélis tavolsag 12 nagysag-
rendnyi tartomanyt olel fel, ami Gjabb numerikus nehézségeket jelent. Azt talaltuk, hogy
a (4.24) és (4.27) egyenletek kombinaciojanak hasznalata jelenti az ideélis modszert a
dinamika szamitasara: Amikor két nivo kozel keriil egymashoz, a (4.27) egyenlet méar nem
elegendGen pontos, ezért ilyenkor érdemes baziscserét végrehajtani, és a (4.24) egyenletet
hasznalni amig djra elegendGen tavol keriiliink az elkeriilt nivokeresztezddéstsl, mert ek-
kor tjra biztonsagossa valik a (4.27) egyenlet alkalmazasa. Ez azt jelenti, hogy a hatékony
numerikus modszerben a két bazis kozotti valtast meghatarozo kontroll-paraméter a nivok
kozotti tavolsag.

A (4.27) von Neumann-egyenlet jol hangsilyozza azoknak az intervallumoknak a sze-
repét, amikor két adiabatikus nivo kozel keriil egymashoz. Ez alapjan a kisérleti ered-
mények interpretaldsakor gyakran elkeriilt nivokeresztez&dések egymasutanjaként kezelik
a dinamikat [98-100], és az atmeneti valoszintségeket az LZS modell alapjan szamitjak.
Ez lényegében tgy torténik, hogy az elkeriilt nivokeresztezGdések kornyezetében 2 x 2-es
Hamilton-operatornak tekintik a Hg-t, majd (megfelels egységekben) meghatarozzak a
(4.1) operatorban szerepls 0 és v mennyiségeket. Ezek ismeretében a Przs = 1—exp(—
—m? /2hv) valosziniiség és a magnesezettség megvaltozasa kiszamithato. A modszer sziik-
ségképpen azt feltételezi, hogy a redukélt 2 x 2-es Hamilton-operator diagonélis méatrixele-
mei az id§ linearis fiiggvényei. Ekkor, ahogyan lathato is, a valoszintiségek meghatarozésa-
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37. abra: Az (S,) varhato érték a kiils6 B magneses indukcio fiiggvényében, dB/dt kii-
16nb6z6 w maximalis értékeire. A numerikusan pontos megoldast a folytonos vonal jeldli,
az LZS modell alapjan kapott eredményt pedig a szaggatott. A kiils6 mégneses indukcio
idobeli lefutésat a (4.29b) egyenlet adja meg.

ban lényegében egyetlen paraméter, a §2 és v aranya jatszik szerepet. Az el6z6 szakaszban
vazolt numerikus modszer felhasznalasaval ezutén azt vizsgaljuk meg, hogy ez a modszer
mennyire szolgaltat pontos eredményt.

4.6. Koherens idéfejlodés

Tekintsiik most a (4.24) egyenlet altal meghatarozott dinamikat! Kezdetben a kiils6 méag-
neses indukcio legyen nulla, majd emelkedjen egy f(t) fiiggvény szerint a maximalis Biax
értékre, azaz B(t) = f(t)Bmax. Harom tipusta f(t) idsfiiggést fogunk vizsgélni, méghoz-
zé gy, hogy w = max(dB/dt) = By, max(df /dt) azonos mindharom esetben, és a kT /s
tartomanyba esik. A harom fliggvény:

wt

ht) = 5—, (4.29a)
fo(t) = sin ( BIZIZX)’ (4.29b)
f3(t) = %[tanh(%gfn::b)—kl}, (4.29¢)

ahol a ¢ mennyiséget f3(¢)-ban ugy valasztottuk meg, hogy a ¢ = 0 iddpillanatban B
elhanyagolhatdan kicsiny legyen.

A kezddallapot a t=0 idGpillanatban a két degeneralt alapéllapot koziil az, amelyiknek
az energiaja a késGbbiekben kozel keriil majd méas adiabatikus energiaszintekhez, azaz
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38. abra: Az (S,) varhato érték a B(t) kiilsg, id6fiiggs mégneses indukeio fiiggvényében.
B(t) idsfiiggését a beszurt kis dbrak mutatjak, w =2 kT /s minden esetben.

|W) (0)=|E1)~|m=—10). A 36. abra alapjan ez azt jelenti, hogy a legalsé, B fiiggvényében
novekvs gorbét kovetjiik.

A spin z irAnyta komponensének az (S,) varhato értéke B fliggvényében a 37. dbran
lathato. Ebben ez esetben a (4.29b) egyenlettel adott id6fiiggést tekintettiik, kiilonb6zd
w valtozasi sebességek esetére. Az abran lathato ugrasok nagyon hasonlitanak a kisérleti
méagnesezettségi gorbékhez [40], azok az dtmenetek hozzak létre Gket, amelyek az elke-
riilt nivokeresztez&déseknél 1épnek fel. Az idéfejlédés elején a nivok minimélis téavolsaga
nagyon Kkicsi, ekkor a rendszer majdnem nulla valészintiséggel marad a kezdeti adiabati-
kus sajatallapotban, cserébe a mégnesezettség alig valtozik. KésGbb valtozik a helyzet,
ekkor a w =1 kT /s tartomanyban az adiabatikus allapotok kozotti atmenetek valoszind-
sége észrevehetden kisebb lesz mint 1, ami a magnesezettség idéfejlédésében is tiikr6z6dé
|m) — |m') atmeneteket jelent.

Ezek az eredmények jellegiikben jol megmagyarazhatok az LZS elmélet alapjan, ugyan-
akkor kvantitativan egyezést nem tapasztalunk. (Az LZS modell joslatait egyszertien ugy
kaphatjuk meg, hogy minden egyes elkeriilt nivokeresztez6dés esetén — a nivok B fliggését
és a w paramétert hasznalva — meghatarozzuk a Pz valoszintiséget, ami megadja az
adott ugris nagysagat. Ez tehat valojaban nem dinamikai szamoléds, de a numerikusan
egzakt gorbéken lathatod hirtelen ugrésokat figyelembe véve jo kozelités is lehetne. Az ily
modon kapott eredmények is lathatok a 37. abran.) Kvalitativ szempontboél az latszik
a 37. abran, hogy a kiils6 mez§ valtozasi sebességét leird w novekedtével az S, sajatalla-
potai kozotti atmenetek valoszintisége csokken. Emellett — annak ellenére, hogy a pontos
dinamika eltér az LZS modell joslataitol — a vizsgélt tartomanyban azt talaltuk, hogy (S.,)
lényegében a Pp g felhasznalasaval kiszamithatéo modon skalazodik w-vel. A 37. dbran az
is lathato, hogy gyors oszcillaciok jelennek meg a (S.) méagnesezettségi gorbén nagyobb
B értékeknél. Ez annak a kovetkezménye, hogy a |m) allapotok nem egzakt sajatallapotai

76



dc_1810 20

MOLEKULARIS MAGNESEK

0.9 i
- ——w=0.5KT/s, LZS e, 1
08 - —-y=1KTs, LZS i
o7 L oo w=2 KT/s, LZS SN . i
- w=0.5 kT/s, non-LZS .
” 0.6 I w=1 kT/s, non-LZS B 7
S o5l w=2 kT/s, non-LZS 4 i
= 1,
© I i
S 04} ‘ i
Q. y
2 I
O o3t .
02| i
01} i
0o - .
20.1 I 1 A 1 A 1 \ 1

5.6978 5.6980 5.6982 5.6984
Magnetic field (T)

39. abra: Az Ej; energiaszint populacidja az |E11) — |Fh2) elkeriilt nivokeresztezédés
koérnyékén, mind a numerikusan egzakt, mind pedig az LZS modell feltevéseit hasznalo
szamitasok alapjan. Az dbrahoz tartozo B(t) fiiggvényt (4.29a) adja meg.

Hg-nek, azaz kiilonb6z6 sajatallapotok kozotti Bohr-oszeillaciokat latunk. (Dekoherencia
jelenlétében ezek az oszcillaciok gyorsan elhalnak.)

A kiils6 B mez6 felfutasanak (4.29a-4.29¢) egyenletekkel adott kiilonb6z6 alakjai esetén
az (S,)(B(t)) fiiggvényt a 38. abra mutatja a tipikusnak tekinthetd w =2 kT'/s esetben.
Ahogyan lathato, B(t) funkcionalis alakja befolyasolja ugyan a magnesezettségi gorbét,
ugyanakkor az eltérések nem tul nagyok. Ez azt is jelenti, hogy a kvalitativ elemzésnél
elegendd a legegyszeriibb id6fiiggést, linearisan felfutd B esetét tekinteni.

Az eddigiek alapjan lathato, hogy az LZS modszer jo kvalitativ modellt ad (azon
B értékek kornyékén torténnek atmenetek, amikor két nivo tévolsaga minimaélis, és az
atmenetek valosziniiségének paraméterfiiggése szintén jol becsiilhets ezzel a modszerrel),
ugyanakkor kvantitativ joslatai nem egyeznek meg a pontos, 21 nivot figyelembe vevs
megoldassal (a magnesezettség ugrasainak a nagysagat tekintve pl. 30% is lehet az eltérés).

Ennek a jelenségnek a megértéséhez érdemes azzal kezdeni, hogy az egyes dtmenetek
kT /s sebességgel valtozo kiils§ tér esetén nem befolyasoljak egymast. (Ez legegyszertib-
ben abbdl latszik, hogy az atmenetek karakterisztikus ideje [133, 134] sokkal révidebb,
mint az az id6, ami két elkeriilt nivokeresztezddés kozott telik el.) Igy elegends egyetlen
atmenetre koncentralnunk, a meghatarozottsag kedvéért tekintsiik B = 5.7 T kornyékét
(idézziik fel a 36. abrat). A két egymast elkeriil§ nivo itt F1y és Fio, a hozzajuk tartozd
allapotok pedig |E11)~|m = —10) (|m = —1)) és |Ep)=|m = —1) (Jjm = —10)) az elkeriilt
nivokeresztezddés elGtt (utan).

Az idéfejlédést az LZS modell feltételezései szerint is kiszamithatjuk: ilyenkor az el-
keriilt keresztez6dés kornyékén egyeneseket illesztiink a nivok idéfiiggésére, illetve nume-
rikusan meghatarozzuk a nivok minimalis tavolsagat, majd ezeket a paramétereket irjuk
be a (4.1) egyenlet altal adott Hamilton-operatorba. Az el6zéek alapjan a kezdgallapot
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40. abra: Az Fy; nivé populicidja sok idével a B = 5.7 T kérnyékén bekdvetkezs
|E11) — |Eh2) elkeriilt nivokeresztezédés elérése utan, a (4.23) egyenletbeli C' paraméter
fiiggvenyében. A nivok (Ei2 — Eq1) tavolsdgdnak minimuma fix, ami a vizszintes vonallal
jelolt konstans populaciot adja az LZS modell alapjan. B idofiiggését a (4.29a) egyenlet
adja meg, w=1kT/s.

(az elkeriilt keresztez6déstdl tavol) az alacsonyabb sajatenergidhoz tartozo sajatallapot.
Ezeket tudva, a dinamika az id6fiiggé Schrodinger-egyenlet alapjan numerikusan szamit-
hato. (Itt tehat a kétdimenzios altéren a valodi idéfejlédést hataroztuk meg, nem pusztan
a magnesezettségi ugras nagysagat szamitottuk ki az LZS modell segitségével.) Az ered-
mény a 39. dbran lathato, dsszehasonlitva a pontos megoldéssal. Ez utobbi esetiinkben —
a konnyebb &sszehasonlithatosag céljabol — szintén egy kétdimenzios téren szamolt dina-
mika, csakhogy ekkor a Hamilton-operatort reprezentéld 2 x 2-es matrixot a 21 dimenzios
probléma megfelels redukciojaval [128, 129] kaptuk. Ez lényegében azt jelenti, hogy az
Osszes allapot jelenléte hozzajarul ennek a 2 X 2-es matrixnak a konkrét alakjahoz, amely
emiatt nem pontosan fog megfelelni az LZS modell feltételeinek (azaz a f6atlobeli elemek
nem lineérisan fiiggenek az id6tdl, illetve az offdiagonalisak sem konstansok).

Ez a kiilonbség indokolja a 39. dbrdn a két modell eredményei kozotti eltéréseket.
Masképpen ezt tigy is megfogalmazhatjuk, hogy az LZS modell egyetlen paramétere, § //v
nem elegendé a dinamika pontos lefrasara, még akkor sem, ha a modell kétdimenziossa
redukalhato.

Ezt még élesebben lathatova tehetjiik, ha a 39. 4bran lathaté dtmenet esetére meg-
a 39. Abra mutatja — mar stacionéariussa valnak ezek a populaciok). A 40. abrahoz tartozo
szamitasokban ugy valasztottuk meg a (4.23) Hamilton-operator paramétereit, hogy koz-
ben az LZS paraméterek valtozatlanok legyenek. Konkrétan, a 6 minimalis nivotavolsag
fixen tarthat6, mikézben csak a C' és L paraméterek valtoznak (D, F' és E allando). Az
adodik, hogy a C'— L sikon t6bb kiilonb6z§ olyan vonal talalhato, amelyek mentén §(C, L)
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konstans (és igy — adott v esetén — Ppzg is alland6). Ahogyan a 40. abran lathato, a dina-
mikai szamitasok azt mutatjak, hogy az atmenet utan az F; nivo populacioja erésen fligg
a C paramétertdl. Igy tehat nagyon jol lathato, hogy az LZS modell nem irja le teljesen
pontosan az atmeneti valoszintségeket a soknivos dinamika elkeriilt nivokeresztez6dései-
nél.

4.7. A fazisrelaxici6 szerepe

Eddig azt az idealizalt esetet vizsgaltuk, amikor az id&fejlgdés unitér volt, a rendszer mind-
végig kvantummechanikai tiszta allapotban volt. Ezzel szemben, egy molekulakristalyban
tobbféle effektus (pl. fononok hatasa [135, 136] vagy hiperfinom koélesénhatés [137, 138])
hat a kvantummechanikai interferencia eltiintetésének iranyaba [E1, 104, 139, 140]. Ez
az egyes elkeriilt nivokeresztezddések kozelében is észrevehetd jelenség, de legjobban ott
latszik, hogy az egymast kdvet elkeriilt nivokeresztezGdések mennyire tekinthetSk fligget-
leneknek, azaz milyen mértékben beszélhetiink LZS interferenciarol [103] vagy esetlegesen
inkoherens dinamikéarol [104, 141] ebben az esetben.

Ennek az effektusnak a kvalitativ elemzéséhez a fejezet els részében latott modszer-
nél kicsit egyszeriibb modon a kévetkezs fenomenologikus, Lindblad-tipusi [110] master
egyenletet tekintjiik:

9o _

5 = [Hs,@]Jr% (25.08.—S20—05?) . (4.30)

Ennek az egyenletnek a masodik tagja fazisrelaxaciot ir le S, sajatbazisaban. Masszoval
nem valtoztatja meg a magnesezettség z komponensét, szerepe csupén az, hogy foko-
zatosan eltiinteti o offdiagonalis komponenseit ebben a béazisban. A szamokat tekintve,
molekulamagnesek esetén az egyes dtmenetek karakterisztikus ideje 10751077 s, mikoz-
ben két elkeriilt nivokeresztezddés kozott a tipikus kisérletekben nagysagrendileg 1072 s
telik el. Ezekhez képest alacsony hémérsékleten (~2K) v~ a 1075-107" s tartomanyba
esik, azaz két elkeriilt nivokeresztez6dés kozott a relaxécios effektusok hatasa a dominans,
a faziskoherencia lényegében eltiinik. Ez azt jelenti, hogy ha kozvetleniil egy elkeriilt nivo-
keresztez8dés utan a rendszer egy |¢) tiszta kvantummechanikai allapotban van, akkor a
kezddéfeltételt a kovetkezd elkeriilt nivokeresztez6désnél a kovetkezs egyenlet jobb oldala
adja:

[0) (& =Y [n) (m| 0m = > |m) (m] 0. (4.31)

Masszoval, az eddig tekintett kT /s sebességgel valtozo kiils6 mégneses terek esetén a
kvantumos koherencia nem jatszik fontos szerepet az egymast kovets elkeriilt nivokeresz-
tezédéseknél. Akkor varhato az LZS interferencia megjelenése, ha ez a sebesség a MT /s
nagysagrendjébe esik.

Az elkeriilt nivokeresztezGdések kornyezetében létrejové kvantummechanikai atmene-
tek karakterisztikus ideje 6sszemérhets a fazisrelaxéaci6 idGallandojaval. A fazisviszonyok
eltiinésének legfontosabb jele az, hogy Sy sajatbazisaban {|m)} az dtmenetek valoszin-
sége csOkken, azaz a mérhet§ mennyiségeket tekintve a magnesezettségi gorbéken lathato
ugrasok nagységa egyre kisebb lesz. Ahogyan a 41. abra mutatja, ez a jelenség annél
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time (us)

41. abra: A fazisrelaxacio hatasa az (S,) varhato érték idsfiiggésére a |F11)—|E12) elkeriilt
nivokeresztezddés kornyékén, a (4.29a) egyenlettel adott linearisan valtozé B esetén, w =
=1 kT/s az a) panelen és 2 kT /s a b) panelen. (Az id6tengelyt az egyszertiseg kedveért
eltoltuk, ¢ = 0 jelenti azt az idépillanatot, amikor Fqo — E71 minimalis.)

észrevehetGbb, minél nagyobb v értéke. A koherens esettel szemben az dtmenetek uténi
populéciok most nem tgy skaldzoédnak a mégneses indukcio valtozasi sebességével, aho-
gyan azt az LZS modell josolja, Ennek az az oka, hogy nagyobb dB/dt esetén a rendszer
kevesebb id6t tolt az elkeriilt nivokeresztezGdések kérnyezetében, igy a fazisrelaxécios fo-
lyamatok kevésbé jelentdsek. Erdemes még megjegyezni, hogy a 37. abran lathato, Bohr-
oszcillaciokhoz kothetd gyors valtozasok fazisrelaxacio esetében gyorsan eltiinnek.

Ezzel egylitt az el6z6 alfejezet 6 kovetkeztetései dekoherencia jelenlétében is igazak, a
dinamikat most sem lehet teljes pontossaggal leirni az LZS modell segitségével, még akkor
sem, ha abban figyelembe vessziik a fazisrelaxéicié folyamatat is.

4.8. Osszefoglalas

Ebben a fejezetben a [T5, T6] munkak alapjan olyan elkeriilt nivokeresztezGdések kapcsan
foglaltuk Ossze eredményeinket, amelyek kozvetlen kapcsolatba hozhatok idéfiiggs kiils6
magneses térrel kolcsonhatdé magneses molekulakkal.

El6szor egyetlen ilyen elkeriilt nivokeresztezddésre koncentralva meghataroztuk a de-
koherencia hatasat periodikus kiils6 tér esetén. Felirtuk, majd megoldottuk a dinamikai
egyenleteket, és megmutattuk, hogy nagyon altalanosan (mind a kezdGallapottol, mind
a dekoherencia erdsségétsl, de még a kornyezethez valo csatolas jellegétdl is fiiggetlendil)
igaz az, hogy a dekoherencia megfelel Floquet allapotok inkoherens Osszege felé iranyit-
ja a rendszert. A kvazistacionarius hiszterézisgorbéket emiatt teljesen meghatarozzak a
Floquet allapotok, mig a dekoherencia folyamat jellemzGi az ezekhez a gorbékhez térténd
konvergencia részleteire vannak hatéassal.
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Tobb nivo és monoton névekvd kiilsé tér esetén kidolgoztunk egy numerikusan ha-
tékony modszert a tobbszoros elkeriilt nivokeresztezddésekkel tarkitott dinamika pontos
kiszamitasa. Ez alapjan rdmutattunk, hogy az ilyen jellegli problémak kvalitativ elemzé-
sénél nagyon hasznos Landau-Zener-Stiickelberg modell esetiinkben nem ad elegendGen
pontos eredményt. Szamitasaink alapjan ennek lényegében az az oka, hogy bar nagyon jo
kozelitéssel kétnivossa redukalhato a rendszer egy adott elkeriilt nivokeresztez6dés koze-
lében, az egyes nivok id6fiiggése nem pontosan koveti az LZS modell feltevéseit. Realisz-
tikus idGallandoju fazisrelaxaciot figyelembe véve azt kaptuk, hogy kT /s nagysagrendbe
esG sebességgel valtozé kiilsé méagneses indukci6 esetén az egyméas utani elkeriilt nivoke-
resztez6dések mar fiiggetlennek tekinthetk, abban az értelemben, hogy ilyen idéskalan a
kvantummechanikai koherencia mar nem jatszik szerepet.

4.9. Molekularis magnesekkel kapcsolatos tovabbi ered-
mények

Az eddig ismertetett eredmények mellett megvizsgaltuk azt a kérdést is, hogy a magneses
atmeneteket kisérd, mikrohullamu tartoméanyba esd sugarzast [142, 143| milyen mechaniz-
mus kelti. A kisérleti paraméterek figyelembe vételével arra jutottunk, hogy itt leginkabb
egy mézerszeri effektusrol van sz6 [E1], nem pedig a Dicke-féle [144] szupersugarzasrol
[145].

Nanomagnesekkel kapcsolatban az utobbi évek egyik legérdekesebb kisérleti eredménye
a ,nitrogén plafon attorése” [146], azaz olyan kvantumos magnesezettségi jelenségek kimé-
rése, amelyek mar a nitrogén forraspontja f616tti hémérsékleten is megjelennek. (A [146|
kisérletben diszprozium otvozetet volt a magneses anyag, és 80 K a h6mérséklet.) A de-
koherencia f6 okozdja ezekben a rendszerekben a fononokkal val6 kolesonhatas. Ennek, az
altalunk fenomenologikusan kezelt jelenségnek a pontosabb megértését célozzék pl. azok
a neutronszorason alapulo kisérletek, amelyek alkalmasak a fononok diszperzios relacioja-
nak a meghatarozasara [147]. Az elméleti leirast illetGen az altalunk hasznéalt effektiv spin
Hamilton-operdtoron alapulé médszert még mindig alkalmazzak, f6ként kisérletek értel-
mezésénél [146]. Az elméleti jellegii szamitasoknal ezt a modellt ma méar gyakran egésziti
ki valamilyen szofisztikaltabb modszer, a [148] munkaban pl. transzportfolyamatok szami-
tasanal renormalizacids csoporton alapuld numerikus megoldast valasztottak a szerzék. Az
effektiv Hamilton-operator alkalmazasan tilmutatdé modszerek koziil a siirtiségfunkcionél
elméleten alapuld szamitasok is gyakoriak (lasd pl. [147]).
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5. fejezet

Erds l1ézerimpulzusok kolesonhatasa
dielektrikumokkal

A dielektrikumok tiltott savjanak szélessége az UV tartoméanyba esé elektroméagneses
sugarzasnak felel meg, igy a tipikusan infravoros kozponti frekvenciaju rovid lézerimpul-
zusok esetén nagy intenzitasra van sziikség ahhoz, hogy savatmenetek jojjenek létre. A
tapasztalatok szerint néhany ciklusi infravoros impulzusok esetén, ha a maximaélis elek-
tromos térerdsség a GV /m nagysagrendbe esik, akkor a tér mar indukal ilyen atmeneteket,
ugyanakkor a dielektrikum céltargy még nem szenved roncsol6dast. Ebben az intenzités-
tartomanyban igy olyan reverzibilis folyamatok jatszodhatnak le a femtoszekundumos
id6skalan, amelyek azzal jarnak, hogy a dielektrikumban atmenetileg kénnyen elmozdulo
toltéshordozok jelennek meg, és igy nagysigrendekkel megvaltozik a vezetSképesség. Jelen-
leg még nem kristalyosodott ki teljesen a részletes fizikai hattere ennek ,metallizacié”™nak
(metallization [149]), azonban ha az idgallandé valoban a femtoszekundumos idgskalan
mozog, akkor a fényimpulzusokkal kontrollalt, ultragyors kapcsolok, illetve még tavolabb-
ra tekintve teljes elektronika [46] lehetsége is joggal vetSdik fel.

Az els6, ezzel a témaval kapesolatos kisérleti eredmény 2013-bol szarmazik [55]. Ebben
a kisérletben a céltargy anyaga kvarciiveg volt, a mérési elrendezés vazlata pedig a 42. ab-
ran lathato. Az &ramkorbe sematikusan berajzolt ampermérdt itt kicsit pontosabban bal-
lisztikus galvanométernek hivhatnank, mivel a gyors oszcillaciok miatt az dramok idébeli
felbontéasa lehetetlen, egyediil az idGintegraljuk — azaz a lézertér altal elmozditott toltés —
mérhetd.

Ahogyan a 42. 4bra is mutatja, az [55] kisérletben nem volt fesziiltségforras, igy a
mérhetd toltés teljes egészében abbol adodott, hogy — szemléletesen szolva — a gerjesztG
impulzus elektromos tere iranyatol fiiggéen ,tolja” avagy ,hizza” az elektronokat. Ebbsl
sejthets, hogy ennek a térnek az idGbeli lefolyasa komolyan befolyasolhatja az eredményt,
azaz a vivo-burkol6 fazis szerepe itt lényeges. Pontosan ez latszott a kisérletben is, amikor
a gerjesztd tér polarizacioja az érintkezGk altal meghatarozott egyenesbe esett (mig az erre
meréleges irdny esetén nincs ilyen effektus, ami megegyezik a szemléletes képbdl lesziirhetd
kovetkeztetéssel.)

A kovetkezSkben a fent leirt kisérletileg tapasztalt jelenségek fizikai hatterét vizsgaljuk
[T7]. Az értelmezésben egy, a szilardtestfizikiban ismert effektus, a Bloch-oszcillacio [150]
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42. abra: Dielektrikumokban aramot kelté kisérlet elvi elrendezése. A mérésben [55] a
lézerimpulzus altal elmozditott Gsszes toltést hataroztik meg.

fontos szerepet fog jatszani. Itt lényegében arrél van szo, hogy amennyiben egy periodikus
potencidlban mozgo elektron kvazi-impulzusa (k) kiils6 elektromos tér hatasara annyira
megnG, hogy az tullépi az els6 Brillouin-zona hatarat, akkor kissé formélisan, redukélt
zonaképben gondolkodva, az torténik, hogy k elGjelet valt, ami a z6nahatar atellenes
oldalat jelenti. Minden zoénaképben igaz, hogy a zonahataron egy adott savon beliil egy
Bloch-elektronhoz rendelhets sebesség elGjelet valt. Mindez szemléletesen azt jelenti, hogy
— az intuicioval ellentétben — a statikus kiils6 tér jelentette allando6 erd a kristalyracsbeli
elektronokat nem gyorsitja egy adott irdnyba ,a végtelenségig” (nemrelativisztikus esetben
sem), hanem az elektron a valos térben is oszcillalni fog (ez a Wannier—Stark lokalizacio
[151]).

Statikus térben és valodi szilardtestben a Bloch-oszcillaciok megfigyelés igen nehéz,
amit a kiilonbo6z6 szorasjelenségeknek szokas tulajdonitani. Konstans, F' nagysagu elekt-
romos térben a Bloch-oszcillaciok periodusa Ty = h(eFa)™!, ahol a jeldli a racsallandot,
e pedig az elemi toltést (azaz e > 0). A Bloch-oszcillaciok akkor figyelhetSk meg, ha Ty
kisebb, mint a kiilonb06z6 szorasfolyamatokra jellemz6 karakterisztikus idGk, amelyek jel-
lemzéen a T, ~ 10713 s nagysagrendbe esnek. Ez az F' > h(eaT,) ! ~ 10® Vm™! feltételt
jelenti, ami azonban tidl erds statikus teret jelent, ezt még a nagyon széles tiltott savval
rendelkez6 dielektrikumok sem viselik el roncsolodas nélkiil. Ennek megfelelGen a legutob-
bi id6kig Bloch-oszcillaciokat f6ként mesterséges létrehozott szuperracsokban [152, 153]
figyeltek meg. A jelenség optikai megfelelgje periodikus hullamvezetékben [154, 155] és
periodikus, dielektrikum strukttrakban [156] is megjelenik. Allohullamok alkotta racsban
ultrahideg atomok szintén mutatnak analog viselkedést [157, 158].

A Bloch-oszcillaciok valodi szilardtestekben vald megfigyelhet&sége szempontjabol je-
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lentGs valtozéast hozott az erds, impulzusszeri elektromagneses terek alkalmazéasa. Ghimire
¢s munkatarsai [50, 159] ZnO mintat megvilagitva magasrendd harmonikusok [160] meg-
jelenését tapasztaltik. Az § kisérleteikre jellemz§ elektromos térerdsségek mar alkalmasak
dinamikai Bloch-oszcillaciok elGidézésére, azaz olyan folyamatok indukalésara, amikor a
gerjeszté tér egy-egy optikai félciklusa alatt a kezdetben nullakozeli kvazi-impulzussal
rendelkezd elektronokhoz rendelhets k atlépi az els Brillouin zona hatarat. A paraméter-
tartomanyt illetGen ugyanez igaz ennek a fejezetnek a f6 motivaciojat jelent [55] munkara.
Jelenleg még nyitott kérdés, hogy a Bloch-oszcillacioknak mekkora jelent&sége van pl. a
tombi anyagokbol kivaltott magas felharmonikusok keletkezésénél, ugyanakkor tény, hogy
ez az effektus lezajlik a néhanyszor 10 GV/m csics elektromos térerGsséggel jellemzett
infravords impulzusok terében, még erds szorasfolyamatok jelenlétében is.

Az 5.1-5.4 alfejezeteknek az a célja, hogy a |T7] munka alapjan osszefoglalja azt, hogy
milyen folyamatok zajlanak le ebben a paramétertartomanyban, ha az elektromégneses
impulzus mellett a legerGsebb relaxécios folyamatot is figyelembe vessziik. Ez kristalyos
SiOg-ban (amit a meghatarozottsiag kedvéért modellként valasztunk) a longitudinalis op-
tikai fononokkal valo kolesonhatést jelenti [161, 162].

5.1. A stirtiségoperator idéfejlédését meghatarozo folya-
matok

Legyen az x —y (z = 0) sik a dielektrikum feliilete, amire a z tengely mentén terjedd,
CEP-stabilizalt révid elektroméagneses impulzus esik be. A szamitasaink soran linearisan
polarizéalt elektromos térrel rendelkezd impulzust tekintiink: £, (t) = & cos(wot + wcEp) X
X exp(—%), &, =E&,=0. Ennek az impulzusnak a térfiiggését a tovibbiakban elhanyagol-
juk, ami azért jo kozelités, mert a vizsgalni kivant hullimhossz-tartoméanyban a gerjesztés
térbeli kiterjedése (a fokuszfolt) tobb nagysagrenddel nagyobb a tipikus racsallandoknal.

A tovabbiakban feltételezziik, hogy a jelenségek kvalitativ leirdsahoz elegendé pusztan
a vegyerték és a vezetési savot figyelembe venni. (A t6bbi vezetési sav szerepének elemzését
megtalalhatjuk pl. a [56] munkaban.) Ennek megfelelGen 2 x 2-es stirtiségmatrixokkal irjuk

le a rendszert:
ne(k,t)  P(k,t)

ahol n. és n, a vezetési illetve vegyértéksavbeli populaciokat jeldli, P(k,t) pedig a savok
kozotti koherenciarol ad szamot. Az egyszertiség kedvéért kétdimenzios modellt tekintiink,
azaz a k kvaziimpulzus kétkomponensi: k = (k;, k).

A bevezetében a 11. Abran bemutatott folyamatokat fogjuk a kévetkezékben leirni: a
gerjeszté impulzus altal generalt sivatmeneteket, sdvon beliili, a kiils6 tér altal elGidézett
mozgast, illetve szorasi jelenségeket. Az els6 folyamat alapvetd jelentségi, a tiltott sav
szélességénél sokkal kisebb fotonenergiak ellenére ez hoz létre toltéshordozokat. A masodik
— ahogyan a fejezet mésodik részében latni fogjuk — fiigg attol, hogy milyen elektromég-
neses mértéket véalasztunk a probléma leirdsdhoz, de hosszmértékben jelentds effektust
jelent. A szorés figyelembevétele els6 ranézésre nem tiinik fundamentalis jelentGségiinek,
de a [T7] munkiaban a cél a [55] kisérlet értelmezése volt, és abban az esetben ez a je-
lenség is fontos szerepet jatszott. Ezek alapjan a stiriségmétrix dinamikajat meghatarozé
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egyenletet formalisan a kévetkezd alakba irhatjuk:

0 _(0p dp dp
atp(k7 t> N (8t)exc+ (8t)force+ (6t)scatt ' (52)

Itt az els6 tag az optikai gerjesztést jelenti, a két utolsé pedig lényegében a savokra kiilén-
kiilon felirt, kiils§ térben érvényes Boltzmann-egyenlettel ekvivalens [163]. Egyetlen savra
ezt a modellt két kiillonboz6 frekvenciaju gerjesztés esetén a [164] munka targyalja.

A gerjesztési folyamat, azaz (5.2) jobb oldalan az elsé tag, jol leirhato Bloch-egyenletek
segitségével [165, 166]:

(f’)‘f;@)m = L1E(9 - B(K) - ifw] P
- Z[nc(k) — Ny (k)]dcv(k)‘S(t)?
(Z) = - e )
O (K) Ona(K)
< ot )em: TR (5.3)

ahol E, (k) és E.(k) a valencia és a vezetési savhoz tartozo, a diszperzios relacié szerin-
ti energiat jelenti. A k egy fenomenologikus mennyiség, azt a ratat fejezi ki, amellyel a
P(k) koherencidk lecsengenek. (A savok kozotti spontan relaxacio, ami jellemzen egy las-
sabb folyamat, elhanyagolhat6 a femtoszekundumos idGskalan.) A dip6lmomentum méat-
rixelemek meghatarozasa kvantitativ igény modell esetén anyagszerkezeti szamitasokat
igényel, de a dinamika lényegének megértéséhez elegendd, ha d., k-tol valo fiiggését a
kovetkez kifejezéssel kozelitjiik [166]:

dcv (k) = dcv(o) Ec(k) - Ev(k) :

A referenciaként szolgald d.,(0) konkrét értékének megvalasztasa kis hatassal van a to-
vabbiakban bemutatandé eredményekre, legalabbis addig, amig telitési jelenségek nem
lépnek fel, azaz a vezetési savbeli populaciok lényegesen 1 alatt maradnak. A meghata-
rozottsag kedvéert a tovabbiakban a d.,(0) = 0.1 (atomi egység) valasztassal éliink, ami
a targyalt intenzitastartomanyban teljesiti ezt a feltételt. Erdemes hangstlyozni, hogy
mivel a gerjeszts tér frekvenciaja nagyon tavol van a savok kozotti rezonanciatol, az (5.3)
egyenletben nem hasznaltuk a forgohullamu kozelitést. (Az ezzel kapcsolatos jelenségek
elemzése megtalalhato a [167] munkaban.)

Savatmenetek indukilasa mellett a kiilsé tér masik szerepe az, hogy egy adott sa-
von beliil gyorsitja illetve (a relativ iranyoktol fiiggen) lassitja a toltéshordozokat. A
Boltzmann-egyenletnek megfelelGen ezt irja le a masodik tag az (5.2) egyenlet jobb olda-

lan: p )
nV,C o _E
<—8t )force = hé’(t)vknv,c(k), (5.4)

ahol az £(t) tér elvben azt a mezGt irja le, amely az elektronokkal kolcsénhatasba lép
[168|, ugyanakkor a jelenségek értelmezésére koncentralva a tovabbiakban ezt azonosnak
fogjuk tekinteni a bejovs térrel.
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A harmadik tag az (5.2) egyenlet jobb oldalan a savon beliili relaxacios folyamatokrol
ad szamot. SiO, kristalyban a legfontosabb effektus a longitudinalis optikai (LO) fononok-
kal valo kolcsonhatas. Az elektron-fonon kélesonhatas leirasara hasznélatos Frohlich-féle
Hamilton-operatorbol kiindulva, arra juthatunk [166], hogy:

(8iik>>mmf_7b§:5 (k+q) — Ec(k) — hwro) (5.5)

xq-Q{—Nqnxk) 1= (i t-q)) + (Vo + Dne(k +q) [1—nc<k>}}

70 > 3(E(k—a) - Eo(k) + hwro)

xq-Q{—<Nq+ Dne(k) [1—ne(k— )] + Nane(k—q) 1 —nc(k)]},

ahol hwy,o a LO fononok energiajat jeloli, amit az egyszertiség kedvéért (és a meglehetdsen
Japos” diszperzios relacio miatt) q-tol fiiggetlennek tekintiink. Az ezekhez a fononokhoz
tartozo stirtiséget Ng jeloli, v pedig az elektron—fonon csatolds erdsségét meghatarozo
allando. Modelliinkben szoros kotést (tight-binding) diszperzios relaciot hasznalunk, azaz
E.(k) ardnyos 2 — cos(k,a) — cos(kya)-val, ahol a jel6li a racsallandot.

Szobah6mérsékleten (és alatta) az atlagos fononszam a SiOs tipikus fononenergiin
praktikusan nulla, igy N is kicsiny, azaz a fonon abszorbcidval jaré folyamatok valoszi-
niisége szintén csekély. Tehat a fonon-elektron kolcsonhatas lényegében fonon emissziot
jelent, ami természetesen az elektron energidjanak a csokkenésével jar. Erdemes megje-
gyezni, hogy ez a fajta szorasi folyamat jellegében més egy- illetve tobbdimenziés modellek
esetén, mivel egyetlen dimenzidéban egy adott k-hoz tartozé kezdGallapot esetén a szoras
k'-vel indexelt lehetséges végéllapotai a reciprok térben a kiindulési k-val nem &sszefiiggd
halmazt alkotnak, ami nem igaz sem kettd, sem harom dimenzioban. Lényegében ez az oka
annak, hogy a numerikus szamitasok idGigényét is figyelembe véve kétdimenzios modellt
valasztottunk.

Az (5.5) egyenletet tgy is olvashatjuk, hogy az LO fononokhoz kapcsolhato szorasi
ratak fiiggnek a k indextdl, ezek a ~y(k)-k aranyosak 7p-lal. Numerikusan is az adodik,
ami pl. a [162] munkaban is olvashato, hogy (k) minimuma |k| = 0-nal van, és lényegé-
ben konstans (y(k) ~ ) a 0.5 €V és 2 eV elektronenergiak kozott. A kovetkezGkben ezt a
konstans v értéket fogjuk hasznélni az elektron-fonon kélcsonhatés erésségének a szam-
szeri jellemzésére, ugyanakkor a szamitasok soran természetesen k-fliged szorasi ratakat
hasznalunk.

Ahogyan emlitettiik, a tovabbiakban a kristalyos SiOy paramétereit hasznaljuk, ami
9 eV tiltott savot, a = 0.5 nm racsallandot, és két LO fonon modust jelent hwpo = 0.153
és 0.063 eV energidkon, amelyek egyiittesen v = 0.3 fs~' ratat adnak. A lézerimpulzus
paraméterei a [55] kisérletben hasznaltakkal azonosak: wy=2.51 fs™! é¢s 7=2.3 fs. Ez azt
is jelenti, hogy, hogy a tipikus fotonenergia Gtszorose a tiltott sav szélessége, azaz ebben
az értelemben tobbfotonos effektusrél lehet beszélni.
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43. abra: Lézertér hatasanak kitett, kezdetben a k = 0 pontra centralt hullaimcsomag
mozgésa gerjesztési és szorasi folyamatok nélkiil. a): a vezetési elektronok n(k, t) eloszlasa
a ky = 0 vonal mentén. A szaggatott fehér vonal azt a  klasszikus trajektoriat” jelenti,
amelyet az (5.6) egyenlet megoldéasaval kaphatunk. b): E hullamcsomagot mozgato E,(t)
elektromos tér, a j,(t) dramsirtség és annak iddintegralja, Q(¢). A paraméterek: & =
=4GVm™, pcpp =0, 7 =2.3 fs.

5.2. A lézertér hatasa

A teljes dinamika vizsgalata el6tt érdemes az (5.2) egyenlet egyes részleteinek hatasat
elkiilonitve vizsgalni. Elscként a savon beliili mozgast leiré tagot tekintjiik. (Hasonlo szé-
mitasokat, egyetlen savot feltételezve, a [164] munkaban talalhatunk.) Kezdeti allapotnak
egy, a vezetési sdvban 1évs, k=0 centrumi Gauss eloszlasi populaciot vesziink, és eltekin-
tiink (%)GXC és (%)scm hatasatol az (5.2) egyenletben. Ez azt jelenti, hogy a dinamikat
az (5.4) kifejezés adja meg. A 43. abra fels6 része mutatja ennek a kezdeti eloszlasnak
a mozgasat a k, = 0 sikban. (Mivel a gerjeszt§ tér x iranyban polarizalt, a k, irdnyban
torténd elmozdulasok a jelentGsek.) Ttt és a tovabbi kétdimenzios abrakon a fekete szin
jelenti az n.(k, t) =0 értéket, a névekvs értékeknek pedig rendre ibolya, vords és sarga felel
meg. A 43. abran lathato dinamikat jol kozeliti a ,,gyorsulasi tétel” [163], amely szerint:

ok e
i —ﬁg(t). (5.6)
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44. abra: Fononszoras hatasa hullamcsomag mozgasara. Az egyes paneleken ugyanaz 14t-
hato, mint a 43. abran, csak most v = 0.3 fs~! paraméterrel figyelembe vettiik a fononok
okozta szorasi folyamatokat is. (Minden més paraméter megegyezik a 43. abrahoz tarto-
zokkal.)

A fenti egyenlet megoldasat (azzal a kezdeti feltétellel, hogy a lézerimpulzus érkezése el6tt
k=0) a fehér szaggatott vonal szemlélteti az abran. Ezen a ponton érdemes megemliteni,
hogy szorasi folyamatok hianyaban a modell rendelkezik egy fontos skaladzasi tulajdon-
sdggal: ha mind az wy viv6frekvenciat, mind pedig a lézertér amplitidojat ugyanannyival
szorozzuk meg, az lényegében azt jelenti, hogy 1j egységekben mérjiik az idét. A fenti
skalazas nem véltoztatja meg pl. azt, hogy mi az a maximalis k,, amelyet az (esetiinkben
inkoherens) hullamcsomag elérhet az id6fejlédés soran. Bar ezt a képet a szorasi folya-
matok arnyaljak, azt azért lesziirhetjiik, hogy alacsonyabb frekvencidja gerjesztés esetén
kisebb téramplitudo is elegend ugyanannak a maximalis k,-nek az eléréséhez. (Bizonyos
hatarokon beliil: ahogyan a bevezet6ben sz6 volt rdla, a statikus hataresetben a szoras
megakadalyozza a ,tetszélegesen nagy” kvazimomentumok elérését.)

A stirtisegmatrixok ismeretében a kisérletileg meghatarozhaté mennyiségeket is kisza-
mithatjuk. SiO, esetén az adddik, hogy a makroszkopikusan mérhets dramhoz a megha-
tarozo jarulékot a vezetési savbeli elektronok adjik, azaz a

o) = [ evilioma(i.0) (5.7)

kétdimenzios dramstriséget kell meghataroznunk, ahol az integral az elsé Brillouin z6-
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nan (BZ) fut végig, ez egyes savokhoz kapcsolodo elektronsebességeket pedig vy (k) =
= 3 ViE, (k) adja.

Az aramsiiriiség x komponensének az idGintegralja szolgaltatja az egységnyi y iranyud
szakaszon ataramlo toltést: Q(t) = fioo Ju(t') dt'. Az Gsszes, a lézerimpulzus altal elmoz-
ditott toltés (Q = Q(00)) az, ami kisérletileg meghatarozhato [55]. A 43. 4bra (b) részén
szereplé ,current” és transferred charge” a fenti j,-re és ()-ra utal.

A 43. abra parjaként az elektron-fonon szorés szerepét a 44. abra szemlélteti. Jol latha-
t0, hogy az elektromagneses impulzus jelentette idGskalan j, és @ alig érzik a realisztiku-
san erds szorasfolyamatok hatasat. Ugyanakkor, ahogyan az abra fels része mutatja, j,(t)
maximuma csokken az id§ milésaval. Ennek a {6 oka az, hogy az elektronok kiszérédnak
az abra altal szemléltetett £, = 0 sikbol.

)

N

Average populations x 10°
-

—~
O
~

GVIm
AN o N &

2
Time (fs)

45. abra: Atlagos vezetési savbeli (ne) = ([ dzk)_1 [ ne(k) d*k populacick kiilénbozs k
relaxacios ratéak esetén. A k = 5.0 fs~! esetben (szaggatott kék vonal), 0.05 (n.) keriilt
abrazolasra. Paraméterek: & =5 GVm~!, oopp =0,7=2.3fs, v =0.3 fs 1.

5.3. Optikai gerjesztés

A korabbiaknak megfelelen a SiO, tiltott savja tobb mint 6tszor olyan széles, mint ger-
jeszt6 tér kozponti frekvenciajabol szamithatd hwg fotonenergia. Ez a nagy kiilonbség
nem csupan a folyamatok leirdsa, megértése szempontjabol fontos, hanem praktikus oka
is van: Ha nem szeretnénk, hogy az intenziv lézertér karositsa a mintat, hasznos, ha a
térben tarolt energidnak csak kis része adodik a4t a mintanak, azaz kicsi az abszorpcio.
Az erds elhangolas miatt ez fenndll SiO, esetére, ami a kozeli infravorosben praktikusan
atlatszo.
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A modelliinkbél szamitott savok kozotti gerjesztést a 45. dbra szemlélteti. Ha x = 0,
az (5.3) egyenlet teljesen koherens viselkedést ir le, és a vezetési sav populacidja kozel
aranyos a lézertér intenzitasaval [169]. A masik véglet az, ha a fizikailag realisztikusnak
ttinénél joval gyorsabb dekoherenciat tesziink fel, pl. a k=25 fs~* értéket irjuk be az (5.3)
egyenletbe. Ekkor a vezetési sdv populacidéja monoton novekszik, fél optikai ciklusonként
egy-egy lépcsdszert, intenziv novekedéssel. SiOq-ben sajnos eléggé keveset lehet tudni a
dekoherencia folyamatokrol ezen az idGskalan, ezért szamitasainkban a két véglet kozotti
k=0.11fs"" értéket fogjuk hasznalni.

5.4. A teljes dinamika

Ezek utan megvizsgaljuk, hogy mi torténik, ha az 6sszes tagot figyelembe vessziik az (5.2)
egyenlet jobb oldalan. A legizgalmasabb tjdonsag a korabbi esetekhez képest az, hogy
ekkor a lézerimpulzus altal elmozditott Gsszes () t6ltés nem lesz elhanyagolhatéan kicsiny.
Itt a sdvok kozotti atmeneteknek jelentGs a szerepe, mert azok nélkiil — ahogyan a 43 és
44. abrak is mutatjak — ez a ) lényegében nulla.

(a1

0.5
E
© 0
xx
-0.5
-1
(b) 4 T T T T T T m
3L Electric field - - - - | E
L, Current — —— s
T oL oo Transferred charge 48
S - ' - 8
o1t g
i) L IS
20 5
g 1 g_
§ 2 1®©
u £
3 4@
-4 1 1 1 1 1 1 8
4 2 4 6
Time (fs)

46. abra: A fels§ panelen a gerjesztés hatasara létrejove vezetési savbeli elektronpopula-
ci6 dinamikéja lathato. Paraméterek: & =3 GVm™', pcpp = 0,7 = 2.3 fs,x = 0.1 fs 1,
v =0.3 fs71. b) panel: A gerjeszté £,(t) elektromos tér, a j,(t) aramstriiség és annak
iddintegralja, Q(t).

A 46. abra a) panelje n.(k,,t) id6fliggését mutatja a k, = 0 sikban, mig az x irdnya
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aramsiiriség és annak idGintegralja lathato a b) panelen. Ez alapjan maga az aram a
gerjesztés elmultaval gyorsan nullihoz tart, ami a szorasi folyamatok eredménye és azzal
is jar, hogy @ egy id6 utan konstanssa valik, ami ebben az esetben egy véges érték (nem
zérd). Az abran lathato eredmények a koszinuszimpulzus” esetét mutatjak, azaz itt ocpp=
= 0. Hasonl6 eredményt kaphatunk a ¢cgp = /2 esetben is, azzal a nem elhanyagolhato
kiilénbséggel, hogy abban az esetben () hosszi tavon sokkal kisebb abszolut értékhez
konvergal.

Masszoval, azt kaptuk, hogy a lézerimpulzus altal elmozditott, kisérletileg is mérhetd
Osszes toltés CEP fiiggést mutat, hasonloan a [55] eredményhez. Ennek az effektusnak
a bizonyos szint megértésében sokat segit, ha a kétdimenzids abrakon szaggatott fehér
vonallal jelolt  klasszikus trajektoridkat”, azaz az (5.6) egyenlet megoldasait tekintjiik.
Ro6vid impulzusok esetén, ha ¢cgpp =0, akkor az impulzus centralis csiicsa lényegesen na-
gyobb térerdsséget jelent, mint barmely més cstcs. Ha feltételezziik, hogy a ,dominéns
trajektoridk” azoktol az elektronoktol szarmaznak, amelyek ennek a csticsnak a kérnyeze-
tében keriiltek a vezetési savba, akkor a koszinuszimpulzus altal elmozditott toltés elGjelét
helyesen tudjuk megjosolni. (A 43 és 44. abrakkal 6sszevetve azt mondhatjuk, hogy az a
jelenség, hogy a 46. abran az impulzus elhaladta utdn a toltés nem nulla, szemléletesen
azzal magyarazhato, hogy a ,domindans trajektoridkhoz” tartozé elektronok nincsenek kez-
dettdl jelen vezetési savban, és ez a ,sziiletésiikbdl adodd” aszimmetria az oka annak, hogy
oszcillacioik nem atlagolodnak agy ki, hogy @ eltiinjon.) Ha azonban pcgp = 7/2, akkor
két, azonos abszolut értéki, de ellentétes elGjeld térerésséghez tartozo cstcs is megjele-
nik, igy legalabb két ,dominans trajektoriat” figyelembe kell venniink. Ugyanakkor ezen
két trajektoridhoz tartozd aramok destruktiv modon adddnak Gssze, ezzel magyarazhato,
hogy szinuszimpulzus esetén @) =~ 0. A lézerimpulzus altal elmozditott Gsszes toltés CEP
fliggésére a kovetkez6kben még visszatériink a 48. abra kapcsan.

Ha a gerjeszt6 tér amplitidojat noveljiik, akkor a széban forgd hullamhossz estén
7 GV m™! cstcs térerdsség kornyekén kapjuk azt, hogy a kezdetben a Brillouin zéna koze-
péhez (k=0) tartozoé elektron az impulzus hatasara elérje, illetve at is 1épje a zona hatarat,
hogy aztan — szemléletesen szolva — megjelenjen az atellenes oldalon. (Ezt gy is szokas
megfogalmazni, hogy az elektron Bragg-reflexiot szenved a zoénahataron, de barhogy is
tekintjiik, lényegében arrol van szo, hogy az egymastol reciprok racsvektorban kiilonbo6zé
(Bloch) elektronallapotok fizikailag nem kiilonboztethet6k meg egymastol.) Ezt a lézer
id6ben valtozo erdsségi és iranyu elektromos tere dltal elGidézett effektust — a statikus
esettd] valo megkiilonboztetés céljabol — dinamikai Bloch-oszcillacionak (dynamical Bloch
oscillation: DBO) nevezhetjiik.

A 47. abra azt mutatja, hogy 10 GV m™! cstcstérerdsség esetén a lézertér altal a ve-
zetési sdvba gerjesztett elektronok még a realisztikusan erds (y=0.3 fs~') fonon-elektron
szoras jelenlétében is akkora kvaziimpulzust nyernek, ami tallépi az elsé Brillouin z6-
na hatarat, azaz dinamikai Bloch-oszcillaciok jelennek meg. Erdekes modon, a gyengébb
gerjesztd térhez tartozo pcpp = 0 esettel ellentétben, a lézertér altal elmozditott Osszes
toltés most negativ (természetesen azonos CEP mellett). Ezt kozelit6leg ismét a domi-
nans ,klasszikus trajektoria” segitségével érhetjiik meg: az ehhez a trajektoridhoz tartozo
elektronok — bar sok id&t toltenek abban tartomanyban, ahol k, negativ — amikor a zéna-
hatarhoz ,kozel tartézkodnak” a kis sebesség miatt nem szallitanak szamottevé aramot.
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47. abra: Dinamikai Bloch-oszcillaciok megjelenése nagyobb térerdsségek esetén. Az egyes
paneleken ugyanaz lathato, mint a 46. abran, csak esetiinkben & =10 GV m~!. (Minden
mas paraméter megegyezik a 46. abrahoz tartozokkal.)

Igy az aramintegral szempontjabol legjelentGsebb jarulékot a trajektorianak az a része
adja, amikor k, > 0, ami az elektron toltését figyelembe véve negativ ()-t jelent.

Erdemes még megjegyezni, hogy az adram idéfejlédésében a 47. abra b) részében
olyan frekvenciakomponenseket is felfedezhetiink, amelyek lényegesen magasabbak, mint
a gerjeszt¢ mez6 kozépponti frekvenciaja. Mas paramétertartomanyban, de hasonlé effek-
tus az, ami a [50] munka szerzdi szerint a tombi szilardtestekben megfigyelheté magas-
felharmonikus-keltési folyamatokért felelds.

Végezetiil térjiink vissza a lézertér altal elmozditott Osszes toltés CEP fiiggésére.
A 48. abra ezt mutatja a gerjesztd tér kiilonboz6 csicstérerdsségeinek az esetére. Az abran
a () normalt alakja lathato, amit

~ Q(SOCEP, 50)
&)= ——7—7 - 5.8
Q(('DCEP 0) <nc>max(€0) ( )
definiél. Itt az &-tol fiiggd normalasi faktor
Jaz ne(k, &, t, crp = 0) d’k
c/max &) = Bz 5.9
(chE0) = e , (5.9)

nem mas, mint a maximalis atlagos populacid a vezetési sdvban, amit szintén abrazolunk
a 48. abra b) részén.
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Amit elsGként észrevehetiink ezen az abran, az az, hogy Q(pcgp) szélsGértékei elmoz-
dulnak ahogyan a gerjeszt§ lézerintenzitas valtozik. Az eredményeket analizalva megfi-
gyelhetjiik, hogy a dinamikai Bloch-oszcillaciok elgszor a 7 GV m™! csticstérerdsségnél
jelennek meg. Ennél gyengébb gerjesztd terek esetén Q(pcgpp) kozel aranyos cos(pcgp)-
vel, és nagysaga — ahogyan az varhat6 is — ndvekszik a cstucstérerGsséggel. Azonban ha a
gerjesztés elegendGen erds ahhoz, hogy dinamikai Bloch-oszcillacidokat hozzon léte, akkor
Q(pcep) maximuma elvandorol. Konkrétan, £,=15 GV m™! esetén a korabbi maximumok
minimumokké valnak. Ez jol mutatja annak jelent&ségét, amikor a dominans k kvaziim-
pulzus egyszer, illetve kétszer lépi a4t az els6 Brillouin zona hatarat.

Maximal field envelope (GV/m)

3 2 44 0 1 2 3 0 01020304
CEP (radians) <N>ax X 10

48. abra: Az (5.8) egyenlettel adott normalt 6ssztoltés a gerjesztd tér amplituddjanak és
vive-burkol6 fazisanak (CEP) fliggvényében (bal oldali 4bra). A szamitasok soran pusztan
a gerjesztés amplitadojat valtoztattuk, minden mas allando volt: 7=2.3 fs, wp=2.51 fs 1,
k=0.11fs"1és =03 fs~!. b) panel: A pcpp = 0 esethez tartozé6 maximalis atlagos
populdcié a vezetési savban: (ne)max(€o) ((5.9) egyenlet).

Mindez azt jelenti, hogy az (5.2) egyenletben szerepl$ tagok fizikai jelentGségét is
meg tudjuk hatérozni: ahhoz, hogy a lézerimpulzus altal elmozditott Osszes tOltés ne
legyen nagyon kicsi, mind a tobbfotonos gerjesztés, mind pedig a lézertér altal megha-
tarozott savon beliili dinamika sziikséges, ami bizonyos térerdsségek esetén dinamikai
Bloch-oszcillaciokhoz vezet. Az elektronoknak a LO fononokkal valé kolesonhatasa bi-
zonyos értelemben egy ezzel versengs folyamat, ami hosszt id§ alatt ellehetetlenitheti a
DBO-k észlelését. Szamitasaink szerint azonban karakterisztikusan néhany fs hossztusagu,
a kozeli infravoros tartomanyba esG lézerimpulzusok és kristalyos SiO; esetén nem ez a
helyzet.
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5.5. Magasfelharmonikus-keltés szilardtestekben:
az elektromagneses mérték szerepe

Az intenziv lézertér és szilardtestek nemlinearis kolcsonhatasanak egyik kovetkezménye
a felharmonikusok megjelenése az emisszids spektrumban. A szilardtest-felharmonikusok
az attoszekundumos impulzusok generalasanak egyik fontos lehetGségét jelentik, ami jo-
részt a szilardtestek tipikus gazokhoz viszonyitott sokkal nagyobb stirtiségének készonhe-
t6. Erdemes megemliteni, hogy az az otlet, miszerint a kozeli infravoros tartomanyba esé
rovid, erds elektroméagneses impulzusok koherens rontgen sugarzast [170] vagy esetleg atto-
szekundumos tartoméanyba esé révid impulzusokat generalhatnak [171], megelézte az elsé
kisérleteket [50], ahol felharmonikusokat detektaltak egészen a 25. rendig. Az [50] mun-
kaban széles tiltott sava (3.2 eV) ZnO céltargyat vilagitottak meg 3.25 pm hullimhossza
impulzussal. (Tovabbi részletek az [51] cikkben talalhatok.) Egy tjabb érdekes kisérletben
gaz és szilard fazisu argon és kripton felharmonikusait hasonlitottak Gssze [52|. Ezekben a
kisérletekben a gerjesztG intenzitas a roncsolasi kiiszob alatt volt, azaz a felharmonikusok
keletkezéséért valoban a szilardtest struktira volt a felels, ellentétben pl. azzal az esettel,
amikor a gerjeszté tér hatasara plazma jon létre a szilardtest feliilet kdzelében, és ennek
a plazmanak a dinamikaja hozza létre a felharmonikusokat [172].

A jelenségkor elméleti lefrasat tekintve a félvezetd Bloch-egyenletek alkalmazasa igen
elterjedt, a [173] a cikkben pl. zart formulat talaltak ezzel a modszerrel a szerzék a savok
kozotti atmenetek optikai cikluson beliil [174] is id6fiiggs ratajara, illetve attoszekundu-
mos impulzusok megjelenését is megjosoltak ilyen modon [175]. A hagyomanyos félklasszi-
kus modell mellett [176] a nyeregponti kozelités szerepét is vizsgaltak [177], ahogyan az
indirekt tiltott sav [178] fizikai jelentGségét is.

A kiils§ tér a szilardtestekben polarizaciot és aramokat kelt, amelyek a Maxwell-
egyenletek alapjan forrasul szolgalnak a felharmonikusokat is tartalmaz6é masodlagos su-
garzéas szamara. Az interpretacié soran sokszor a két tipusi (adram- és polarizacioszerti)
jarulékot egymastol fliggetleniil vizsgaljak, illetve tgy tekintik, hogy ez a két komponens
fizikailag kiilénvalaszthato.

A tovabbiakban azt mutatjuk meg, hogy ez a kiilonbségtétel nem fiiggetlen attol, hogy
milyen elektromégneses mértéket hasznalunk. A savok kozotti (polarizacioszerti) és savon
beliili (dramszer(i) komponensek Osszege altal keltett masodlagos terek mértékfiiggetle-
nek, ugyanakkor az, hogy melyik komponens milyen sillyal szerepel a folyamatban, az
fiigg a mértékvalasztastol. Ennek fényében fontos megjegyezni, hogy a fejezet elsé felében
ismertetett eredmények az n. hosszmértékben keriiltek leirdsra, azaz ott a fény-anyag
kolcsonhatast leird operdtort —DE alakunak valasztottuk, ahol D a dipélmomentum x
iranyt komponense, £ pedig az z irdnyban polarizalt elektromos térerésség.

Ahogyan a fejezet els§ felében is lattuk, még a kimondottan erds (0.3 1/fs ratéval
jellemezhetd) szorasi folyamatok sem befolyasoljak szamottevGen a szilardtest-fény kol-
csonhatas dinamikajat a femtoszekundumos idétartomanyban. Ha a szorasi folyamatok
mellett a tobbrészecske korrelaciokat is elhanyagoljuk (ahogyan jelenleg a legtobb model
teszi ezen az idgskalan), akkor a legfontosabb, szorosan Osszefiiggs [175], de logikailag
azért szétvalaszthato fizikai folyamatoknak a kdvetkezGket tekinthetjiik:
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1. Séavok kozotti atmenetek (optikai gerjesztés),
2. Lézertér altal meghatarozott savon beliili mozgas,
3. Dinamikai Bloch-oszcillaciok.

(Ez azt jelenti, hogy a lényeg megragadasa érdekében a 11. dbran a szorasi folyamatokat
elhanyagoljuk.) A fenti 2. és 3. pont természetesen Osszefiigg, lényegében a gerjesztd tér
amplitidoja hatarozza meg, hogy dinamikai Bloch-oszcillaciok megjelennek-e vagy sem.
A klasszikus képpel analég modon a kiils tér az elektronok kvaziimpulzusat valtoztatja
meg. Kicsit pontosabban, a gyorsulési tétel alapjan [163, 179 irhatjuk, hogy

dk(t)

B
dt

=eoF (1), (5.10)
ahol F(¢) jelenti a kiils¢ elektromos teret. A tovabbiakban hasznos, ha az elektron e
toltését hasznaljuk (eg = —e ). Dinamikai Bloch-oszcillaciok akkor jonnek létre, amikor a
kiils6 tér altal indukalt mozgas amplitidoja elegendGen nagy ahhoz, hogy az oszcillaciok
atlépjék az elsd Brillouin zona hatarat [T7, 164].

A kovetkezdkben a [T8] munka alapjan azt mutatjuk meg, hogy savon beliili (intra-
band) és savok kozotti (interband) dinamika kettévalasztéasa — bar nagyon intuitiv — de
nem fiiggetlen az elektromagneses mérték megvalasztasatol. Masszoval, a mértéktranszfor-
méaciok (amelyek a termeészetesen a fizikailag relevans eredményeket nem véltoztathatjak
meg) Osszekeverik az inter- és intraband folyamatokat.

5.6. Modell és analitikus eredmények

Egy m tomegii elektron mozgasat a szilardtest kdrnyezetet reprezentald periodikus poten-
cialban a

1
H(t) =Ho+ Hy(t) = 5 (p—eoA)2 +V (r) +eo®

m
p?
—%%—V(r)%—Hext(t) (5.11)
Hamilton-operator hatarozza meg, ahol tehat V (r) racsperiodikus, H..(t) pedig a ® és A
potencidlokkal adott kiilsG elektromégneses térrel valé kélcsonhatéast irja le. Fontos, hogy
itt megjelenik a kinetikus impulzus pg;, = mv = p—epA, ami nemnulla vektorpotencial
esetén kiilonbozik a p = —iAV kanonikus impulzustol.

Kiils6 tér nélkiil a rendszer sajatallapotaira igaz, hogy Hy|n, k) = E,(k)|n, k). Koordi-
natereprezentacioban egy |n, k) energia sajatallapot W, i (r) = exp(ikr)u,, i (r) //V alaki,
ahol n ezeknek a Bloch-allapotoknak a savindexét jelenti, az u, k(r) fiiggvények racspe-
riodikusak, a normalas miatt megjelené V pedig a kristaly térfogata. Ha a szokasoknak
megfelelGen periodikus hatarfeltételt szabunk, akkor a k-tér nem lesz folytonos; diszkrét,
ugyanakkor egymashoz kozel elhelyezkedd k vektorok sorozatat nyerjiik. A k-fiiggs F, (k)

sajatenergidk adjak az egyes savok diszperzios relacioit.
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A fénynek az elektronnal valo kolesonhatasat megadd He.(t) operator konkrét alakja-
nak felirasahoz elektromagneses mértéket kell valasztanunk. A dinamika egzakt megolda-
sa esetén természetesen a fizikai eredmények fiiggetlenek ettdl a valasztastol, ugyanannak
kell ad6dnia minden korrektiil felirt mértékben. A tovabbiakban feltessziik, hogy a kiils6
F(t) mezd térbeli valtozasa racsallandonyi tavolsdgokon elhanyagolhato, ami az infravoros
tartomanyba es6 gerjeszté impulzusok esetén nagyon jo kozelitéssel fenn is all. Ebben a
dipolkozelitésben gyakran hasznalatos a sebességmérték (v), amikor az F(t) mezd vektor-
potencilja AY(t) = — ffoo F(t")dt', mig ®¥ = 0. Ezzel a valasztassal

1
Hi(t) = 5~ [—2e0pA”(t) +e5 A (1)] - (5.12)
Egy masik, szintén gyakori mérték a hosszmérték (1), amelyben Al =0, ®! = —rF(¢). E
két valasztas kozott a A = —rAY(t) meértékfiiggvény teremt kapcsolatot. Hosszmértékben
ebbdl a
H.,,(t) = —eoF(t)r (5.13)

kolesonhatasi operator adodik.

(Erdemes hangstlyozni, hogy mindkét emlitett mérték esetén VA = 0, azaz ezek a
Coulomb mértékek csaladjaba tartoznak, ami a dipolkozelités kovetkezménye.) A tovab-
biakban a A(t)=A"(t) jeloléssel éliink. Fontos fejben tartani azt is, hogy a két mértékben
érvényes elektron hullamfiiggvények kdzott egy tértol és id6tal is fiiggd unitér transzfor-
maci6 teremt kapcsolatot:

Wl(r, ) = U (r, )0 (x, £) = exp {—%egA(zﬁ)r] W (r, 1), (5.14)

A kovetkezSkben T, ideig tarto, impulzusszert gerjesztés esetére fogunk koncentrélni,
és feltessziik, hogy mind F(¢), mind pedig A(¢) eltiinik a [0, T}, idGintervallumon kiviil.
Ez azt is jelenti, hogy a két mérték egybeesik a t <0 és a t > T}, esetben (amikor U(r, t)
az egység). Ezzel a valasztassal a t > T},,, tartomanyon esetlegesen felléps, a mértékva-
lasztassal kapcsolatos nehézségek elkertilhetSk [180-182).

A HY, operator (ahol a g index v illetve [ lehetséges valasztasara utal) jelenlétében
mar Hj sajatéllapotainak az idéfejlédése sem lesz trivialis, ugyanakkor tetszéleges allapot
kifejthetd H, sajatallapotainak bazisan, altalaban idéfiiggd egyiitthatokkal. Mivel HY ,
meértékfiiges, a |W9(t)) allapot kifejtési egyiitthatoi szintén azok lesznek:

() = 3 ealBln ), [U(0) = 3 buw(t) . ). (515)
nk nk
A két mértékhez tartozo kifejtési egyiitthatok kozott a kovetkezd kapcesolat all fenn:
b (1) = Z (n'K'| exp [—iegA(t)r /h] In, K)cn(t). (5.16)
nk

A gerjeszt$ impulzus megérkezése el6tt (¢ < 0) feltehetjiik, hogy a szilardtest termikus
egyensilyban van. Ez a kezdé&feltétel dltalaban nem irhaté le egyetlen tiszta kvantumme-
chanikai allapottal, (egyrészecske) stirtiségoperatorokat kell alkalmaznunk, amelyek dia-
gonalisak a perturbalatlan H, sajatallapotaiban:

pt=0)= |n k) (n, k| f[Eq (k)] (5.17)

nk
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ahol az egyes allapotok (projektorok) egymashoz viszonyitott statisztikai stlyat az f
Fermi-fiiggvény adja meg. Széles tiltott savi félvezetSk vagy szigetelGk esetén szobahémér-
sékleten f[E, (k)] lényegében egységnyi a valenciasavban, illetve nulla a vezetési savban.
Ez azt jelenti, hogy jo kozelitéssel irhatjuk, hogy p(t =0) = >, |no, k) (no, k|, ahol ng a
valenciasavhoz tartozo index. A tiszta allapotokhoz hasonléan, természetesen a stiriiség-
operéator sem mértékfiiggetlen, az (5.14) egyenlet megfelelgje most p'(t) = U (t)p(t)UT (),
a strtségoperator idéfejlédését pedig a von Neumann-egyenlet adja meg: ih%pg(t) =
=[HY(t), p?(t)] . Sebességmértékben, a dipolkozelités keretein beliil, az A%-tel aranyos tag
a Hamilton-operatorban felcserélheté p”-vel, és a tobbi tag sem keveri Ossze azokat az
allapotokat, amelyeknek kiilénbozik a k indexe. Ennek megfelelGen:

PU(8) =D carlt)cnclt)n k) (' K, (5.18)

nn’k

ahol Y |cu(t)[* =1, és az egyiitthatok id6fejlédése a von Neumann-egyenlet segitségével
szamithato. (A kezdeti feltétel ¢, (0) = 0p,p,.) Mivel a stiriiségoperator nyoma (Tr) meg-
marad, ez a valasztds annak normélasnak felel meg, hogy Trp egyenls az elsé Brillouin
z6naba es6 valencia allapotok A szamaval. Erdemes megjegyezni, hogy ez a modszer nem
ad abszolut térerGsségeket a magasrendd harmonikusokra, az [E15] munkaval ellentétben
nem kapunk pontos ,fotonszamot” ezekben a modusokban, csak az egyes harmonikusok
relativ sulyat tudjuk kiszamitani. Ezért valaszthatjuk meg a normalési feltételt szabadon.

5.7. A magasrendii harmonikusok 1étrejotte

A magasrendd harmonikus sugarzas forrasai a mozg6 toltések, mas szoval az id6fiiggs
aramstriség varhato értékét kell kiszamitanunk:
€o
—Tr [p?(p—epA?)]|. 5.19
ST [9(p— o AY) (5.19)
Itt érdemes hangsilyozni, hogy barmilyen mésodlagos sugarzas esetén a py;, impulzus
jelenik meg forrasként, ami annak koszonhetd, hogy a kanonikus impulzussal ellentétben
Prin kKOzvetlen kapcsolatban all a gyorsulassal [183].

Tekintsiik most a fenti varhato értéket az eddig targyalt két elektromagneses mérték-
ben. Sebességmértékben azt kapjuk, hogy

€0
J i =—Tr[p'Prin] =
Ym 0" Prin]

I= Z () {Tk—eo A (1)} (5.20)
~in ;;cnk(t)cn/k(t) / (1) Vit (1) Pr,
ahol Q) az elemi cella térfogatat jeloli. Hosszmértékben A'=0, azaz:
J:%Tr (07 Prin] = % %; k| buc (1) |2 (5.21)
—z’h}j—g%%:kbzk(t)bn/k(t) /Q U (1) Vit (1) dPr.
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Természetesen az eredménynek minden mértékben azonosnak kell lennie, ugyanakkor
ez csak a teljes kifejezésre dll fenn az (5.20) és (5.21) egyenletekben, és semmiképpen sem
a jobb oldalakon dllo tagokra kilon-kilon.

Az (5.17) egyenlettel adott kezdeti feltételt felidézve, lathato, hogy minden valencia-
savbeli allapot (amelyek kiilonb6z6 k indexekhez tartoznak) ad jarulékot J-hez. Ugyan-
akkor ezen allapotok kozott nincs kvantummechanikai interferencia az idéfejlédés soran,
azaz a termikus egyenstlyt leir6 (5.17) kezdeti feltételt ugy is felfoghatjuk, hogy a kezdeti
Bloch-allapotok relativ fazisa véletlenszert.

Az eddigiek fényében vonzoénak, intuitivnak tiinik, hogy az (5.20) és (5.21) egyenle-
tekben atcsoportositsuk a tagokat, és a makroszkopikus dramot jelentd

. €
3= 5= Dl (. Klprin|n, ) (5.22)
nk

részt savon beliili (intraband) jaruléknak, mig a polarizacioszerii

Pr= S8 3 [0 ct) (. Klpranln’ o) (5.23)
n#n’'k
részt savok kozotti jaruléknak tekintsiik. Valoban, (n,k|pgin|n,k)/m a szokdsos modja
annak, hogy kiszamitsuk az n-edik savban a k pont kérnyékén a Bloch-elektronok sebes-
ségét. (Itt és a tovabbiakban — a 2. fejezet jeloléseivel szemben — a bels6 szorzatokat a
hagyomanyos médon, valés térbeli integralként értjiik. ) Az (5.22) egyenletben j9) tehat
lényegében ezeknek a sebességeknek a megfelel6 silyokkal vett Osszege. Az is ismeretes
[166], hogy (n, k|p|n, k) kiszamithato ugy is, mint Vi E,(k)m/h, azonban az (5.20), (5.21)
egyenletek a sdvok kozotti és savon beliili aramokat azonos moédon kezelik. Természetesen
J = j9 + P9 mértékfiiggetlen, de ez nem feltétleniil 4ll j9-re és PY-ra kiilon-kiilon.
Tekintsiik a (5.16) relaciot, amely a ¢, (t) és by (t) kifejtési egyiitthatokat kapcsolja
ossze. Tegyiik fel, hogy a megoldottuk a dinamikat sebességmértékben (azaz ismertek
a cnk(t) idofiggs egylitthatok), és transzforméljuk at az eredményt hosszmértékbe. Az
adodik, hogy

b () = Z (n'K'| exp [—iegA(t)r /h] [n, K)cn(t)

nk
= Z/ eir(k’eoA(t)/h+k/)u2,7k,(r)un,k(r)dSr Cnk(t)
v

nk

= Z/ u;,7k,(r)un,k(t) (r)d3r an(t) (t), (5.24)
n Q

ahol k(t)=eoA(t)/h—k’. Ennek az eredménynek az elsg kvetkezménye az, hogy amennyi-
ben a sebességmeértékbeli siirtiségoperator diagonalis a k indexben (ami az (5.17) egyenlet
altal adott kezdeti feltételek esetén a teljes id6fejlédés alatt fennall), akkor ugyanez igaz
lesz hosszmeértékben is, csak itt a k értékek egA(t)/h-vel eltolodnak. (Ez teljesen Gssz-
hangban van az (5.10) egyenlettel.) Ezzel szemben, mivel az u, fiiggvények csak azonos
k indexek esetén ortogonéalisak, az (5.24) egyenlet utolsé soraban szerepld integral nem
lesz aranyos 6, -vel.
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Ez a legutobbi észrevétel szorosan kotédik ahhoz, a J aram j és P komponensekre
bontasa nem egyértelmi. A savon beliili &ramot leird j esetén egyrészt

7= 2 5 ), Koo, k) — 0 A (5.25)
Vm nk 7 ) Vm Y
ahol N' = Trp. Masrészt
.1 €o 2
= S Bt Kl 1) (5.26)

nk

Az (5.25) egyenlet utolso tagjat egyediil a vektorpotencial id6fiiggése hatarozza meg, mig
a cpx és by kifejtési egyiitthatok kozotti viszony részben az anyagszerkezettdl is filigg.
Ez azt jelenti, hogy ha egy adott anyag és id6fiiggd vektorpotencial esetén ji(t) és jU(t)
azonos lenne, akkor sem lenne fizikai oka annak, hogy ugyanez fennalljon pl. egy mésik
anyag esetében is. Mas szavakkal, a sdvon beliili és savok kozotti komponensek, amelyek
Osszege a mértékfiiggetlen J forrastagot adja, csak gy hatarozhatok meg, ha egy konkrét
elektromagneses mértékre hivatkozunk.

5.8. Numerikus eredmények egydimenziéban

A teljesség kedvéért tekintsiink egy numerikus, egydimenzioés modellt is, ahol a periodikus
lanccal parhuzamosan polarizalt elektromagneses impulzus kelt felharmonikusokat. Az
impulzushoz tartoz6 vektorpotencial egyetlen nemeltiné komponense legyen

A(t) = Ap sin? ( mt

imp

) cos(wt), (5.27)

ha t a [0,T},,] intervallumba esik, és nulla egyébként. Ehhez a dipolkézelitésben felirt
A(t)-hoz tartozo elektromos teret jelolje F'(t). (Ezt természetesen tgy kell érteni, hogy a
fenti A sebességmértékben érvényes, és F(t) = —dA/dt, de az igy szamolt és mértékfiig-
getlen F'(t)-t hasznaljuk majd a hosszmértékben kivitelezett szamitasokban is.) Az [50]
kisérlethez hasonléan sokciklusii, kézépinfravoros tartoményba esG gerjesztést tekintiink.
Azaz a 49. dbran szemléltetett eredmények esetén A = 3pum (w = 0.27 1/1s) és T}, = 300
fs. A gerjesztd tér maximalis téreréssége Fp =1.0 GV/m.

A szédmitasokhoz egy olyan modellpotencialt hasznalunk, amely esetén a kiils6 tér nél-
kiili probléma megoldasakor a (direkt) tiltott sav szélessége 3.2 €V, hasonléan a kisérle-
tekben is hasznalt [50] ZnO mintahoz. A Bloch-allapotok meghatarozasa utan a dinamika
szamithato, j9 és P9 (amelyek az (5.22) és (5.23) egyenletekkel adott mennyiségek egydi-
menzios megfelel6i) idéfiiggeése is megkaphato, és ugyanez igaz az osszegiikre, J9%-re is. Ez
utobbi esetben a fels§ index arra emlékeztet minket, hogy a kiilénféle, részben numerikus
kozelitések eredményeként elképzelhets, hogy — fizikailag helyteleniil — J is mértékfiiggs-
nek adodik.

Ahogyan a 49. dbra alsé panelje mutatja, j¥ és j' idéfiiggése észreveheten kiilonbo-
z6. A teljes JV és J! sokkal kevésbé kiilonbdznek egymastol, s6t, azt mondhatjuk, hogy
a 49. a4bran bemutatott, 8 sav figyelembe vételével szamolt gérbék a numerikus eljarastol
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49. abra: A teljes J dram (mindkét vizsgalt mértékben) és a gerjesztd impulzus elektromos
tere az id6 fiiggvényében (f6liil). b) panel: egyetlen cstucs kozelrsl. ¢) panel: A savon beliili
Jj aramok. Az egyszertiség kedvéért a kezdeti allapot po=|ng,0)(ng,0|. A gerjeszts impulzus
kézponti hullamhossza A = 3um.

elvarhato pontossagon beliil alatamasztjik a korabbiakban kapott eredményeket. (Erde-
mes hangstlyozni, hogy mindez nem fiigg attol, hogy konkrétan milyen modellpotencialt
is valasztottunk.)

A magasrendi felharmonikusok spektrumat tgy kaphatjuk meg, hogy a masodlagos
sugarzés forrasanak, J(t)-nek kiszamitjuk a J(w) Fourier transzformaltjat, és |J(w)|*-et
abrazoljuk w fliggvényében, a sok nagysagrendnyi valtozas miatt jellemz&en logaritmikus
skilan. Erdemes felidézni, hogy az (5.17) egyenlettel adott kezdeti feltétel esetén a kiilon-
b6z6 k indexekhez tartozé allapotok kvantummechanikai értelemben nem interferalnak
az id6fejlédés soran, de természetesen a teljes HHG jel minden ilyen allapot hozzajaru-
lasat tartalmazza. A magasrendi felharmonikus sugarzas ezen elemi alkotdelemei — mint
klasszikus elektromos terek — természetesen mar interferdlnak, még akkor is, ha — ahogyan
az varhato is — a spektrumot lényegében a savszélhez (k= 0) kozeli allapotok dinamikaja
hatarozza meg.

A spektrumok szamitasanal a realisztikus eredmény érdekében a szilardtestekben elke-
riilhetetleniil jelenlévs szorasfolyamatokat is érdemes figyelembe venni (erre mutat példat
ezen fejezet el6z6 részében targyalt fononszoras). Ebben nagy segitségiinkre van, hogy
a modellben szereplé dinamikai mennyiségek nem tiszta kvantummechanikai allapotok,
hanem siirtiségmatrixok: amellett, hogy segitségiikkel kényelmesen megfogalmazhatjuk a
kezdeti allapotot (ezt adja meg az (5.17) egyenlet), a von Neumann-egyenlet kibovité-
sével fenomenologikus szinten a kiilonféle dekoherencia mechanizmusokat is figyelembe
tudjuk venni. A spektrumokat szolgaltato szamitasainkban ezek koziil a Bloch-bazisban
diagonélis folyamatok azt a jelenséget irtak le, hogy az elektronrendszert kornyezete az

e,
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koherencia fokozatos eltiinéséért felelgsek. Az 50. Abran bemutatott eredmények esetén di-
agonalis rata v,=0.1 1/fs, mig a jellemz&en nagyobb offdiagonalis rata 7,=0.3 1/fs. Ezen
az dbran a magasrendi felharmonikusok spektruméat lathatjuk kiillonb6z6 Fy csicstérerds-
ségek esetén. Technikai szempontbdl érdemes megjegyezni, hogy ha konvergens eredményt
szeretnénk elérni, akkor a figyelembe veendd savok szdma erGsen fiigg Fy-tol: tapasztala-
taink szerint Fy =1 GV /m kornyékén 8 sav figyelembevétele elegendd, mig erésebb terek
esetén (az 50. Abran mutatott esetekben) tiznél is tobbre van sziikség. Erdemes a [184]
munkat tanulmanyozni ennek a jelenségnek a részletes analiziséért.

Fo=4 GV/m

10° |
108 &
108 M | ‘ ,
10° | H
| | | | | | | | | | | | | | | |

Fo=3 Gvim

10° |
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| | | | | | | | | | | | | | | |
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50. Abra: HHG spektrumok (6nkényes egységekben) kiilonb6z6 Fiy cstucstérerdsségek ese-
tén. A gerjeszt6 impulzus kézponti hullimhossza A = 3um, az impulzushossz T = 250 fs.
(A részleteket az (5.27) egyenlet tartalmazza.) A kezdgallapotot (5.17) adja meg. A frek-
venciat w = 2me/\ egységekben mérjiik.

Az 50. abran tisztan lathaté a magasrendi felharmonikusok megjelenése, és a kisérleti
tapasztalatokkal [50] egyezGen az is észrevehetd, hogy paros rendi (azaz a gerjeszts frek-
vencia 2,4,6 stb.-szoroséhoz tartozo) felharmonikusok hidnyoznak a spektrumboél. Nagyon
magas frekvencidkon a felharmonikusok eltiinnek, esetiinkben beleolvadnak a kontinu-
umba. Ennek a  levagasnak” (letorésnek, cutoff) a frekvencidja Fy novelésével szintén
novekszik. Egy adott kiindulési allapotra a levagasi frekvencia becsiilhets [57], de ese-
tiinkben kiilonb6zg kezdsallapotokra (ami kiilonboz6 k-fliggs tiltott savokat jelent) mas
és més eredményt kapunk, ami pl. a gdzok esetéhez képest kevésbé éles levagasi frekven-
ciat jelent. Az egyes harmonikus csticsok magassaganak Fj fiiggése szintén a mérésekkel
kvalitativ egyezést mutatd eredményt ad.
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Visszatekintve az ebben a fejezetben megfogalmazott eredményekre, az latszik, hogy
az alapvetd ok, amiért nem lehet mértékfiiggetleniil beszélni a sdvok kozotti illetve az
egyes savokon beliili dinamikarol az az, hogy az egyes mértékekhez tartozo allapotok nem
azonosak. Erdemes felidézniink azt az esetet, amikor egyetlen atom hat kilcson az elektro-
magneses térrel. Ekkor, még a dipo6lkozelités keretein beliil is, a mértékvalasztastol fliggden
az allapotok ,magukban foglalhatjak a kolcsonhatas bizonyos részét” (,may incorporate
some interaction with the field” [185]). Ugyanakkor optikai frekvencidkon és az 1 GV/m
nagysagrendjébe esé térerdsségek esetén, a exp(—ieAr/h) kifejezésben megjelend fazisfak-
tor majdnem konstans az atomi hosszusagskalan, valtozasa nagysagrendileg /100, azaz
ez az effektus elég gyenge. Ezzel ellentétben szilardtestek esetén a kolecsonhatési tartomany
joval nagyobb, és a magasfelharmonikus-keltés intenzitdstartomamyaban a jelenség nem
hanyagolhato el. Masrészt, gyengébb terek esetén, a ,mértékiaram” (gauge current, azaz a
méasodik tag az (5.25) egyenletben) elhanyagolhatova valik, igy a kiilonb6z8 mértékekben
kapott eredmények kevésbé kiilonboznek.

Hangstlyozni kell, hogy a fenti eredmények a kélcsdnhatds iddtartama alatt érvényesek.
A gerjeszté impulzus elhaladtaval (azaz amikor A ismételten nullava valik), a J =j+P
felbontas egyértelmd lesz tjra, és pl. j, mint makroszkopikus dram, mérhetd.

5.9. Osszefoglalas

Els6ként a jelenségek kvalitativ lefrdsara koncentralva rovid lézerimpulzus és tombi die-
lektrikum céltargy kolcsonhatasat vizsgaltuk. Az egyszeriiség kedvéért pusztan két savot
vettiink figyelembe, amelyek kozotti tiltott sav szélessége 6tszordse volt a karakterisztikus
fotonenergianak. Kétdimenzios modelliink az ilyen értelemben vett tobbfotonos gerjesztés
mellett a sdvokon beliili dinamikat és a longitudinalis fononok hatasat vette szdmitésba.
Azt tapasztaltuk, hogy ebben a paramétertartomanyban a néhany optikai ciklussal ren-
delkez§ gerjesztés hullaimforméaja erds hatassal van a kiilsG tér altal elmozditott Osszes
toltés nagysagara és elGjelére. E toltés CEP fiiggése szinuszos jellegii, és a szélsGértékek
helyét a maximalis gerjesztd§ térerdsség hatarozza meg. A jelenség hatterében dinamikai
Bloch-oszcillaciok allnak, amelyek még realisztikusan erds relaxacios folyamatok esetében
is fellépnek.

Emellett a tombi szilardtestekben 1étrehozott magasfelharmonikus-keltés kapcsan meg-
vizsgéltuk, hogy hogyan is kell értelmezni a hattérben zajlé folyamatokrol alkotott fizikai
képet. Egyelektron kozelitést hasznalva, a fény-anyag kdlcsonhatés leirdsara szolgalo két,
gyakran hasznalt elektromagneses mértéket tanulméanyoztunk. A savok kozotti és a savo-
kon beliili &ramokat azonos modon kezeltiik. Mind analitikus, mind pedig numerikus tton
azt kaptuk, hogy barmennyire intuitiv is a teljes aram szétbontasa a fenti két komponens-
re, ezzel a szétbontassal évatosan kell banni, mert felhasznalasaval kiillonb6z6 mértékeket
valasztva kiilonb6z8§ eredményeket kapunk.
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5.10. Lézerrel keltett Aramokkal kapcsolatos eredmények
hatasa

Szilardtestek és rovid, intenziv lézerimpulzusok kolcsonhatasa kapcsan még korai lenne azt
mondani, hogy létezik egy olyan kiforrott modell, amely kvantitativan is pontosan irné
le pl. a magasfelharmonikus-keltés folyamatat. S6t, ahogyan ebben a fejezetben lattuk,
még koncepciondlis félreértések is el6fordulnak ezen a teriileten. Sokaig a kvantumkémiai
programcsomagok fejlesztésének az iranya is elkeriilte ezt a teriiletet, bar talan ez a helyzet
valtozoban van. Sokat mond, hogy 2017. novemberében a Phys. Rev. A-ban jelent meg
az a cikk [186], amely ramutatott arra, hogy a savok koézotti atmeneti dipolmomentum
métrixelemek fazisa (amit tobb kvantumkémiai program ki sem szamol) nem hanyagolhatd
el, fontos szerepe van a HHG spektrumok létrejottében. (Egyetlen atom egyetlen atmenete
esetén ez a fazis valoban nem lényeges, a matrixelem valaszthato valdsnak, de sok dtmenet
esetén a relativ fazisok természetesen fontosak.)

Konkrétan az ebben a fejezetben ismertetett eredményekkel kapcsolatban ttlzas lenne
azt allitani, hogy gyotkeresen és azonnal megvaltoztattak a lézerfizikus kozosség gondol-
kodasmodjat a inter- és intraband aramokkal kapcsolatban, ugyanakkor mindenképpen
elinditottak egyfajta diszkussziot. A hivatkozasok kozott van pl. egy P. Corkum csoport-
jabol érkezd javaslat [187|, amelynek az a lényege, hogy ha ragaszkodunk a kétféle aram
szétvalasztasahoz, akkor valasszunk egy meghatarozott mértéket (konkrétan a hosszmeér-
téket a vektorpotencial hidnya miatt), és az abban kapott eredményeket hasznaljuk mas
mértékekben is, a megfelel6 mértéktranszformacio felhasznalasaval. Fontos fiiggetlen ered-
mény tovabbé, hogy a savon beliili és savok kozotti aram szétvalasztasanak mértékfiiges
mivolta nem csupan egyrészecske képben igaz [188].

Emellett az ebben a fejezetben bemutatott analitikus szamitasok aldtamasztasara ki-
dolgozott numerikus modell &nmagaban is hasznosnak bizonyult, kisebb valtoztatasokkal
alkalmas volt arra, hogy kvalitativ értelmezést nytjtson a szegedi ELI-ALPS intézetben
meért els6 kisérleti eredmeények egyikéhez [E21].

104



dc_1810 20

OSSZEFOGLALAS, KITEKINTES

Osszefoglalas, kitekintés

Ebben a dolgozatban a 2005. és 2017. kozott elért jelentGsebb eredményeimet foglaltam
Ossze. Az idGszak elsd felében f6leg kiils6 térrel kontrollalt transzportfolyamatok leirasaval
foglalkoztam, majd érdekldésem az erds lézerterekkel elgidézett jelenségek felé fordult.

A nanométeres mérettartomanyba esd, szilardtest rendszerekben konstruéalt aramkorok
tanulmanyozéasa soran arra a tartomanyra koncentraltam, amikor az elektronok mozgésa
koherens, a transzport nem diffuziv jellegti. Tlyenkor a kvantummechanikai interferencia
fontos szerepet jatszik a vezetési jelenségek létrejottében. Megfelel6 anyagok esetén erre
az interferenciara az elektronok spinje is hatassal van, és ez a hatas kiils6 elektromos térrel
befolyasolhato. Ezt a kisérletileg is tapasztalt jelenséget hasznalva, kvantumgytrik illet-
ve azok halozatanak a hasznalataval tobb olyan elrendezést is javasoltunk, amely érdekes
spintranszformaciokat hajt végre. Fzek a javaslatok részben a kvantumos informaciofel-
dolgozassal voltak kapcsolatosak (kvantumos logikai kapuk), de fundamentalis effektusok
lehetséges realizaciojarol is beszélhetiink (a Stern-Gerlach berendezés analogonja).

Emellett olyan anyagok vizsgalataval is foglalkoztam, amelyek esetén a magneses vi-
selkedésért felelGs épitGelem molekulaméret. Ezeknek a molekularis magneseknek fontos
tulajdonsiga, hogy magnesezettségiik kiils6 térrel torténd befolyasoldsa soran kvantum-
mechanikai effektusok 1épnek fel. Pontosabban a spin szabadsagi fokra haté dekoherencia
mechanizmusok és a kvantumos viselkedés érdekes keverékérsl van szo, ahogyan azt az
altalunk elért eredmények is mutatjak.

Nagyintenzitésu lézerterekkel kapcsolatban féként azt vizsgaltam, hogy a lézer altal
az anyagban keltett aramok hogyan irhatok le, és mi médon hozzak 1étre a magas rend
felharmonikusokat. Elsg ilyen jellegti munkankban a dinamikai Bloch-oszcillaciok szerepére
vilagitottunk ra. Kissé hatralépve, a szokasos interpretaciot bizonyos mértékig kritikusan
szemlélve, ezutan megmutattam, hogy a lézertér altal keltett aramok sévon beliili és savok
kozotti részre valo felbontasa fligg attol, hogy milyen elektromagneses mértékben irjuk le
a folyamatot.

Ezekbdl a téméakbol jelenleg is foglalkozom az elektrontranszport leirdsaval, de most
mér f6ként a dinamikus esetre koncentralva. Ennek tipikus példaja az, amikor egy lézerim-
pulzus kelt nemegyensilyi toltéseloszlast, ami aztan — mint egy lokalis zavar — tovaterjed
az anyagban, mérhet§ aramot okozva. Ennek az &ramnak maganak az id6fiiggése jellemzs-
en nem detektalhato, de idGintegralja, azaz a lézerimpulzus 4ltal elmozditott 6sszes toltés,
méar mérhets. Jelenleg foly6 kutatasaink [E18] arra irdnyulnak, hogy ez a toltés milyen
kapcsolatban van a gerjeszté lézerimpulzus paramétereivel, felhasznélhato-e esetlegesen
azok meghatarozasara.

Ennek a dolgozatnak a kozponti koncepcidja a félklasszikus kozelités volt, azaz amikor
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a kvantumosan kezelt anyagi rendszert befolyasolo kiilsG tereket klasszikusan irtuk le.
Vannak azonban olyan esetek, amikor csak a teljesen kvantalt modell ad megfelels leirést.
Nagyintenzitast elektromégneses terek esetén a magas fotonszam miatt nem szokéis a
mez§ kvantalt lefrasat alkalmazni, ugyanakkor kisérleti eredmények utalnak arra, hogy
még a magasfelharmonikus-keltés intenzitastartomanyaban is vannak csak ilyen médon
értelmezhetd effektusok [E21, 189]. Ilyen erds terekkel kapcsolatban — néhany fontos korai
eredménytdl [190, 191] eltekintve — az elméleti leiras eléggé hianyos, és jelenleg is folyod
kutatasaink ezt a hianyt igyekeznek betolteni [E15, E22, E23|.
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Eddigi életem soran szakmai szempontbdl nagyon szerencsés voltam, mert a kezdetek
Ota csupa olyan fizika és matematika tanéarral hozott Ossze a sors, akit6l sokat lehetett
(és kellett) tanulni. Ezt mindenképpen szeretném megkoszonni f6ként Baldzsné Runyai
Maridnak, Rozgonyi Istvannak és Herold Laszlonének.

A szegedi egyetemen szintén sok, a szakmaét jol ismerd, jo fizikustol és matematikus-
tol tanultam. ElsGsorban a Fizikai Intézet, azon beliill — szakmai érdeklédésem okan —
az Elméleti Fizikai Tanszék munkatarsainak szeretnék kdszonetet mondani. Sokkal tarto-
zom Gyémant Ivannak, Varga Zsuzsannanak, Bartha Ferencnek, Bogar Ferencnek, Papp
Gyorgynek, Igloi Ferencnek és Fehér Laszlonak. A matematikat illetGen a legtobbet Kér-
chy Lészlotol és Stacho Laszlotol tanultam.

Benedict Mihalynak egyrészt a kvantummechanika el6adasaiért vagyok héalas, masrészt
mert tiirelmes és bolcs témavezetém volt a PhD soran. Téle nemcsak szakmét, hanem
a tudosra jellemzG6 magatartdst is meg lehetett tanulni, beleértve a hallgatok kezének
elengedését, 6nallo munkajuk elGsegitését. Méig emlékszem az elsé dicséré mondatara, és
nagyon Oriilok, hogy ma is barmikor nyitva all az ajtaja, ha diszkussziérol van szo.

Ami a mindennapjaimban megjelené oktatasi tevékenységet illeti, a legtobbet — ideért-
ve az akaratlanul eltanult gesztusokat is — édesapamtol, Foldi PétertSl, Rozgonyi Istvantol,
Gyémant Ivantol, Papp Gyorgytsl, Papp Katalintél és Benedict Mihalytol tanultam.

Szeretném megkoszonni Czirjak Attilanak azt, hogy immar 20 éve baratként megoszt-
juk a dolgozoészobénkat, megbeszéljiik a fizikai problémékat és az élet dolgait. Molnar Ba-
lazs volt az, aki a Szegeden kottetett bardtsag utan Antwerpenben is munkatarsam volt,
és nagyban hozzajarult a kozos eredmények eléréséhez. Emellett hilas vagyok a nalam
szakdolgozatot vagy diplomamunkat ir6 hallgatoknak a kérdéseikért, amelyekkel nekem is
segitettek atlathatobban megfogalmazni egy-egy problémat. Volt és jelenlegi PhD hallga-
toimnak (IKalméan Orsolya, Szaszko-Bogar Viktor, Szabo Lorant Zsolt, Magashegyi Istvan,
Gombkéts Akos, Mike Péter) koszonom az 6nallo, kritikus viszonyulast a kozosen kidolgo-
zando6 kérdésekhez, azt hogy valodi munkatarsakként egyiitt dolgozhattunk /dolgozhatunk.
Kalman Orsolyanak kiilén koszonet az ebben a dolgozatban is megjelen§ eredményeink
elérése soran mutatott odafigyel6 alapossagaért.

Kiilfoldi kollégaim koziil Francois Peetersnek koszoném, hogy Antwerpenben olyan
témakat ajanlott, amelyek igen gylimélesozének bizonyultak, illetve azt is, hogy betekin-
tést nyerhettem egy nagy kutatocsoport miikodésébe. Vladislav Yakovlevvel Garchingban
dolgozva ismerkedtem meg a kisérleti eredményekhez kozeli elméleti munka részleteivel.

Ko6szonom az ELI-ALPS munkatarsainak az inspiralo légkort, az érdekes szeminariu-
mokat, megbeszéléseket. Kiilon halas vagyok csoportvezetémnek, Varré Sandornak, akivel
hosszi évek ismeretsége utan nagy oroém egyiitt is dolgozni.

Végezetiil koszonom sziileimnek, hogy felneveltek, és 6csémhez hasonléan nagy szere-
tettel tamogattak mindenben. Koszénom feleségemnek, Anikonak a szeretd tiirelmet, és
lanyainkat, Zsofit és Julcsit, akiknek a szeretete, kedvessége mindig nagy érommel t6lt el.
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1. Egy bemenettel és egyetlen kimenettel rendelkez§ kvantumgytirik esetében, amikor

a vezetési tulajdonsigokat a Rashba-tipust spin-pélya koélesénhatas befolyasolja,
megoldottam a spinfiiggd transzportproblémat, meghataroztam a be- és kimenetet
0sszek6t6 transzmisszios matrix fliggését a geometriai paraméterektol és a spin-palya
kolesonhatas erdsségétdl. Ezt az analitikus megoldast felhasznélva megmutattam,
hogy alkalmasan valasztott paraméterek esetén a reflexios valoszintiség nulla, és a
gytlrid a spinre hato egyqubites kvantumos kapuként miikodik. A koherenciahosszon
beliili mérettartomanyban reflexiomentes gytirtik egyméas utan kapcsolasaval lénye-
gében minden tradicionalis egyqubites kvantumos kapu realizalhato [T1].

. Kvantumgytirik egy ujabb alkalmaziasaként megfogalmaztam azt az Gtletet, hogy

két kimenet esetén a megvalosithato spintranszforméciok osztalya tovabb béviil,
mivel a kimenetekhez tartozd spiniranyok kiilonbozéek lesznek. A konkrét szami-
tasokat elemezve arra jutottunk, hogy egy ilyen gytirtit — eltekintve a kimenetek
ortogonalitasatol — a Stern-Gerlach berendezés elektronspinre vonatkozd megfele-
16jének is tekinthetiink. Az 6tlet tovabbfejlesztéseként kidolgoztam tobb gytirtibsl
allo, tobb kimenettel rendelkez6 halozatokban a spinfiiggd transzportprobléma nu-
merikus megoldasat. Megmutattam, hogy ha a spin-péalya kolcsénhatés erésségét az
egyes gytriikben megfelelGen vilasztjuk, akkor a Stern-Gerlach berendezés pontos
analogonjat kapjuk. Emellett ramutattam, hogy ez a halézat — attol fiiggéen, hogyan
valasztjuk meg a spin-palya kolcsonhatés erGsségét a gytiriikben — nagyon valtozatos
spintranszformacios tulajdonsagokkal rendelkezik [T2, T3|.

. T6bb gytirtibsl allo, Gsszetett rendszerek esetén kiilondsen élesen meriil 61 az elekt-

ronok interferenciaképességének a kérdése. Ezt vizsgalando, a modell tovabbfejlesz-
téseként mesterségesen szoérocentrumokat helyeztem a kiilonbo6zé funkciokat megva-
16sit6 halozatokba. A szorasi folyamatok szerepének a novekedése a koherencia fo-
kozatos eltiinését eredményezte. A halozatok eredeti funkcivjanak ezzel parhuzamos
gyengiilését célszertien megvalasztott mérdszamok segitségével vizsgaltam. Eredmé-
nyeim azt mutatjak, hogy a 2. tézispontban leirt rendszerek funkcionalitisa egészen
addig megmarad, amig a halozat vezetGképessége szamottevéen nem csokken. A
hémérséklet emelkedésével hasonld eredményt kaptam [T4].

. Lokalizalt spinek és kiils6 mégneses tér kolcsonhatasa kapcsan a dekoherencia szere-

pét vizsgaltam egy olyan periodikusan gerjesztett kétnivos rendszerben, ami megfelel
a molekuléris magnesek egy rezonancidjanak. Azt az altalanos eredményt kaptam,
hogy ekkor a rendszer periodikus Floquet allapotok inkoherens Gsszege felé tart.
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ElegendGen hosszii id6 utan a hiszterézisgorbéket mar pusztan ezek az allapotok
hatarozzak meg, ugyanakkor az irdnyukba tarté konvergencia idGallandoja fiigg a
dekoherencia folyamatanak a sebességétdl.

Kidolgoztam egy hatékony numerikus modszert a magneses szempontbol fontos spi-
nek dinamikajanak a kiszamitasara a teljes 21 dimenzios téren (S=10) is, relaxécios
folyamatok és id6fiiggs kiilsé magneses tér jelenlétében. A Mnjs-Ac molekula pa-
ramétereit hasznalva megmutattam, hogy ha a méagneses tér valtozasi sebessége a
kisérletekben is alkalmazott kT /s tartomanyba esik, akkor a méagnesezettségi gor-
béken lathato ugrasok kétnivos rezonancidknak felelnek meg, de ezek az dtmenetek
csak korlatozott pontossaggal irhatok le a hagyomanyos Landau-Zener-Stiickelberg
modellel. A numerikusan egzakt szamitasok segitségével azt is megmutattam, hogy
a vizsgalt paramétertartoményban a dekoherencia fontos szerepet jatszik, annak
erssége a magnesezettség mérhetd ugrasainak a magassagat befolyasolja |[T5, T6].

Széles tiltott savval rendelkezd félvezetSk és nagy intenzitésu lézerimpulzusok kol-
csonhatasnak a leirasara olyan modellt fejlesztettem ki, amely figyelembe veszi az
elektronok fononokon valé szérédasat is, amely gyakran a dominéns relaxécios fo-
lyamat. A fény-anyag kolcsonhatast hosszmértékben felirva, eredményeim szerint az
erGs lézertér képes az elektronokat a reciprok térben az els§ Brillouin zéna hataran
talra elmozditani. Ezek az akar tobbszoros dinamikai Bloch-oszcillacidk realisztiku-
san erds elektron-fonon kolcsonhatas esetén is fellépnek. A kisérleti eredményekkel
Osszhangban azt kaptam, hogy a lézerimpulzus altal elmozditott 6sszes elGjeles tol-
tésmennyiség fligg a gerjeszté impulzus térerGsségének a pontos idébeli lefutasatol,
a vivG-burkol6 fazis fiiggvényében oszcillalo viselkedést mutat. Szdmitasaim szerint
ezeknek az oszcillacioknak a maximumai eltolédnak a gerjeszté impulzus intenzitéa-
sanak a novelése esetén, ami a dinamikai Bloch-oszcillaciok mérhets kdvetkezménye
[T7].

A magasrend( felharmonikusok tombi szilardtestekben valo keltésével kapcsolatban
a folyamat elvi hatterét érinté interpretacios kérdéseket vizsgaltam. Két, gyakran
hasznalt elektromagneses mérték felhasznaldsdval meghataroztam az anyagi valasz
savokon beliili (,Aramszer(”) és savok kozotti (,polarizacioszert”) komponensét. Ezek
a komponensek fizikailag egy t6r6l fakadnak, ugyanannak az aramstiriiség operator-
nak kiilonb6z6 matrixelemeirdl van szo6, igy 6sszegiik mértékinvarians. Ezzel szemben
analitikus uton megmutattam, hogy barmennyire intuitiv is a teljes aram szétbon-
tasa, a fenti két komponens kiilon-kiilon nem meértékinvarians. Ezt az eredményt
numerikusan is igazoltam, tovibbad megmutattam, hogy a teljes aramstirtiség figye-
lembevételével kiszamitott magasfelharmonikus spektrumok a kisérleti eredmények-
kel kvalitativ egyezést mutatnak [T8|.
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