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1. fejezet

Bevezetés, el®zmények és célkit¶zések

Töltött részecskék és elektromágneses terek kölcsönhatásának a vizsgálata nagyon messzi-
re nyúlik vissza az emberiség történelmében. A megdörzsölt borostyánk® (ήλεκτρoν) ta-
nulmányozása óta mind a jelenségkör kísérleti vizsgálata, mind pedig az elméleti leírás
sokat fejl®dött. Ez utóbbi igaz egyrészt magára az elektromágneses térre, másrészt pedig
arra az anyagi rendszerre is, amellyel kölcsönhatásba kerül. Mindkét részrendszer esetén
jól ismert a klasszikus leírás (Newton-, illetve Maxwell-egyenletek), ahonnan � attól függ®-
en, hogy milyen problémát vizsgálunk � másik végletként eljuthatunk a kvantumosan leírt
sokrészecske rendszerek kvantált térrel (fotonokkal) való kölcsönhatásáig. Ezen a skálán
a jelen dolgozat olyan eredményeket foglal össze, amelyek esetén megfelel® a félklasszikus
modell, melyben az elektromágneses teret egy klasszikus (Maxwell-egyenletekkel leírha-
tó) id®függ® mez®nek tekintjük, miközben az anyagbeli elektronokra kvantummechanikai
leírást alkalmazunk.

Az anyagi rendszereket tekintve ebben a dolgozatban a nanométeres mérettartomány-
ba es® félvezet® vezetékek (�kvantumdrótok�) hálózatairól, mágneses tulajdonságokkal ren-
delkez® komplex molekulákról (�molekulamágnesek�) és tömbi dielektrikumokról (illetve
széles tiltott sávú félvezet®kr®l) lesz szó. Kvantumdrótok esetén arra keressük a választ,
hogy a vezetési tulajdonságok hogyan változtathatók meg küls® elektromos terekkel, mi-
ként lehet a vezetésben résztvev® elektronok spinjét befolyásolni ezekkel a terekkel. Mole-
kulamágnesek esetén a mágnesezettség dinamikájáért molekulányi méretre lokalizált, több
elektron impulzusmomentumának ered®jeként létrejöv® �óriás� spinek a felel®sek. Ebben
az esetben a f® kérdés az, hogy az id®függ® küls® mágneses mez® hogyan befolyásolja ezt
az ered® spint. Tömbi szilárdtestekkel kapcsolatban pedig az er®s lézerterek által kiváltott
jelenségekre, a lézertér által keltett áramokra és a létrejöv® magasrend¶ felharmonikusokra
koncentrálunk.

A vizsgált �céltárgyak� esetén a közös pont az, hogy a küls® elektromágneses tér alkal-
mazásának els®dleges célja valamilyen el®re eltervezett e�ektus kiváltása. Ez a kvantum-
drótok esetén a leginkább szembeötl®, pl. egy adott céllal összeállított, adott geometriájú
hálózat esetén használatos a �nanoeszköz� (nano-device) elnevezés. Mágneses molekulák
adattárolóként való esetleges felhasználása a mágnesezettség irányának a befolyásolható-
ságát feltételezi. A dielektrikumokkal kapcsolatban vizsgált problémák esetén az anyagban
létrejöv® változások közül a legmarkánsabb talán az, hogy id®legesen megn® a vezet®ké-
pesség, �vezet®vé válik� az anyag, ami kell®en rövid gerjeszt® impulzusok felhasználásával
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az elektronikai úton megvalósíthatóknál nagyságrendekkel gyorsabb fénnyel vezérelt kap-
csolókat eredményezhet.

Az anyagi rendszer helyett a tér szempontjából vizsgálva a kérdést, a fény-anyag köl-
csönhatás eredményeképpen létrejöv® másodlagos elektromágneses sugárzás egyik legiz-
galmasabb tulajdonsága er®s gerjesztés esetén a gerjeszt® frekvencia többszöröseinek a
megjelenése a spektrumban. Elegend® számú, megfelel® fázisú magas felharmonikus szu-
perpozíciója pedig nagyon rövid, az attoszekundumos id®tartományba es® elektromágne-
ses impulzust adhat [1]. Ugyanakkor meg kell jegyezni, hogy gázokhoz képest szilárdtest
céltárgyak esetén a jelenségeket el®idéz® �zikai mechanizmusok kevésbé tisztázottak, így
a kísérletileg tapasztalt folyamatok alapos megértéséhez is sok nyitott kérdést kell még
megválaszolni.

Az eredmények a dolgozatban keletkezésük id®rendjében követik egymást. A Szegedi
Tudományegyetemen (SZTE), Benedict Mihály témavezetésével végzett, kvantumoptikai
tárgyú PhD munkámmal kapcsolatos eredményeim értelemszer¶en nem szerepelnek eb-
ben a dolgozatban. A PhD után posztdoktori ösztöndíjasként az Antwerpeni Egyetem
(Universiteit Antwerpen) Francois Peeters vezette elméleti szilárdtest�zikai csoportjában
dolgoztam, ebb®l az id®b®l valók a 2. és 3. fejezetekben részletezett, kvantumgy¶r¶kkel
kapcsolatos eredmények. Ezután újra Szegeden, az Elméleti Fizikai Tanszék munkatár-
saként vizsgáltam meg ezeknek az eredményeknek a stabilitását a korábbiaknál realiszti-
kusabb körülmények között, ennek az összefoglalása található a 3. fejezet második részé-
ben. A molekuláris mágnesekkel kapcsolatos számításokat Antwerpenben kezdtem el, de
már Szegeden fejeztem be, ezeket az eredményeket a 4. fejezet foglalja össze. Szilárdtest
rendszerek és er®s lézerterek kölcsönhatásának a problémakörével a garchingi MPQ-ban,
Krausz Ferenc csoportjában dolgozva kerültem kapcsolatba. Az itt született eredmények
az 5. fejezet els® felében találhatók. E fejezet második feléhez részben a szegedi ELI lé-
zerközpont tervezett és folyó kutatásai szolgáltatták a motivációt. Ennek a témának a
kidolgozása idején az SZTE mellett már az ELI-ALPS Varró Sándor vezette elméleti cso-
portjának részmunkaid®s munkatársa voltam. Az egyes anyagi rendszerekkel kapcsolatos
eredmények mai szemmel vizsgált relevanciájának, hatásának vizsgálatát a 3.8., a 4.9. és
az 5.10. alfejezetekben találjuk, a témához kapcsolódó esetleges további kutatási lehet®-
ségek diszkussziójával együtt.

A bemutatandó eredményekben közös, hogy egyrészt a kvantumos dinamikáért f®ként
az anyagbeli elektronok a felel®sek, másrészt az els® bekezdésben említett félklasszikus
leírás (klasszikus mez® � kvantumosan leírt töltéshordozók) elegend®en pontos képet ad
a folyamatokról független részecske közelítésben is.
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1.1. Kvantumos transzportfolyamatok

A transzportfolyamatok klasszikus elmélete, ami például di�úziós egyenleteken alapulhat,
mikroszkopikus szinten a newtoni mechanika szabályaira épül, azaz a részecskék a makro-
világból jól ismert mozgásegyenleteknek engedelmeskednek. Ez a megközelítés a legtöbb
esetben igen jó, a kísérleti tapasztalatokkal egyez® eredményeket ad, de id®nként komoly
eltérések jelentkezhetnek, amelyeket csak úgy lehet kielégít®en megmagyarázni, ha abból
indulunk ki, hogy a mikrorészecskék viselkedését a kvantummechanika írja le.

Az elektromos áram példáját tekintve, a klasszikus leírás nagy vonalakban azt jelenti,
hogy elektronok sokasága halad a vezet®ben átlagosan abba az irányba, amit az ott jelen-
lév® elektromos tér határoz meg. Ha emellett még valamilyen módon �gyelembe vesszük
azt is, hogy az elektronok nem gyorsulhatnak korlátlan mértékben, fékez®er® hat rájuk
(aminek természetét ezen a ponton még nem szükséges részletesen meghatároznunk), arra
jutunk, hogy a klasszikus elektronok lényegében állandó sebességgel haladnak át mondjuk
egy vezetéken, nagyjából úgy, ahogyan piciny töltött biliárdgolyóktól várnánk. Ez a kép
még szemléletesebbé tehet®, ha a fékez®er®t gyakori ütközések következményének tekint-
jük, és bevezethet®k olyan paraméterek is, amelyek a mérési eredményekkel kapcsolatba
hozhatók, kísérletileg meghatározhatók. Ez a Drude-modell már alkalmas arra, hogy kísér-
letekkel összevethet® jóslatokat tegyünk a segítségével. Figyelembe véve egyszer¶ voltát,
a modell teljesít®képessége meglep®en jó (pl. az Ohm törvény is származtatható ilyen
módon).

Egy fontos ellenpélda már a 80-as évek vége óta ismeretes [2]. Képzeljük el, hogy va-
lamilyen módon (a hivatkozott kísérletben statikus elektromos tér alkalmazásával) egyre
inkább csökkentjük egy (rövid) vezet® keresztmetszetét. Ekkor � egy bizonyos mérettarto-
mány alatt � az Ohm törvényt®l jelent®sen eltér® módon az tapasztalható, hogy a minta
vezet®képessége lényegében diszkrét értékeket vesz fel. A jelenség magyarázata hasonló
ahhoz, mintha egyre csökken® átmér®j¶ optikai szálak sorozatát tekintenénk. Ha adott
frekvenciájú fény halad az üvegszálakban, akkor kezdetben, amikor az átmér® elég nagy,
sok keresztirányú módust látunk, de végül eljutunk ahhoz a mérethez, amikor már csak
egyetlen módushoz tartozik a szál mentén haladó hullámot leíró megoldás (egymódusú
optikai szál). A kvantumos értelemben �hullámtermészet¶� elektronokkal hasonló történik
keskeny vezet®kben, a vezet®képesség ugrásai azoknál a keresztmetszeteknél �gyelhet®k
meg, ahol a haladó (nem lecseng®) módusok száma megváltozik (ennek a részleteit kés®bb
tekintjük át).

Fontos megjegyezni, hogy a fenti jelenség értelmezéséhez nem szükséges a kvantu-
mos tulajdonságok összessége, az egyik legfontosabb, az interferenciaképesség (más néven
koherencia) nem játszik szerepet itt. Ha azonban egy Young-interferométerhez hasonló
elrendezést tekintünk, amelyben a beérkez® elektron két útvonalat követve is eljuthat a
kimenetre, akkor már nem mindegy, hogy az elektront leíró hullámfüggvény két �fele�
képes-e interferálni a kimeneten. (Ilyen jelleg¶, egy bemenettel és egy kimenettel rendel-
kez®, kísérletileg is létez® [3, 4] geometriát mutat a 3. ábra.) A legfontosabb mennyiség itt
a (fázis)koherenciahossz, ami lényegében azt mutatja meg, hogy mekkora az a távolság,
amely esetén még jól észrevehet® különbség tapasztalható a között a két eset között, ami-
kor hullámhegy hullámheggyel vagy hullámvölggyel találkozik a kimenetnél. A koheren-
ciahossz függ az anyagi min®ségt®l és a h®mérséklett®l ; ma már nem ritkák olyan minták,
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amelyekben (igaz, rendkívül alacsony h®mérsékleten) a tizedmilliméteres nagyságrendbe
esik. (Érdemes megjegyezni, hogy a Dude modellbeli, szemléletes �átlagos szabad úthossz�
helyett pontosabb leírás esetén még adott anyag esetén is több úthosszról kell beszélni,
mivel pl. az energiarelaxációhoz tartozó karakterisztikus hossz más lehet, mint a kohe-
renciahossz.) Az elektronok szilárdtestbeli mozgásának teljesen kvantumos tartományát
ballisztikus transzportnak szokás nevezni, a 2. és 3. fejezetekben ezzel a tartománnyal fo-
gunk foglalkozni. (A másik � jelen dolgozatban a továbbiakban kisebb mértékben érintett
� véglet a di�uzív transzport, amikor a Drude modell jól m¶ködik, és érvényes az Ohm
törvény.)

A másik irányból közelítve, a félvezet® technológia hagyományos anyagai esetén a mi-
niatürizálás lassacskán arra a fokra jut, amikor a kvantumos e�ektusok elkerülhetetlenné
válnak. A kommerciális processzorokban jelenleg m¶köd® MOSFET technológia (megfe-
lel® óvatossággal kezelend®) tervezett fejl®désének (International Roadmap for Devices
and Systems) jelenlegi utolsó bejegyzése 5 nm csíkszélességet említ, ahol már mindenkép-
pen jelent®sek a kvantumos e�ektusok. Ez persze bizonyos szempontból pozitív, hiszen
úgy is olvasható, hogy az emberi technológia azon a határon van, hogy kvantummecha-
nikai alapokon m¶köd® szilárdtest eszközök t¶nnek fel a láthatáron. (Ez még akkor is
igaz, ha a mérföldk®nek is tekinthet®/kikiáltott Sycamore nev¶ kvantumprocesszor más
technológián alapul, szupravezet® áramkörökb®l áll [5].)

1. ábra: Az energia függése a k vektor áramirányú komponensét®l különböz® transzverzális
módusokra, parabolikus V (y) potenciál esetén. Ennek a potenciálnak a sajátfüggvényeit
(illetve azok valós részét) a bal oldalon pirossal felrajzolva láthatjuk. Egy adott anyagban,
konkrét V (y) potenciál esetén, csak véges sok transzverzális módushoz tartozik síkhullám
megoldás: ha E(n, k) > EF minden k-ra (mint az ábrán n > 1 esetén), akkor az adott
módus betöltetlen lesz a végtelennek gondolt vezet®ben alacsony h®mérsékleten.
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Kvantumos vezetékek alapvet® tulajdonságai

A korábbiak alapján az elektromos áram vezetésének kvantumos elmélete egyrészt szük-
ségszer¶vé válhat már a hagyományos elektronikai eszközök tervezése során is, másrészt
a technológia módot adhat teljesen új alapokon nyugvó információtechnológiai eszközök
kifejlesztésére is. Ennek a felismerése motiválta a 2. és 3. fejezetekben ismertetett ered-
ményeket, amelyek lényegében a Landauer és Büttiker nevéhez f¶z®d® elmélet speciális
esetekre történ® alkalmazásai. A teljesség kedvéért ezért a következ® alfejezetben egy rövid
összefoglalása következik ennek az elméletnek, amely kapcsolatot teremt egy kvantumo-
san viselked® minta vezet®képessége és szóráselméleti fogalmak, mint pl. a transzmissziós
és re�exiós együttható között. Most pedig az ott szerepl® alapvet® fogalmakat vezetjük
be röviden. A legfontosabb jelenségek leírhatóságát szem el®tt tartva, egyelektron képet
alkalmazunk (amely a modell valóságh¶sége miatt lehet átlagtér-közelítésen alapuló is). A
tapasztalatok azt mutatják, hogy nem túl nagy elektronkoncentráció (amikor az elektron-
korreláció jelent®sen nem befolyásolja az eredményeket), és nem túl kis méretek (amikor
még nem számít túlságosan egyetlen elektron belépése a rendszerbe) esetén ez a modell
jó kvalitatív leírást ad; többek között az Aharonov-Bohm [6], Aharonov-Casher [7�9],
vagy az egész index¶ kvantumos Hall-e�ektus [10], illetve a széli állapotok (edge states)
jelent®sége is megérthet® ezen a módon [11].

Kiindulásként tekintsünk egy kvantumos vezetéket, ahol az áram az x irányban fo-
lyik, erre mer®legesen pedig potenciálfalak korlátozzák a mozgást. A szemléltetés kedvé-
ért vegyük a kétdimenziós esetet, és tegyük fel, hogy olyan elektronenergiákon és olyan
sávon belül oldjuk meg a problémát, ahol az e�ektív tömeg közelítés érvényes (ez igaz
pl. félvezet®k vezetési sávjának a minimuma közelében), illetve legyen az e�ektív tömeg
tenzor arányos az egységgel (a diagonális elemeket pedig jelölje m∗). Ekkor az egyelektron
képben felírt Hamilton-operátor egy olyan m∗ tömeg¶ részecskét ír le, amely szabadon
elmozdulhat az x irányban, a mer®leges irányban pedig egy V (y) potenciál hatását érzi :
H = (p2

x+p2
y)/2m

∗+V (y). Ha a potenciál valóban nem függ a terjedési iránnyal egybees®
x koordinátától, akkor ennek a Hamilton-operátornak a sajátfüggvényei szorzat alakban
kereshet®k, és könnyen látható módon a következ® alakba írhatók:

Ψn(k, x, y) = eikxχn(y), (1.1)

ahol χn(y) a Hy = p2
y/2m

∗+ V (y) sajátfüggvénye: Hyχn(y) = εnχn(y). Az (1.1) saját-
függvényhez tartozó teljes energia E(n, k) = h̄2k2/2m∗+ εn, ahol az n egész szám tehát
a terjedési irányra mer®leges (azaz transzverzális) módusokat indexeli. A példa kedvéért
harmonikus V (y) potenciált tekintve a sajátenergiák k függését az 1. ábrán láthatjuk.
A különböz® n értékekhez tartozó parabolák a bal szélen pirossal felvázolt χn(y) függvé-
nyekhez tartoznak (amelyek ebben az esetben választhatók valósnak, a jól ismert Gauss
függvénnyel szorzott Hermite polinomokról van szó). A transzverzális módusokra gyak-
ran használatos az elektromos �alsáv� (subband, miniband) vagy alnívó elnevezés is, arra
utalva, hogy az elektromos eredet¶ er®, ami a vezetékbe kényszeríti az elektronokat, olyan
nívóstruktúrát hoz létre, amely az egymás fölött lév® sávokra hasonlít. Fontos azonban
megjegyezni, hogy � ahogyan az elnevezés is mutatja � ezek az alsávok egy adott, a kris-
tályszerkezet által meghatározott sávon (pl. a vezetési sávon) belül helyezkednek el, a
közöttük lév® energiakülönbség általában nagyságrendekkel kisebb, mint amit pl. a veze-
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tési és a vegyértéksáv között találunk egy félvezet® esetében.
Az egyes keresztirányú módusok betöltöttsége attól függ, hogy az adott anyag Fermi-

energiája mekkora a módusra jellemz® E(n, k) görbe minimumához képest. Ha a Fermi-
energia alacsonyabb, mint ez a minimum, akkor a módus alacsony h®mérsékleten lénye-
gében betöltetlen lesz.

Érdemes megjegyezni, hogy valós k-t feltételezve, a síkhullám helyett az e±kx függvé-
nyeket véve az (1.1) egyenletben, formálisan szintén sajátfüggvényeket nyerünk, csak ezek
nem haladó hullámot írnak le. Végtelen vezet®ben ezek a hullámfüggvények végtelenné
válnak, így nem kapcsolható hozzájuk �zikailag értelmes állapot, de egy véges tartomá-
nyon már ezek az � optikai analógiával � �evaneszcens� megoldások is fontos szerepet
játszhatnak.

2. ábra: Ballisztikus vezet® áramkörbe kapcsolása. A két oldalon található érintkez®kben
különbözik a kémiai potenciál, ennek hatására folyik az áram a vezet®ben.

A Landauer-Büttiker elmélet1

Ebben az alfejezetben azt a kérdést járjuk körül, hogy véges méret¶ ballisztikus eszközök
vezet®képessége (conductance) hogyan határozható meg. Ahhoz, hogy a probléma jólde-
�niált legyen, a vizsgálni kívánt vezet®t össze kell kötnünk egy feszültségforrással, zárni
kell az áramkört. Nyilván az is fontos, hogy a kört alkotó egyéb elemek vezessék az ára-
mot, így a 2. ábrán vázolt elrendezés a célszer¶, illetve a gyakorlat szempontjából ez bír
a legnagyobb jelent®séggel.

Itt tehát a �mérend®� minta vezetékeken keresztül kapcsolódik az érintkez®knek (con-
tact) nevezett, általában nagyobb méret¶ tartományokhoz, amelyekben a kémiai poten-
ciál küls® feszültség (és esetleg a különböz® anyagi min®ség) miatt nem azonos. Úgy is
tekinthetjük, hogy a vezet®b®l kiáramló töltéseket ezek az érintkez®k pótolják, miközben
bels® állapotuk lényegében nem változik meg. Termodinamikai analógiával : az érintkez®k

1Ez az alfejezet lényegében a [11, 12] könyveken alapul, és szövegszer¶ részeket használ a [E11] saját
jegyzetb®l.
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olyanok, mint a h®tartályok, a vizsgálni kívánt �kis� rendszer szempontjából praktiku-
san végtelen sok szabadsági fokkal rendelkeznek, befolyásolják a kis rendszer állapotát, az
azonban nem hat vissza rájuk. Klasszikus áramkörökre utalva, ahhoz, hogy a vezet®képes-
ség mérésének legyen értelme, az szükséges, hogy az érintkez®k �végtelenül� jobb vezet®k
legyenek, mint az a rendszer, amit mérni szeretnénk.

Els®ként tekintsük azt az esetet, amikor pusztán egy L hosszúságú, d szélesség¶, az
egyszer¶ség kedvéért kétdimenziós ballisztikus vezetéket helyezünk az érintkez®k közé.
(Mintha a 2. ábrán nem volna középen vezet®, és a két, ballisztikusnak gondolt vezeték
összeérne.) Ha klasszikus, ohmos ellenállás esetével állnánk szemben, akkor a vezet®képes-
séget a geometria és a σ (kétdimenziós) fajlagos vezet®képesség határozná meg: G=σd/L.
Ez azt jelenti, hogy L csökkenésével G minden határon túl növelhet®. Ma már kísérletileg
is igazolt tény [2], hogy ez nem így van, a vezet® hosszának csökkentésével a vezet®-
képesség egy véges Gc értékhez tart. Ahogyan majd látni fogjuk, ez alapvet®en annak
a következménye, hogy a transzverzális módusok száma lényegesen nagyobb az érintke-
z®kben, mint a mintában (ahol az el®z®eknek megfelel®en az is elképzelhet®, hogy csak
egyetlen olyan módus van, ami haladó hullámú megoldáshoz kapcsolódik), a minta nem
feltétlenül tud tetsz®leges transzverzális eloszlással rendelkez® áramot �felvenni�. Emiatt
Gc reciprokát, Rc-t kontakt ellenállásnak (contact resistance) szokás hívni. Ennek egysze-
r¶ kiszámításához hasznos egy közelítés, a �visszaver®désmentes� érintkez® (re�ectionless
contact) bevezetése. Ez azt jelenti, hogy a vezet®b®l az érintkez®be veszteség (visszave-
r®dés) nélkül tudnak átjutni az elektronok. Az idéz®jel a �visszaver®désmentes� szó körül
arra utal, hogy a fordított irányban ez korántsem feltétlenül igaz (ballisztikus esetben va-
lójában ebb®l a visszaver®désb®l származik az ellenállás). Az a feltevés, hogy egy keskeny
vezet®b®l az elektronok elhanyagolható re�exióval jutnak egy széles érintkez®be, amellett,
hogy �zikailag hihet®, numerikus számításokkal is igazolható.

Kvantummechanikai értelemben vett ortogonalitásuk miatt az egyes transzverzális mó-
dusok függetlennek tekinthet®k. Egyetlen módust tekintve, a fenti feltevésekkel arra ju-
tunk, hogy ahhoz

I =
2e

h
(µ1−µ2) (1.2)

áram tartozik. (Ennek az elemi levezetése megtalálható a [E11] jegyeztben, vagy a [11]
könyvben). Innen a kontakt ellenállás:

Rc =G−1
c =

(
I

(µ1−µ2)/e

)−1

=
h

2e2
. (1.3)

Ha M számú módus szállítja az áramot, akkor a fentiekkel megegyez® feltételek mellett
azt kapjuk, hogy,

Gc =
2e2

h
M, Rc =

h

2e2M
, (1.4)

ami azt jelenti, hogy egy ballisztikus minta vezet®képessége kvantált, 2e2

h
(�conductance

quantum�) egész számú többszöröse. Számszer¶en, Rc = 12.9kΩ/M, a kontakt ellenállás
tehát egy viszonylag nagy értékr®l indul egyetlen módus esetén, de M reciprokával csök-
ken, ahogyan a módusok száma növekszik. (A kvantumos Hall-e�ektus leírásában [10] is
jelent®s, az M = 1 értékhez tartozó kontakt ellenállás kétszeresét, 25.8 kΩ-ot von Klitzing

7

dc_1810_20

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)



BEVEZETÉS

állandónak is nevezik.) Makroszkopikus esetben, amikor M igen nagy, Rc hozzájárulása
az ered® ellenálláshoz rendszerint elhanyagolható. Ha azonban M elegend®en kicsi, ak-
kor, ahogyan kísérleti eredmények is mutatják [2], egy-egy újabb módus megjelenése az
ellenállás mérhet® csökkenéséhez vezet.

Tekintsük most azt az esetet, amikor magában a ballisztikus vezet®ben (annak geo-
metriája, vagy enyhe szennyezettsége miatt) is jelen vannak szórócentrumok. Ekkor azok
az elektronok, amelyek egyszer már beléptek a vezet®be, nem feltétlenül haladnak át raj-
ta, ami ahhoz vezet, hogy az ellenállást sem csupán Rc határozza meg. A fentiek alapján
ekkor

Ibe =
M2e

h
(µ1−µ2) (1.5)

áram lép be a vezet®be. Ha annak a T valószín¶ségét, hogy az elektronok átjutnak a
vezet®n, az egyszer¶ség kedvéért minden módusra azonosnak vesszük, akkor a kifolyó
áram

Iki = T
M2e

h
(µ1−µ2) . (1.6)

A fenti két áram különbsége �visszaver®dik�,

Ivissza = (1−T )
M2e

h
(µ1−µ2) , (1.7)

ezt az áramkomponenst tehát azok az elektronok alkotják, amelyek nem jutnak át a
vizsgált vezet®n. A teljes áram ezek alapján I=Iki=Ibe−Ivissza, ahonnan a vezet®képesség:

G=
2e2

h
MT. (1.8)

Ez a Landauer-formula [13]. Alaposabban megvizsgálva az egyenletet, látszik, hogy a T =
= 1 esetben visszakapjuk a kontakt ellenállás reciprokát, azaz viszonylag szemléletesen
látható, hogy a megnövekedett ellenállás a vezet® bels® struktúrájának a következménye.
Formálisan, ha a Landauer-formula alapján adott ellenállást az

R =
h

2e2M

1

T
=

h

2e2M
+

h

2e2M

1−T
T

(1.9)

alakba írjuk, akkor azt látjuk, hogy az ered® ellenállás Rc és egy, a transzmissziós való-
szín¶ség által meghatározott tag összege, úgy, hogy ez utóbbi elt¶nik, ha T = 1. Az (1.8)
egyenlet reciproka tehát a teljes a R-et adja meg, beleértve a kontakt ellenállást is. Fontos,
és eddig nem részletezett kérdés azonban: pontosan mit is értünk a T transzmissziós va-
lószín¶ségen? Visszagondolva a 2. ábrára, arról van szó, hogy mely pontok (síkok) között
értelmes T , �honnan� és �hová� jut el az elektron ezzel a valószín¶séggel? Ez (számo-
lás)technikai értelemben sem elhanyagolható kérdés, hiszen ha a két referencia pontot
mélyen az érintkez®k belsejében választjuk (ami els® gondolatként természetesnek t¶nik),
akkor lényegesen nehezebb T meghatározása, mintha mondjuk azzal a valószín¶séggel
azonosítanánk, hogy az elektron a bal oldali vezetékb®l átjut a jobb oldaliba. Az els®
lehet®ség, szerencsére � amellett, hogy nehezebb problémát de�niálna � nem is helyes, hi-
szen a kontakt ellenállás valamilyen értelemben már számot ad arról, hogy az érintkez®k
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határfelületén átjutottak az elektronok. �Visszaver®désmentes� érintkez®ket feltételezve
megmutatható [11], hogy �zikailag a második lehet®ség értelmes, azaz T annak a való-
szín¶ségét adja meg, hogy magán a ballisztikus vezet®n átjusson egy elektron. Tegyük
hozzá, hogy ehhez er®sen szükséges, hogy a 2. ábrán látható vezetékek �tökéletesek� le-
gyenek, más szóval a rájuk vonatkozó (a fenti értelemben vett) transzmissziós valószín¶ség
egységnyi legyen.

A fenti modell viszonylag kis változtatásokkal átvihet® arra az esetre is, amikor a bal-
lisztikus vezet® kett® helyett három vagy több érintkez®höz kapcsolódik. A legfontosabb
példa talán a Hall-feszültség mérése, amikor két érintkez®n át áram folyik, a másik kett®t
pedig feszültségmérésre használjuk.

A legáltalánosabb esetben az összes érintkez® különböz® kémiai potenciállal rendel-
kezik. Praktikus szempontokból ilyenkor inkább a V feszültségeket szokás a probléma
jellemzésére használni, amik persze azonos anyagú érintkez®k esetén könnyen átváltha-
tók kémiai potenciálokká. A fentiekben vázolt Landauer-féle elmélet Büttiker [14] nevéhez
köt®d® általánosítása szerint a p-edik érintkez®n átfolyó áram kifejezése

Ip =
2e2

h

∑
q 6=p

T qpVp−T pqVq, (1.10)

ahol a két érintkez® esetét®l felülvonással megkülönböztetett T qp annak a valószín¶ségét
adja, hogy a p-edik vezetéken belép® elektron átjut a q-adik vezetékbe. Az észrevétel tehát
lényegében az, hogy egy konkrét vezetéken átfolyó áramot az összes lehetséges módon
idejutó elektronok együttes hatása hozza létre. A fenti egyenlet a vezet®képességi tenzor
bevezetésével az

Ip =
∑
q 6=p

GqpVp−GpqVq (1.11)

alakot ölti, ahol tehát

Gpq =
2e2

h
T pq. (1.12)

Fontos észrevenni, hogy ez a leírás a feszültséget és az áramer®sséget bizonyos értelemben
azonos módon kezeli. Ha pl. két érintkez® között a feszültséget mérjük, akkor a �mér®-
körben� nem folyhat áram, a mért feszültség pedig kifejezhet® a vezet®képesség tenzor,
valamint a többi feszültség ismeretében. Ha két érintkez® között a feszültséget ismerjük,
akkor pedig az átfolyó áram számítható ki G ismeretében.

Érdemes megvizsgálni, hogy a fentiekben összefoglalt Landauer-Büttiker formalizmus
milyen esetekben használható valódi �zikai rendszerek realisztikus leírására. Koncentrál-
junk most ennek a kérdésnek a h®mérséklettel összefügg® vonatkozásaira, illetve arra,
hogy a modell linearitása milyen feltételek mellett teljesül.

Eddig lényegében �nulla� h®mérsékletr®l beszéltünk, azt láttuk, hogy egyenleteink he-
lyesek az alacsony h®mérséklet¶ határesetben. Kézenfekv® (és helyes is [11]) az az általá-
nosítás, hogy véges h®mérsékleten az áramot az

Ip =

∫
ip(E)dE (1.13)
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energiára átlagolt kifejezés adja, ahol

ip(E) =
2e

h

∑
q

T pq(E) (fp(E)−fq(E)) . (1.14)

Itt fp(E) jelöli a p-edik érintkez®re vonatkozó Fermi-függvényt:

fp(E) =
1

exp(E−µp
kT

)+1
, (1.15)

T pq(E) pedig annak a valószín¶sége, hogy egy E energiával rendelkez® elektron, ami a
q-adik vezetéken át lép be a ballisztikus eszközbe, átjut a p-edik vezetékbe. Ezután, ha
az (1.14) egyenletben szerepl® integrál argumentuma elegend®en lassan változik, akkor
sorbafejthetjük, és megállhatunk az els® rendnél. Így lineáris választ nyerünk (Vp=µp/e) :

Ip =
∑
q 6=p

Gqp (Vp−Vq) , (1.16)

csak most már vezet®képesség tenzor elemei tartalmazzák az energiára történ® átlagolást:

Gpq =
2e2

h

∫
T pq(E)

(
−∂f0

∂E

)
dE. (1.17)

Ebben az egyenletben az egyensúlyi Fermi-függvény szerepel, f0(E) tehát azt a szituá-
ciót írja le, amikor a p és q érintkez® azonos kémiai potenciálon van, és így áram sem
folyik. Az ett®l az egyensúlytól való kicsiny eltérést vettük a sorfejtéssel �gyelembe. Így
tehát a közelítés, ami a lineáris válaszhoz vezetett, akkor érvényes, ha maga a sorfejtés
jó közelítésnek tekinthet®. Ez igaz, ha |µp−µq| sokkal kisebb, mint az tartomány, ahol
a transzmissziós valószín¶ség lényegében függetlennek tekinthet® az energiától. Ennek a
tartománynak az εc -vel jelölt, energiában mért szélességét korrelációs energiának nevezik.
Ha a fentieken felül még kT � εc is teljesül, akkor

Gpq =
2e2

h
T pq(EF ), (1.18)

azaz visszakaptuk a korábban kiszámított eredményt. Összefoglalva tehát, azt, hogy a
rendszer válasza lineáris lesz-e, az határozza meg, hogy a korrelációs energia hogyan vi-
szonyul a két érintkez® kémiai potenciáljának a különbségéhez. Szintén az εc energiát
kell kT -vel összehasonlítanunk ahhoz, hogy meghatározzuk, tekinthet®-e a h®mérséklet
alacsonynak a vizsgált probléma szempontjából.

Alacsony dimenziós esetek

Az el®z®ekben az egyszer¶ség kedvéért többször használtunk olyan modellt, amelynél csak
egyetlen transzverzális irányt vettünk �gyelembe. Ez a kétdimenziós kép nem csupán a
szemléltetés miatt érdekes, bizonyos esetekben a vezetés valóban egy felület mentén valósul
meg, elegend® pl. a grafénre gondolnunk. Természetesen itt nem szigorúan kétdimenziós

10

dc_1810_20

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)



BEVEZETÉS

rendszerekr®l van szó, de igaz, hogy létezik egy irány (legyen az a z), melyben a minta
kiterjedése lényegesen kisebb, mint a másik kett®ben. Ez természetesen azt is jelenti, hogy
az elektronok hullámfüggvénye is sokkal jobban lokalizált a z irányban. Ha egyszer¶, har-
monikus potenciálokkal akarjuk leírni a jelenséget, akkor egy kétdimenziós kvantumdrót
esetén írhatjuk, hogy a Hamilton-operátor

H3D =
p2

2m∗
+V (y, z) =

p2
x+p2

y+p2
z

2m∗
− 1

2m∗
(ωxx

2 +ωzz
2), (1.19)

ahol ωz�ωy jelenti azt, hogy sokkal er®sebb az az er®, ami z irányban a mintába szorítja
az elektronokat annál, mint ami y irányban a vezetékben tartja ®ket (az áram terjedé-
sének irányától (x) pedig nem is függ a potenciál). A modellhez tartozó sajátenergiák
E(n,m, k) = h̄2k2/2m∗+ h̄ωz(n+ 1/2) + h̄ωy(m+ 1/2) alakú módon különülnek alsávok
sokasáságára (lásd az 1. ábrát), de geometriából következ®en E(n+1,m, k)−E(n,m, k)�
�E(n,m+1, k)−E(n,m, k). Ez azt jelenti, hogy ha nem tekintünk túl nagy energiákat,
akkor z irányban a rendszer az alapmódusban marad, miközben y irányban több módus
is populált lehet. Ez annak a lehet®ségét is felveti, hogy ezeken az energiákon olyan ef-
fektív Hamilton-operátort vezessünk be, amely pusztán x-t®l és y-tól függ. Ez naivan azt
jelenti, hogy egyszer¶en elhagyjuk az (1.19) egyenletb®l a z irányú mozgáshoz tartozó ki-
netikus energiát, p2

z/2m
∗-ot. Ennél konzekvensebb módszer az, ha a fenti H3D-nek a z irá-

nyú alapállapotban vett várható értékét tekintjük a kétdimenziós Hamilton-operátornak.
Egyenlettel kifejezve: ha (p2

z/2m
∗−1/2m∗ωzz

2)χn(z) = h̄ωz(n+1/2)χn(z), akkor

H2D =

∫ ∞
−∞

χ∗0(z)H3Dχ0(z)dz. (1.20)

Ez az eljárás és a naiv módszer (p2
z/2m

∗ elhanyagolása) egyenes vezeték esetén egymástól
csak konstansban különböz® kétdimenziós Hamilton-operátorokat ad, de általános esetben
az (1.20) egyenleten alapuló eljárás a megbízható [15].

Ez gondolatmenet továbbvihet® arra az esetre is, amikor a tipikus energiák még az
y irányú alap és els® gerjesztett módus energiakülönbségénél is jóval kisebbek. Ekkor a
rendszer lényegében egydimenziós, folyamatosan az y és z alapmódusban van. Az e�ek-
tív egydimenziós Hamilton-operátort pedig a fenti módon megkapott kétdimenziós H2D

várható értéke adja az y irányú alapmódusban.

Ezidáig csak egyenes kvantumdrótokat tekintettünk, ahol a szennyezések híján a kvan-
tumos terjedésben nem tapasztalható re�exió. Kísérletileg is léteznek azonban olyan ese-
tek, amikor a geometria ennél jóval összetettebb. Ilyenkor magának a vezetéknek az alakja,
esetleges elágazásai is okai lehetnek annak, hogy egy adott irányból belép® elektron hul-
lámfüggvénye visszaszóródik ugyanebbe az irányba. A 3. ábra mutat egy tipikus példát,
amikor a balról érkez® elektron egy gy¶r¶be lép be, ott kvantumos interferencia lép fel,
aminek eredményeként re�exió tapasztalható, és a kimen® vezetékre vonatkozó transz-
missziós valószín¶ség sem lesz egységnyi. Ez az ábra azt is jól szemlélteti, hogy hogyan
is alakul ki a kvázi-egydimenziós viselkedés, ha egyre jobban sz¶kítjük a kvantumdrótok
szélességét. Ez azért is fontos, mert az ábra c) részéhez tartozó egydimenziós sajátér-
tékprobléma gyakran analitikusan is megoldható (ahogyan az a következ® két fejezetben
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3. ábra: A vezeték szélességének hatása a ballisztikus transzport során létrejöv® állan-
dósult valószín¶ségi s¶r¶ségre kvantumgy¶r¶k esetén. Az elektron a bal oldali vezetékb®l
érkezik (pozitív x irányú k hullámszámmal), részben visszaver®dik a gy¶r¶n (ez okozza az
interferenciamintázatot a bal oldali vezetékben), a hullámfüggvény interferál a gy¶r¶ben,
ami meghatározza a jobb oldali vezetékbe történ® szóródás (ami lényegében a transz-
misszió) mértékét. A gy¶r¶ küls® átmér®je minden esetben 250 nm, a vezetékek szélessége
a fels® ábrán 30 nm, középen 10 nm, legalul pedig az egydimenziós modell szemléltetését
látjuk. A bejöv® elektronenergia minden esetben 10 meV a legalsó alsáv aljától mérve. A
s¶r¶ségeket úgy normáltuk, hogy az a) ábra maximuma az egység.
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olvasható). Kicsit pontosabban az igaz, hogy pl. a kvantumgy¶r¶ esetén mind az önma-
gában tekintett gy¶r¶, mind pedig az önmagában tekintett vezetékek Hamilton-operátora
analitikusan diagonalizálható. Ha azonban a részeket összeillesztjük, akkor a megoldha-
tósághoz szükséges, hogy a csomópontokban �zikailag értelmes feltételt szabjunk a hul-
lámfüggvény viselkedésére. Stacionárius áramok esetén el® kell írnunk, hogy Kirchho�
csomóponti törvényének kvantumos megfelel®jeként egy csomópontba be- illetve onnan
kifolyó valószín¶ségi árams¶r¶ségek el®jeles összege zéró legyen. Emellett racionális meg-
követelni a hullámfüggvények folytonosságát a csomópontokban. Ezeket az el®írásokat
Gri�th-féle peremfeltételeknek [16] nevezik, a továbbiakban ezeken alapuló számításokat
fogunk részletezni. (Egy másfajta, S-mátrixokon keresztül megfogalmazott peremfeltétel
alkalmazását láthatjuk pl. a [17] munkában.)

1.2. Rashba-féle spin-pálya kölcsönhatás

Háromdimenziós eset

Az elektron spin szabadsági fokának manipulálására az egyik hatékony módszer az
ún. Rashba-féle spin-pálya kölcsönhatáson alapul. Az elektronspin a relativisztikus kvan-
tummechanikában természetes módon jelenik meg, a nemrelativisztikus elméletbe azon-
ban bizonyos értelemben mesterséges módon kell beilleszteni. Egy lehetséges, konzisztens
módszer, ha a küls® elektromágneses tér �gyelembevételével felírt Dirac-egyenlet nemrela-
tivisztikus határesetét tekintjük. A fénysebesség reciproka (1/c) szerint sorfejtést végezve,
az els® korrekció a Dirac-spinor �nagy komponensére� vonatkozó Pauli-egyenletet szolgál-
tatja [18]. Maga a spin-pálya kölcsönhatás a sorfejtés következ® rendjéb®l adódik, ekkor
megjelenik egy σ(E×p)-vel arányos tag, ahol σ a Pauli mátrixok alkotta vektor, E a küls®
elektromos mez®, p = −ih̄∇ pedig a kanonikus impulzus operátora. A jelenség szokásos
értelmezése az, hogy a mozgó elektron vonatkoztatási rendszeréb®l az E tér nem tisztán
elektromos, lesz egy B mágneses komponense is. A Lorentz transzformáció kis sebessé-
gekre érvényes közelít® alakjának felhasználásával láthatóvá válik, hogy ez a B arányos
E×p-vel, azaz a spin-pálya kölcsönhatás lényegében a mozgó elektron által érzékelt mág-
neses mez® kölcsönhatása az elektron spinjéhez csatolt mágneses nyomatékkal.

Mágneses tér nélkül, centrális V (r) = V (r) skalárpotenciál terében mozgó m tömeg¶
elektronra ez a tag

HSOI =
1

2m2c2

1

r

dV

dr
LS (1.21)

alakba írható, ahol L a pálya-impulzusmomentumot jelöli, és bevezettük az S= h̄σ/2 spin
operátort. Az LS szorzat indokolja a spin-pálya kölcsönhatás (spin-orbit interaction: SOI)
elnevezést.

Emmanuel I. Rashba arra mutatott rá [19], hogy inverziós szimmetriát nélkülöz® kris-
tályrácsokban egy

HRSOI = αRσ(E×p) (1.22)

alakú tag jelent®s szerepet játszhat, a sávok spinfügg® felhasadását okozhatja pl. az ener-
giaminimumok környékén. Ahogyan az látható, ez a kifejezés szinte megegyezik azzal, ami
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a Dirac-egyenletb®l származtatható, ugyanakkor a magok által létrehozott potenciál mi-
att a prefaktor (Rashba paraméter, αR) jóval nagyobb is lehet, mint szabad térben. Mivel
HRSOI-ban megjelenik az elektronok által érzett E elektromos tér, már ezen a ponton ér-
demes megjegyezni, hogy egy küls® térer®sség, amely hozzáadódik az anyagban egyébként
is jelenlév® térer®sséghez, befolyásolni tudja a Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatást.
Az eddigiekben ismertetett jelleg¶, tömbi Rashba-e�ektust mutató anyagok közül jelenleg
BiTeI kristályokban [20] a legnagyobb a különböz® spinirányokhoz tartozó sávok felhasa-
dása (≈ 0.1 eV). BiTeI és BiTeBr kristályokkal kapcsolatos magyar vonatkozású kísérletek
eredményeit pl. a [21, 22] munkákban olvashatjuk. Ezek az anyagok azonban jelenleg még
nem elegend®en tiszták ahhoz, hogy a kísérletekben a ballisztikus transzportot is vizsgálni
lehessen.

A teljesség kedvéért érdemes megjegyezni, hogy ismeretes egy más típusú (pl. köbös)
kristályokban el®forduló, Dresselhaus-típusú SOI-nak nevezett kölcsönhatás is, amely az
impulzusokban köbös tagokat tartalmaz és nem kontrollálható küls® elektromos térrel
[23].

Rashba-e�ektus két dimenzióban

1984-ban Bychkov és Rashba [24] megmutatták, hogy kétdimenziós elektrongázban (two
dimensional electron gas: 2DEG) zajló transzportfolyamatokra szintén jelent®s hatással
lehet a spin-pálya kölcsönhatás. Ilyen rendszerek jellemz®en két különböz® félvezet® réteg
határán jönnek létre, amikor a vezetés lényegében a közeghatár mentén zajlik. Természe-
tesen általában (tetsz®leges anyagpáros esetén) nem alakul ki 2DEG, a tipikus példa arra,
amikor azonban kialakul, az InAlAs/InGaAs heteroátmenet [25, 26], amikor a két anyag
érintkezési felületénél a vezetési sávnak lokális minimuma van, úgy, hogy ennek a mini-
mumnak az értéke a Fermi-energiánál kisebb. Ez azzal jár, hogy a közeghatár környékén
található elektronok könnyen elmozdulnak, itt az anyag lényegében vezet®ként viselkedik.
Ez a jelenség teszi lehet®vé, hogy a kísérletekben különböz® geometriájú vezetékek hálóza-
tát hozzák létre azáltal, hogy egy szubsztrátra növesztett InAlAs rétegre pl. maszkolásos
molekulanyaláb-epitaxiával csak a kell® helyeken visznek fel InGaAs-et [27]. A kétdimen-
ziós viselkedés természetesen csak közelítés, az el®z® alfejezet alapján ezt úgy kell érteni,
hogy az elektronok a felületre mer®legesen egy nagyon keskeny potenciálgödröt érzékelnek,
és lényegében annak az alapállapotában vannak. Az az er®, amely az elektronok mozgá-
sát kétdimenziósra redukálja (con�nement) alapvet®en elektromos jelleg¶, ez veszi át a
tömbi esetben érvényes (1.22) egyenletben a kristályrács teréb®l származó E szerepét. Ez
a tér jellemz®en az elektrongáz síkjára mer®leges. Ezt az irányt tekintve z-nek, a kétdi-
menziós elektrongázban érvényes egyelektron Hamilton-operátort Rashba-féle spin-pálya
kölcsönhatás jelenlétében szokásosan a következ® alakban írják:

H2DR =
1

2m∗
(
p2
x+p2

y

)
+α (σxpy−σypx) , (1.23)

ahol m∗ az e�ektív tömeg, a második tagban pedig σ×p-nek a z komponense jelenik
meg. Az itt szerepl® α kétdimenziós Rashba paraméter, amely még dimenzióját tekintve
sem egyezik meg az (1.22) egyenletben megjelen® αR-rel, lineáris a z irányúnak tekin-
tett E-ben. A továbbiakban az (1.23) Hamilton-operátort tekintjük kiindulási pontnak,
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Rashba paraméter alatt pedig a fenti α-t fogjuk érteni. Fontos kísérletek bizonyítják azt,
hogy α küls® elektromos térrel hangolható [27]. Érdemes megjegyezni, hogy (talán a két-
dimenziós e�ektus jelent®sége miatt) elterjedt az a beszédmód is, amely azonosítja a
Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatást a most tárgyalt esettel, amikor a felülethatáron
létrehozott struktúra okoz olyan aszimmetrikus E teret, ami végs® soron felel®s a jelensé-
gért (structural inversion asymmetry). (Szemben a tömbi rendszerekben megjelen® �bulk
inversion asymmetry�-vel, amit a Dresselhaus-féle spin-pálya kölcsönhatás kiváltójának
tekintenek.)

Az (1.23) Hamilton-operátor az eddigiek alapján (kétkomponens¶) spinorérték¶ hul-
lámfüggvények terén hat. A szemléltetés céljából érdemes felírnunk a sajátértékeket és
a sajátspinorokat. A peremfeltételek nélküli esetet (szabad tér) vizsgálva, célravezet®,

ha a sajátspinorokat síkhullám alakban keressük: |ϕ(k)〉 =

(
a(k)
b(k)

)
exp[i(kxx+ kyy)].

Ahogyan könnyen ellen®rizhet®, ezek valóban sajátspinorok, ha a1(k) = −1/
√

2, b1(k) =
=1/
√

2 exp (−iδ), vagy a2(k)=1/
√

2 exp iδ, b2(k)=1/
√

2, ahol tan(δ)=ky/kx. Ezeknek a
spinoroknak az iránya a tér minden pontjában azonos (de egymástól különböz®), és minde-
nütt ortogonálisak a komplex test feletti kétdimenziós vektorok szokásos bels® szorzatára
nézve:

〈ϕ1(k)|ϕ2(k)〉= a∗1(k)a2(k)+b∗1(k)b2(k) = 0. (1.24)

Ez � ahogyan a kés®bbiekben látni fogjuk � nem lesz igaz véges szélesség¶ vezetékekre. A
sajátspinorokhoz tartozó sajátenergiák ε1(k) = h̄2k2

2m∗
+ h̄αk illetve ε2(k) = h̄2k2

2m∗
− h̄αk, ahol

k=
√
k2
x+k2

y. Azt kaptuk hát, hogy a sajátenergiák továbbra is k másodfokú függvényei, de
a spin-pálya kölcsönhatás nélküli parabolák most a spinirány szerint két részre hasadnak,
úgy, hogy a minimumukat is más k értéknél veszik fel. A 4. ábra szemlélteti ezt a jelenséget,
ahol a ∆SOI felhasadás de�níciója is látható.

4. ábra: A Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatás következtében spinirány szerint felha-
sadt sávok, ahol a felhasadás mértékét általában az ábrán jelölt ∆SOI energiadimenziójú
mennyiséggel szokás jellemezni.

Érdemes még észrevenni, hogy a valószín¶ségi áram kifejezése SOI jelenlétében más,

mint a szokásos, spinfüggetlen esetben. Konkrétan, tekintve egy |ϕ(r, t)〉 =

(
a(r, t)
b(r, t)

)
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spinort, ha a valószín¶ségi s¶r¶séget a spinfüggetlen esettel egybecseng®en a

ρ(r, t) = 〈ϕ(r, t)|ϕ(r, t)〉= |a(r, t)|2 + |b(r, t)|2 (1.25)

módon de�niáljuk, akkor ahhoz, hogy a

∂

∂t
ρ(r, t) =−∇j(r, t) (1.26)

forrásmentes kontinuitási egyenlet teljesüljön, az szükséges, hogy az árams¶r¶ség kifejezése

j(r, t) =
h̄

m∗
Im〈ϕ(r, t)|∇ϕ(r, t)〉−α〈ϕ(r, t)|σ̃|ϕ(r, t)〉 (1.27)

legyen [28], ahol a kétdimenziós (spinfüggetlen) gradiens szerepel. Maga σ̃ szintén kétdi-
menziós a valós térben is, x komponense −σy, y komponense pedig σx. A fenti egyenletben
szerepl® bels® szorzat az (1.25) egyenletnek megfelel®en csak a spin szabadsági fokot érinti,
nem tartalmaz térbeli integrálást. Mivel az els® tag a spinben diagonális, az α= 0 esetben
j fenti kifejezése visszaadja a szokásos, spinfüggetlen valószín¶ségi árams¶r¶séget. (Magát
az (1.27) egyenletet a spinfüggetlen esethez teljesen hasonlóan úgy lehet megkapni, hogy
ρ id®deriváltjának számításához használjuk az id®függ® Schrödinger-egyenletet és annak
adjungáltját, majd megnézzük, hogy minek a divergenciája az eredmény.) Az (1.27) ki-
fejezés azért fontos, mert ennek egydimenziós verzióját kell használnunk a spinorérték¶
hullámfüggvények csomópontokbeli illesztésénél egyenes vezetékekb®l álló hálózat esetén
[E7, E9, E14].

5. ábra: Az els® két radiális módushoz tartozó egy-egy sajátspinor esetén Sx, Sy és Sz (h̄
egységekben mért) várható értéke kétdimenziós kvantumgy¶r¶kben, Rashba-típusú spin-
pálya kölcsönhatás jelenlétében [E8].
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A teljesség kedvéért térjünk vissza az (1.23) Hamilton-operátor sajátértékproblémájára
abban az esetben, ha peremfeltételt is szabunk. Ekkor a megoldás sokkal összetettebb
lesz, lásd pl. a [E8, 29�32] munkákat. Általánosságban elmondható, hogy az 1. ábrán
látható �alsávok� mindegyike két részre esik szét, és a részek egymástól különböz® � ebben
az esetben már helyfügg® � spinirányokhoz fognak tartozni. A sajátspinorok irányának
helyfüggésére mutat egy példát az 5. ábra. Ennek az ábrának az egydimenziós megfelel®jét
� amikor a radiális irányú integrálás miatt 〈Sz〉 konstans lesz � a következ® fejezetben
mutatjuk be.

A 2. és 3. fejezetekben olyan energiaskálával jellemzett problémákat fogunk vizsgálni,
amelyek esetén az el®z® alfejezetben vázolt egydimenziós közelítés biztonságosan alkal-
mazható.

Spintronika

A spin szabadsági fok információfeldolgozásra való használata az utóbbi id®kben fontos
és gyorsan fejl®d® területté vált [33�35]. A spin alapú elektronika, azaz spintronika f®
területe spinpolarizált áramok létrehozása, manipulálása és alkalmazása. Bár maga az el-
nevezés 1996-ban született [33], az elképzelés jóval régebbi, és természetesen a klasszikus
mágnesség elméletét®l a félvezet®k �zikáján át a mezoszkopikus és szupravezet® rendsze-
rek leírásáig nagyon sok területtel kapcsolódik szorosan össze. Az alkalmazások közül a
leginkább elterjedtek esetén a spin klasszikus er®forrás, a kvantumos szuperpozíciók nem
játszanak szerepet. Ezzel kapcsolatban mindenképpen meg kell említeni az óriás mágneses
ellenállás (�giant magnetic resistance�, GMR [36, 37]) jelenségét, ami talán az akkoriban
még leginkább magnetoelektronikának nevezett terület legtöbb gyakorlati alkalmazással
bíró e�ektusa. (Pl. a mai számítógépek merevlemezeinek olvasófeje is ezen az elven m¶-
ködik.)

Másrészt az elektronok spinje egy természetes kétállapotú rendszer, és mint ilyen,
mindenképpen komoly jelölt a kvantumos információfeldolgozás alapvet® egységének, a
kvantum bitnek (qubitnek) a realizálására [38]. Ehhez természetesen az szükséges, hogy a
spinpolarizált áramok létrehozása és detektálása mellett a spinre ható kvantumos logikai
kapukat tudjunk létrehozni.
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1.3. Molekuláris mágnesek

Az el®z®ekben olyan esetekr®l volt szó, amikor a spint hordozó elektronok bizonyos irá-
nyokban szabadon elmozdulhattak, azaz (spinfügg®) vezetési jelenségeken volt a hang-
súly. Ha a fotonokkal megvalósítani tervezett kvantumos információfeldolgozás analógiá-
ját használjuk, a spinek mozgó, �repül®� kvantum biteknek (��ying qubit�) feleltek meg.
Emellett természetesen a helyhez kötött, lokalizált elektronok spinje is ígéretes informá-
ciótechnológiai szempontból, és nem csak a kvantumos értelemben. Ebben az alfejezetben
olyan összetett molekulákról lesz szó, amelyek az elektronok kicserél®dési kölcsönhatása
miatt nagy (nagyságrendileg 20 elektronénak megfelel®, S = 10, h̄ = 1 egységekben) ere-
d® spinnel rendelkeznek, küls® térrel mágnesezhet®k, és alacsony h®mérsékleten (néhány
kelvin) képesek akár órákig megtartani ezt a mágnesezettséget [39, 40]. Bár itt viszonylag
nagy és összetett molekulákról van szó, ezek még mindig jóval kisebbek a hagyományos
mágneses információhordozókban használt elemi egységeknél, mert a lineáris méretet te-
kintve a nanométeres tartományról van szó. Ez igen koncentrált információtárolás lehet®-
ségét veti fel, összehasonlítva pl. azzal, hogy a jelenlegi merevlemezek információs¶r¶sége a
Tbit/in2 nagyságrendbe esik. A mágneses jelenségek lehetséges alkalmazásaihoz természe-
tesen az szükséges, hogy a létrejöttükért felel®s �zikai folyamatokat alaposan megértsük.
Ehhez a tisztán numerikus számítások mellett a továbbiakban ismertetend®höz hasonló,
leegyszer¶sített, de a lényeget megragadó modelleken keresztül visz az út.

6. ábra: Mágneses rendszerek különböz® méretskálákon. Az a) panel alsó részén a jellemz®
hiszterézisgörbéket látjuk, míg a jobb oldali b) rész egy tipikus molekulamágnes, a Mn12-
Ac szerkezetét mutatja. A kétféle kis gömb a különböz® pozíciókban lév® Mn atomokat
szemlélteti. (Forrás: [39].)

A molekuláris mágnesek (single molecular magnets: SMM, vagy molekuláris nanomág-
nesek) jelent®ségét talán úgy értékelhetjük a legjobban, ha elhelyezzük ®ket a sok atomot
tartalmazó tömbi ferromágnesekt®l az egyetlen elektronspinig terjed® skálán [39]. Aho-
gyan a 6. ábra is mutatja, a tömbi ferromágnesekben (de az antiferromágnesekben vagy a
ferrimágnesekben szintén) lényegében Avogadro-számnyi elektron spinje játszik szerepet.
Ilyenkor a mágnesezettséget a küls® mágneses tér függvényében felrajzolva tankönyvi hisz-
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terézisgörbéket kapunk, beleértve a Barkhausen-ugrásokat is. Mindez a szokásos módon
interpretálható úgy, hogy a nagy mintában számos mágneses domén van jelen, amelyek
mágnesezettségének az elfordulása, illetve az ®ket határoló falaknak az elmozdulása fele-
l®s pl. a hiszterézisgörbék jellegéért. Ha egyre kisebb mintákat tekintünk, akkor elérjük
azt a tartományt, amikor a minta lineáris mérete kisebb lesz, mint a doménfalak karak-
terisztikus távolsága, és ekkor energetikailag az lesz a kedvez®, ha már pusztán egyetlen
domén alakul ki. Ennek megfelel®en a hiszterézisgörbe is simább, hiányoznak a doménfa-
lak mozgásához kapcsolódó Barkhausen-ugrások. Ahogyan a 6. ábra a) részén láthatjuk,
még kisebb méretek esetén, egyetlen �óriási� spinnel (S = 10) jellemezhet® molekuláknál,
újfent megjelennek a lépcs®szer¶ ugrások a hiszterézisgörbéken. Ezeknek a kialakulásá-
ért azonban � ahogyan látni fogjuk � más (a doménekt®l teljesen független) e�ektusok
felel®sek.

A molekulamágnesek közös jellemz®je, hogy a komplex molekula tartalmaz
olyan fém (jellemz®en mangán vagy vas) atomokat, amelyek elektronjai lényegé-
ben felel®sek a molekula spinjéért. A leggyakrabban vizsgált ilyen eset a rö-
viden Mn12-Ac alakban írt komplex, a mangán acetát, amelynek összegképlete
[Mn12(CH3COO)16(H2O)4O12].2CH3COOH.4H2O, szerkezete pedig a 6. ábra b) részén
látható. (A rövid jelölésben megjelen® Ac tehát nem az aktíniumra, hanem az acetát-
gyökre utal.) Ahogyan a 6. ábra b) része mutatja, a molekulában lév® mangán atomok
két, egymással nem ekvivalens pozícióban helyezkednek el (zöld, illetve narancs gömbök
az ábrán). E két pozíció annyira nem azonos, hogy különböz® töltés¶ pozitív mangán
ionokról beszélhetünk, amelyek spinje a különböz® elektronszám miatt nem azonos. A ké-
mia kötéseknek és Pauli-elvnek köszönhet®en ezek a spinek kölcsönhatásba lépnek, ennek
következményeként alakul ki az ered® spin (S = 10). (Ha a hagyományosabb anyagok-
kal keresünk analógiát, akkor a nemzéró ered® spin, illetve a hozzá kapcsolódó mágneses
momentum miatt a viselkedés paramágneses. A viszonylag nagy elemi mágneses momen-
tumok miatt esetenként használatos a �szuperparamágnes� kifejezés is. Másrészt, mivel a
kétféle pozícióban lév®, különböz® ered® spin¶ mangán atomok spinje a küls® térben el-
lentétes irányba igyekszik beállni, a ferrimágneses anyagokkal is vonhatunk párhuzamot.)
Az ered® spin természetesen kölcsönhatásban van az anizotróp molekuláris környezettel
is, amit közelítésként egy � a térbeli szabadsági fokokat elhanyagoló, csak a spinre kon-
centráló � e�ektív Hamilton-operátorral vehetünk �gyelembe [40]. Ha a 6. ábra b) részén
bejelölt négyfogású forgástengelyre mer®leges irányt vesszük z-nek (könny¶ tengely, easy
axis) akkor ez az e�ektív Hamilton-operátor els® közelítésben a

HS0 =−DS2
z (1.28)

alakba írható, ahol Sz a az ered® spin z komponense (h̄ egységekben mérve), a D együtt-
hatót pedig kelvinben szokták megadni (1K = kB×1K ≈ 1,38×10−23J), Mn12-Ac esetén
értéke D = 0,56 K [41]. (A pontosabb modellt majd a 4. fejezetben ismertetjük.) A fen-
ti e�ektív Hamilton-operátor sajátértékeit az m = −10,−9, . . . , 10 számokkal indexelve
a 7. ábra a) látható �fordított� parabolához jutunk, amelynek alapállapota kétszeresen
degenerált (m = ±10). A nagyságrendekb®l már most látszik, hogy valóban érdemes a
kísérleteket alacsony h®mérsékleten végrehajtani, ugyanis ha a termikus energia megha-
ladja a D× 102 = 56 K értéket (azaz maga a h®mérséklet magasabb 56 K-nél) akkor a
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termikus folyamatok az esetlegesen nemzéró mágnesezettséget nullává változtatják oly
módon, hogy végül minden m-hez és ellentettjéhez is megegyez® populációk fognak tar-
tozni. Küls® B mágneses indukció jelenlétében az (1.28) egyenlethez hozzá kell adnunk a

7. ábra: Az (1.28) Hamilton-operátor energiaszintjei az Sz operátor sajátértékeivel inde-
xelve. A fels® ábrán nincs küls® tér, míg az alsón a B = 1 T nagyságú, z irányú küls®
mágneses indukció rezonanciát hoz létre az m = −10 és m = 8 index¶ nívók között. A
pontokat összeköt® parabolák csak a jobb áttekinthet®séget segítik.

HB = −gµBBS tagot, ahol µB a Bohr-magneton. (Azaz a lokalizált spinek �természetes
módon�, a mágneses momentumukon keresztül hatnak kölcsön B-vel.) Ez a csatolás az ál-
talános esetben feloldja az egyes nívók kétszeres degenerációját. A z tengellyel megegyez®
irányú mágneses tér esetén HS0 +HB még mindig diagonális Sz sajátállapotaiban, csak
most az m függvényében felrajzolt parabola eltolódik, ahogyan a 7. ábra b) része mutat-
ja. Azonban ebben az esetben sem indukálódnak átmenetek a különböz® m-mel indexelt
állapotok között, ehhez az szükséges, hogy legyenek a Hamilton-operátorban olyan mát-
rixelemek, amelyek összekötik ezeket az állapotokat. Ez legegyszer¶bben úgy valósítható
meg, hogy a küls® mágneses tér nem pontosan z irányú, de ahogyan kés®bb látni fogjuk,
a tér nélküli Hamilton-operátor pontosabb alakja sem diagonális Sz sajátállapotaiban.
Ezek a korrekciók azonban jellemz®en sokkal gyengébbek, mint HS0 +HB, így pertur-
bációként vehet®k �gyelembe. Ebb®l levonhatjuk azt a következtetést, hogy számottev®
valószín¶sége egy m→ m′ átmenetnek akkor van, ha HS0 +HB várható értéke az m és
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m′-vel indexelt állapotokban közel esik egymáshoz (mivel a perturbálatlan energiakülönb-
ségek a sajátállapotokhoz tartozó korrekciók nevez®jében szerepelnek). Ilyen rezonanciák
a −Dm2−gµbBzm = −Dm′2−gµbBzm

′ egyenlet megoldásából látható módon közel 0,5
T lépésenként következnek be (a D = 0,56 K esetben). Tehát pl. az m = −10 index¶
nívó rezonáns a m′ = 10 index¶vel küls® tér nélkül, az m′ = 9 index¶vel 0,5 T z irányú
küls® tér esetén, az m′ = 8 index¶vel 1 T esetén, és így tovább. (Valójában a fent leírt
Hamilton-operátorok esetén ezeknél a küls® tereknél egyszerre több nívópár lesz rezonáns.
A 4. fejezetben részletezend® esetekben ezek a rezonanciák valamelyest eltávolodnak egy-
mástól.)

8. ábra: Elkerült nívókeresztez®dés szemléltetése. Küls® mágneses térrel kölcsönhatás-
ban lév® molekulamágnesek különböz® nívópárjai esetén a minimális távolság, δ, széles
tartományban változik.

Az Sz operátor különböz® sajátállapotai közötti átmenetek azért fontosak, mert a mér-
het® mágnesezettség z komponense Sz várható értékével arányos. (Magukat a méréseket
jellemz®en nagyon érzékeny, pl. SQUID alapú magnetométerekkel lehet kivitelezni [39].) A
kísérletek alapján a molekuláris mágnesek alacsony h®mérsékleten felvett hiszterézisgör-
béin látható ugrások az el®z® bekezdésben említett rezonancia-átmenetekkel magyarázha-
tók: ezek az ugrások azoknál a küls® mágneses tereknél jelennek meg, amikor a térer®sség
éppen akkora, hogy a rezonanciafeltétel teljesüljön. Ez min®ségileg más mechanizmus,
mint ami a tömbi mágnesek hiszterézisgörbéin megjelen® ugrásokat magyarázza. Gyakran
használatos a �mágnesezettség alagutazása� (tunneling of magnetization) kifejezés, ami
arra utal, hogy ha a 7. ábra a) részére tekintünk, akkor beleláthatunk egy két minimum-
mal (m = ±10) rendelkez® potenciálgödröt is. A rezonáns esetben az átmenetek (mint
a 7. ábra b) részén kék vízszintes vonallal összekötött két állapot közötti) pedig a két
�potenciálgödör� közötti �potenciálfalon keresztül� történnek. Ugyanakkor fontos hangsú-
lyozni, hogy a hagyományos értelemben � amikor egy részecske térbeli pozíciója változik
meg az alagúte�ektus következtében � a jelenség csak fenntartásokkal tekinthet® alaguta-
zásnak, mivel a térbeli szabadsági fokok egyáltalán nem szerepelnek a modellben. (Bár
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nyilvánvaló módon történik bizonyos mérték¶ töltésátrendez®dés egy átmenet folyamán.)
Érdemes már itt a bevezet®ben hangsúlyozni, hogy a 7. ábra b) részén szemléltetett

rezonanciák általában nem jelentenek egzakt degenerációt. Másszóval, a fentebb említett,
gyenge, de Sz-vel nem felcserélhet® tagok miatt a teljes Hamilton-operátor sajátértékeit
B függvényében fölrajzolva elkerült nívókeresztez®déseket láthatunk, amelyekb®l egyet
a 8. ábra mutat sematikusan. A nívók minimális távolságát megadó δ mennyiség a kü-
lönböz® elkerült nívókeresztez®dések esetén nagyságrendileg a 10−12 K és 1 K közötti
tartományban változik. Ez akkor válik kimondottan fontossá, amikor a küls® mágneses
tér id®függését is �gyelembe vesszük. A dinamika vizsgálata azt mutatja, hogy δ nagysága
mellett ilyenkor egyáltalán nem mindegy pl., hogy milyen gyorsan változik a mágneses tér
egy hiszterézisgörbe felvételénél. Ha B az id® lineáris függvénye, akkor a 8. ábrán látha-
tó eset közvetlen kapcsolatba hozható a Landau, Zener és Stückelberg [42�44] nevéhez
köthet® ismert modellel. Ezekkel a kérdésekkel fogunk foglalkozni a 4. fejezetben.
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1.4. Rövid, er®s lézerimpulzusok kölcsönhatása szilárd-
testekkel

A lézertechnika fejl®désének egy jóideig nagyon fontos iránya volt a jól meghatározott
frekvenciájú (frekvenciastabilizált) folytonos vagy nagy impulzushosszúságú források fej-
lesztése, ami a pl. a kvantummechanikai energiaszintek nagyon precíz (10−9 relatív hiba
alatti) meghatározását tette lehet®vé. Ehhez képest egy komplementer hozzáállást jelen-
tett a rövid (így nagy sávszélesség¶) impulzusok megjelenése. Ezek az impulzusok termé-
szetesen nem alkalmasak arra, hogy pl. alapállapotból egy jól meghatározott gerjesztett
állapotba juttassanak egy kvantumrendszert, cserébe viszont olyan folyamatokat befo-
lyásolhatnak vagy tehetnek láthatóvá [45], amelyek nagyon gyorsan (femtoszekundumos
id®skálán) játszódnak le. Ez sok alkalmazás lehet®ségét is felveti, mint pl. a fényimpul-
zussal kontrollált szilárdtestbeli elektrondinamikáét (�lightwave electronics� [46]). Néhány
optikai ciklust tartalmazó impulzusok esetén fontos szerepet játszik a viv®-burkoló fázis
(carrier-envelope (di�erence) phase: CEP). Ezt legkönnyebben egy lineárisan poláros im-
pulzus elektromos a terével szemléltethetjük, amelynek a modellekben gyakran használt
egyszer¶sített alakja

9. ábra: Gauss burkolóval rendelkez®, különböz® viv®-burkoló fázisokhoz tartozó impul-
zusok �hullámformája� F (t)=exp(−t2/2τ2) cos(ω0t+ϕCEP), ahol ω0 =2.51 1/fs, és τ =2.5
fs. A kék görbe a koszinusz- (ϕCEP = 0) a piros pedig a szinuszimpulzust (ϕCEP = π/2)
szemlélteti.

F (t) = F0(t) cos(ω0t+ϕCEP). (1.29)

Itt tehát F jelöli az elektromos térer®sség egyetlen nemzéró komponensét, ω0 a viv®-
frekvencia, F0(t) a lassan változó burkoló függvény (∂F0/∂t � ω0F0(t)), ϕCEP pedig a
viv®-burkoló fázis. Szokás ϕCEP = 0 esetén koszinusz-, ϕCEP =π/2 esetén pedig szinuszim-
pulzusról beszélni. Gauss függvény alakú burkoló esetén a 9. ábra mutatja a kett® közötti
különbséget. Kísérletileg természetesen a térer®sség id®függése � a �hullámforma� (wa-
veform) � sokkal összetettebb, ugyanakkor már a fenti egyszer¶sített alakból is látszik,
hogy ilyen kevés optikai ciklus esetén sokat számíthat a fény-anyag kölcsönhatás során
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a CEP. (Hogy csak a legszembeötl®bb különbségeket említsük: koszinuszimpulzus esetén
nagyobb a maximális térer®sség abszolut értéke, és egyetlen csúcs tartozik ehhez a maxi-
mális értékhez, míg szinuszimpulzus esetén kett®, amelyek ellentétes el®jel¶ térer®sséghez
tartoznak.) Ha ezt a jelenséget olyan kísérletben szeretnénk vizsgálni, amely több, egy-
mást követ® impulzust használ, akkor fontos, hogy az egymás utáni �lövések� során ϕCEP

ne változzon, azaz a forrás CEP-stabilizált legyen.

10. ábra: A szegedi ELI központban argon gázban mért HHG spektrum magasfrekvenciás
része. A vízszintes tengelyen a harmonikus rend azt jelenti, hogy az adott frekvencia a
közeli infravörösbe es® központi frekvenciájú gerjesztés (λ= 1030 nm) hányszorosa. (Varjú
Katalin engedélyével.)

A rövid impulzushossz gyakran együtt jár a nagy intenzitással, ami összességében azt
jelenti, hogy a fény-anyag kölcsönhatás leírására szolgáló szokásos módszerek és eredmé-
nyek érvényessége korlátozott. Félvezet® céltárgyak esetén pl. alacsony intenzitás és kvázi
monokromatikus gerjesztés esetén tudjuk, hogy a sávátmenethez kapcsolódó abszorpció
csak a tiltott sáv szélességénél nagyobb fotonenergiák esetén jöhet létre. Nagy intenzi-
tás esetén azonban pl. a többfotonos folyamatok jelent®sebb szerepe miatt ez nem igaz.
A nagy intenzitások másik következménye, hogy a dinamika sokkal kevésbé lineáris, és
így periodikus gerjesztés esetén az anyagban létrejöv® polarizáció id®fejl®désében a ger-
jeszt® frekvenciák mellett megjelennek azok egész számú többszörösei, a felharmonikusok
is. Ez természetesen érzékelhet® a kisugárzott elektromágneses spektrumban is, ahogyan
azt a 10. ábrán látható, a szegedi ELI lézerközpontban mért görbe is mutatja. Gáznem¶
minták [47�49] mellett a magasfelharmonikus-keltés (high (-order) harmonic generation:
HHG) szilárdtestekben is megvalósul [50�52], de amíg gázokban széles körben elfogadott,
szemléletes elméleti modellek állnak rendelkezésre [53, 54], addig szilárdtestek esetén sok-
kal több a nyitott kérdés, amelyek vizsgálatában helye van a kvalitatív képet megragadni
szándékozó, egyszer¶bb modelleknek is.

Az 5. fejezetben a fenti két témával fogunk foglalkozni, azaz rövid, er®s lézer-
impulzussal kiváltott szilárdtestbeli elektrondinamika és az ezzel szorosan összefügg®
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magasfelharmonikus-keltés lesz a középpontban. Az els® témához a motivációt egy Gar-
chingban született kísérleti eredmény szolgáltatta, amely szerint elegend®en er®s, a közeli
infravörös tartományba es® impulzus kvarcüvegben mérhet® áramot képes létrehozni [55].
Az e�ektus �zikai hátterét nyújtó folyamatokat szemlélteti vázlatosan a 11. ábra, az egy-
szer¶ség kedvéért kristályos anyagra. Ezek közül az áram létrejötte szempontjából talán
a legfontosabb a függ®leges fekete nyilakkal szemléltetett, a vegyérték sávból a vezetési
sávba történ® átmenet, amit a kísérletben a közeli infravörös tartományba es® elektro-
mágneses sugárzás vált ki. (Els® közelítésként tekinthetünk két sávot, bár elegend®en
magas gerjeszt® intenzitás esetén a kvantitatív leíráshoz több vezetési sáv �gyelembevé-
tele szükséges [56].) A nagyságrendeket jól érzékelteti, hogy a kristályos SiO2 tiltott sávja
hozzávet®legesen 9 eV széles, ami több mint ötszöröse a fotonenergiának. (Ezt szemléltetik
a több részb®l álló fekete nyilak.) Ezen a sávok közötti (interband) dinamikán kívül szo-
kás még említeni a sávokon belüli (intraband) elektronmozgást (vörös, dupla vég¶ nyíl).
Ezen túl az derült ki, hogy a SiO2 mintában annyira er®s az elektron-fonon szórás, hogy
az még a femtoszekundumos id®skálán sem hanyagolható el. Ezt szemléltetik az ábrán a
sávminimum felé mutató kék nyilak. Fontos megjegyezni, hogy ennek az e�ektusnak az
er®s jelenléte pontosan azt jelenti, hogy távolról sem az eddigi alfejezetekben említett bal-
lisztikus transzportról van szó. (És természetesen az elektronok dinamikáját befolyásoló
küls® tér is sokkal er®sebb ebben az esetben.)

11. ábra: Er®s lézertér jelenlétében létrejöv® alapvet® folyamatok széles tiltott sávú fél-
vezet®kben és dielektrikumokban. A vastag piros parabolák a vegyérték (alul) és vezetési
sávot (felül) szemléltetik, a vékony fekete nyilak pedig a lézerindukált sávátmeneteket je-
lölik (ezek a nyilak azért állnak több részb®l, hogy azt hangsúlyozzák, hogy az átmenethez
általában több foton által szállított energia szükséges). A vörös, dupla vég¶ nyíl a vezetési
sávon belüli elektrondinamikára utal, míg a kék, a sávminimum irányába mutató nyilak a
sávon belüli relaxációs folyamatokat jelzik. Femtoszekundumos id®skálán a sávok közötti
relaxációs e�ektusok rendszerint elhanyagolhatók.

Az er®s, oszcilláló küls® tér a szilárdtestben id®függ® polarizációt és áramokat kelt,
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amik természetesen maguk is forrásai az elektromágneses mez®nek. Az így létrejöv® su-
gárzás magasfrekvenciás részét alkotják a magas felharmonikusok, amelyek spektrumának
tipikus tartományai vannak. Az intenzitásspektrum maximuma egyértelm¶en a gerjeszt®
frekvencia környékén található, ezután a felharmonikusok er®ssége csökken, majd közel
azonos magasságú csúcsok sorozata következik (�plató�), végül a felharmonikus csúcsok el-
t¶nnek (�levágás� vagy �letörés� : cuto�). A kísérletekben mért HHG spektrumok hasonló
jelleg¶ szakaszokra bonthatók nemcsak szilárdtest, hanem gázminták esetén is. (A 10. áb-
ra ennek a spektrumnak csak legmagasabb frekvenciákat tartalmazó részét mutatja.) A
levágáshoz tartozó frekvencia analitikusan is becsülhet® [57], és �zikailag azzal az ener-
giával arányos, amit a HHG egy elemi folyamata során egyetlen elektron maximálisan
nyerhet.

Az optikai magasfelharmonikus-keltés folyamata a fény-anyag kölcsönhatás nagyinten-
zitású tartományának elvi fontosságú vizsgálata mellett azért is lényeges, mert a gerjesztés
hatására az anyagból kilép® másodlagos sugárzás (ami tulajdonképpen a felharmoniku-
sok szuperpozíciója) különleges tulajdonságokkal rendelkezik. Ha az egyes frekvenciákhoz
tartozó oszcillációk fázisa nem véletlenszer¶, akkor a másodlagos sugárzás tartalmaz a
gerjesztés rezgésidejénél lényegesen rövidebb impulzusokat is [1, 58], amelyek infravörös
bejöv® lézernyaláb esetén az attoszekundumos tartományba esnek. Ilyen rövid elektromág-
neses impulzusok alkalmasak pl. atomi rendszerek dinamikájának korábban elérhetetlen
pontosságú feltérképezésére. Az 5. fejezet második felében azt a kérdést fogjuk megvizsgál-
ni, hogy a 11. ábrán vázolt folyamatok szerepe a HHG spektrumok létrejöttében mennyire
választható szét.
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1.5. Célkit¶zések

A vizsgálni kívánt �zikai rendszerek, a velük kapcsolatos el®zmények és az alkalmazandó
módszerek áttekintése után most már megfogalmazhatjuk azokat a célokat, amelyeket a
jelen dolgozat alapját képez® munka során t¶ztünk ki.

Az els® vizsgált terület elektronok kvantumos transzportja Rashba-féle spin-pálya köl-
csönhatás jelenlétében. Ezen belül kvantumgy¶r¶k spintranszformációs tulajdonságainak
a meghatározása volt a célunk. A probléma linearitása miatt az várható, hogy ez a transz-
formáció a bemen® spinekre, mint kétdimenziós vektorokra, qubitekre ható mátrixként ír-
ható le, másszóval egyqubites kvantumos logikai kapukról van szó. Fontos kérdés annak a
feltérképezése, hogy milyen jelleg¶ek lehetnek ezek a logikai kapuk. Ennek a problémának
az általánosításaként az is célunk volt, hogy megvizsgáljuk több gy¶r¶b®l álló, összetett
hálózatok spintranszformációs tulajdonságait. Emellett praktikus szempontból lényeges,
hogy realisztikusabb körülmények között, szórási folyamatok és termikus �uktuáció jelen-
létében hogyan módosulnak ezek az eredmények. Kísérleti szempontból f®ként a [4, 27]
munkák jelentettek motivációt ennek a témakörnek a tanulmányozásához.

Molekuláris mágnesek küls® mágneses térben mutatott viselkedését is tanulmányoztuk.
A korábbiakban említett rezonanciák a pontosabb leírás szerint elkerült nívókeresztez®dé-
seknek felelnek meg. Célunk volt egy ilyen nívókeresztez®dés esetén a dinamika vizsgálata
abban az esetben, amikor a küls® tér periodikus, így az elkerült nívókeresztez®désen újra
és újra áthalad a rendszer. Ilyenkor a kvantummechanikai koherencia kulcsszerepet játszik,
így nagyon fontos a dekoherencia-mechanizmusok szerepének tisztázása. Emellett tervez-
tük azt a kérdést is körüljárni, hogy a mágneses molekula e�ektív Hamilton-operátorának
összes energiaszintjét �gyelembe véve milyen új jelenségek lépnek fel. A téma vizsgálatát
motiváló korai kísérleti eredmények a [41, 59] közleményekben találhatók.

Intenzív lézerterek és szilárdtestek kölcsönhatásának elméleti leírásában jelenleg még
sok a nyitott kérdés. Ezzel kapcsolatban terveztük megvizsgálni az el®z® fejezetben emlí-
tett, a 11. ábrán szemléltetett folyamatok szerepét. Itt különösen a relaxáció jelent®sége
érdekes, mivel annak realisztikus er®ssége esetlegesen jellegében változtathatja meg a di-
namikát. Ennek a kérdésnek a tanulmányozását egy konkrét kísérlet [55] értelmezésének
a szándéka indította el. Egy másik fontos kísérleti eredmény a tömbi szilárdtestekben
keltett magasrend¶ felharmonikusok detektálása [50]. Célunk volt a 11. ábrán látható,
többek között magasfelharmonikus-keltéshez is vezet® folyamatok kritikai felülvizsgálata
abból a szempontból, hogy milyen értelemben is pontos az ezekr®l az e�ektusokról alkotott
hagyományos �zikai kép.
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2. fejezet

Vezetési elektronok spinjének
befolyásolása kvantumgy¶r¶kben:
kvantumos logikai kapuk

2.1. Bevezetés

A kvantumgy¶r¶k olyan kör vagy gy¶r¶ alakú alakzatok, amelyekben az elektronok sza-
badon, kvantumos tulajdonságaikat megtartva mozoghatnak. A zárt gy¶r¶k kvantumme-
chanikai tárgyalása egyelektron képben nem rejt különösebb nehézséget, egydimenzióban
pl. különösebb számítások nélkül látható, hogy spinfüggetlen esetben az elektronok pálya-
impulzusmomentumának a gy¶r¶ síkjára mer®leges komponense megmaradó mennyiség.
Spin-pálya kölcsönhatás jelenlétében a sajátértékprobléma (és a megmaradó mennyiségek
meghatározása) már összetettebb feladat, de még mindig megoldható analitikusan.

12. ábra: Zárt, egyetlen kimenettel rendelkez® és két kimenet¶ kvantumgy¶r¶k geomet-
riája.

Ett®l eltér®, szórásjelleg¶ problémával állunk szemben, ha a gy¶r¶ vezetékekkel kap-
csolódik a környezetéhez, rajta áram folyik át (ahogyan a fenti ábra b) és c) részén látszik).
Ebben az esetben a vezet®képesség mérésével kísérletileg is meghatározható, hogy a gy¶-
r¶beli interferencia hogyan befolyásolja a vezetési tulajdonságokat. Célszer¶en ilyenkor
a vezet®képesség megváltozását mérik valamely küls® paraméter függvényében. Tipikus
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példa az Aharonov-Bohm e�ektus [6] kísérleti vizsgálata, amikor a szóban forgó paraméter
az alkalmazott mágneses tér nagysága [60, 61]. (Innen származik az angol irodalomban
gyakran használt �Aharonov-Bohm ring� kifejezés.) Érdekes, hogy ezeket a kísérleteket
korántsem ballisztikus mintákkal végezték, a fáziskoherencia � legalábbis részben � ennek
ellenére mégis kimutatható. A kés®bbiekben a mágneses tér mellett a Rashba-féle spin-
pálya kölcsönhatás er®sségének a változtatása mellett is megmérték a vezet®képességet
(egyetlen gy¶r¶re pl. a [4] cikkben, gy¶r¶k hálózatára pedig a [62] munkában), és vol-
taképpen a kapott oszcillációk szolgáltattak kísérleti bizonyítékot arra, hogy küls® elekt-
ródákkal valóban hangolható az (1.23) egyenletben szerepl® α paraméter. (Bár egyenes
vezeték esetére ez már korábban ismert volt [27].) Spin-pálya kölcsönhatás jelenlétében
tehát spinfügg® interferenciajelenségek játszódnak le a gy¶r¶ben (�spin interference devi-
ce� [3]), amelyekhez elméleti szempontból a ballisztikus transzport leírására kidolgozott,
az el®z® fejezetben vázolt módszerek szolgáltatják a megfelel® �zikai hátteret. A továb-
biakban azzal az esettel foglalkozunk, amikor mind a gy¶r¶t, mind pedig a vezetékeket
jó közelítéssel egydimenziósnak lehet tekinteni [63]. Ebben a fejezetben 12. ábra b) és c)
részén látható, egy bemenettel és egy, illetve két kimenettel rendelkez® esetet vizsgáljuk a
[T1, T2] cikkek alapján. (Az angol terminológia szerint � a bejöv® vezetéket is számolva
� �two (three) terminal quantum rings�.)

A gy¶r¶ vezet®képességének a geometriai és anyagi paraméterekt®l való függésének
meghatározása mellett [3, 27, 28] érdekes kérdés, hogy a kimeneten megjelen® elektro-
nok milyen spinnel rendelkeznek. A fent említett spinfügg® interferencia miatt a bejöv®
és kimen® vezetékben általában spinirány nem azonos, a gy¶r¶ felfogható olyan eszköz-
ként, amely a spin szabadsági fokra hatva hajt végre transzformációkat. Az elektronspin,
mint természetes kétállapotú rendszer, az egyik fontos jelölt a kvantumos információfel-
dolgozás alapegységének, a qubitnek a szerepére [64, 65]. Ebben az értelemben a gy¶-
r¶t kvantumos logikai kapunak [66] tekinthetjük. A továbbiakban megmutatjuk, hogy az
egydimenziós kvantumgy¶r¶ méretének, a vezetékek egymáshoz viszonyított helyzetének,
illetve a spin-pálya kölcsönhatás er®sségének megfelel® megválasztásával a legfontosabb
egy-qubites kapuk (Z, X, Hadamard) realizálhatók. Emellett ezeknek a logikai kapuknak
megfelel® m¶ködés úgy is el®áll, hogy a re�exió lényegében nulla, ami felveti a kapuk
egymás után kapcsolásának a lehet®ségét is.

2.2. A zárt gy¶r¶ sajátértékproblémája

Tekintsünk tehát egy origó középpontú körgy¶r¶t az x−y síkban, és használjunk síkbeli
polárkoordinátákat! Az 1.1. szakaszban említett módszerrel (lényegében radiális integrá-
lással) keskeny gy¶r¶ esetén a probléma egydimenzióssá redukálható, ekkor a Hamilton-
operátor csak a ϕ polárszögt®l függ:

Hring =−h̄Ω
∂2

∂ϕ2
− ih̄ωσr

∂

∂ϕ
− ih̄ω

2
σϕ, (2.1)

aholm∗ az e�ektív tömeg, a jelöli a kör sugarát, h̄Ω=h̄2/2m∗a2 a karakterisztikus kinetikus
energia, az ω =α/h̄a frekvencia pedig a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét méri. (Ez az a
mennyiség, amely az α paraméteren keresztül küls® elektromos térrel befolyásolható [27].)
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A sugárirányú és arra mer®leges spinirányhoz tartozó Pauli mátrixok a következ®k:

σr = cosϕσx+sinϕσy σϕ =
∂

∂ϕ
σr =− sinϕσx+cosϕσy. (2.2)

Ahogyan akár a mátrixelemek kiírásával is ellen®rizhet®, ez a Hamilton-operátor önad-
jungált, ami annak köszönhet®, hogy a kétdimenziós esetb®l kell® körültekintéssel került
származtatásra [15, 63].

Egy konstanstól eltekintve a (2.1) Hamilton-operátor felírható, mint két impulzusmo-
mentum operátor összegének a négyzete:

Hring = h̄Ω

[(
−i ∂
∂ϕ

+
ω

2Ω
(σx cosϕ+σy sinϕ)

)2

− ω2

4Ω2

]
, (2.3)

ahol tehát a pálya-impulzusmomentum z komponense (Lz = −i ∂
∂ϕ

) és ω
Ω
Sr = ω

Ω
σr/2 sze-

repel (mindkét impulzusmomentumot h̄ egységekben értve). Lz + ω
Ω
Sr mellett könnyen

ellen®rizhet® módon Hring felcserélhet® a teljes impulzusmomentum z komponensével,
K =Lz+Sz-vel is, méghozzá úgy, hogy külön-külön sem [Hring, Lz], sem pedig [Hring, Sz]
nem t¶nik el. Emellett létezik egy helyfügg® spin operátor, ami szintén kommutál Hring-
gel : Sθϕ=Sx sin θ cosϕ+Sy sin θ sinϕ+Sz cos θ, ahol a θ szöget ϕ-t®l függetlenül az alábbi
egyenlet határozza meg:

tan θ =−ω/Ω. (2.4)

Ez azt jelenti, hogy θ pusztán a spin-pálya kölcsönhatás nagyságának és a kinetikus ener-
giának az arányától függ. Sθϕ sajátspinorjainak az irányát (ami tekinthet® Hring sajátspi-

13. ábra: Az egydimenziós, zárt kvantumgy¶r¶ sajátspinorjainak iránya a) gyenge és b)
er®sebb spin-pálya kölcsönhatás esetén.

norjai, vagy röviden a gy¶r¶ sajátspinorjai irányának is) a 13. ábra szemlélteti a gy¶r¶
mentén. (Ez lényegében az 5. ábra egydimenziós változata, ahol a z komponens nem függ
a helyt®l.)

Az is könnyen belátható, hogy [K,Sθϕ] = 0, így kereshetjük Hring, K és Sθϕ közös
sajátállapotait. A meghatározottság kedvéért használjuk Sz sajátbázisát, amiben kifejtve
Sθϕ sajátspinorjai ismertek:

|↑θϕ〉=

(
e−iϕ/2 cos θ

2

eiϕ/2 sin θ
2

)
, |↓θϕ〉=

(
e−iϕ/2 sin θ

2

−eiϕ/2 cos θ
2

)
. (2.5)
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Érdekes módon ezek egyben K-nak a (degenerált) zéró sajátértékéhez tartozó sajátállapo-
tai is. Ha megszorozzuk ®ket eiκϕ-vel, akkor Sθϕ sajátértékei (±1/2) azonosak maradnak,
K-é pedig 0-ról κ-ra változnak. Azaz

Sθϕe
iκϕ |↑θϕ〉=

1

2
eiκϕ |↑θϕ〉 , Sθϕe

iκϕ |↓θϕ〉=−1

2
eiκϕ |↓θϕ〉 , (2.6)

illetve
Keiκϕ |↑θϕ〉= κeiκϕ |↑θϕ〉 , Keiκϕ |↓θϕ〉= κeiκϕ |↓θϕ〉 . (2.7)

Könnyen látható, hogy ezek a spinorok a Hring operátornak is sajátállapotai, a két energia
sajátérték pedig

E = h̄Ω
[
κ2−µκw+1/4

]
, µ=±1, (2.8)

ahol w=
√

1+(ω2/Ω2). Szemléletesen ez a 14. ábra egy függ®leges metszetét jelenti, ahol
tehát κ �x. Zárt gy¶r¶ esetén κ±1/2 egész kell, hogy legyen, azaz maga κ félegész.

14. ábra: Az egydimenziós, zárt kvantumgy¶r¶ sajátenergiái h̄Ω egységekben mérve, az
ω/Ω = 2 esetben. A kék és piros folytonos vonalak csak a szemet segítik, zárt gy¶r¶ esetén
csak félegész κ értékek fordulhatnak el®. (A κ = 15/2-hez tartozó két energia sajátérté-
ket emeli ki a függ®leges vonal.) Amennyiben transzportot számolunk (azaz vezetékeket
kapcsolunk a gy¶r¶höz), akkor az energia folytonos paraméter, és minden energiaérték
négyszeresen degenerált (ahogyan a vékony fekete vízszintes vonal mutatja).

2.3. Transzport a gy¶r¶n keresztül

A bevezet® fejezet alapján az elektrontranszport leírásához (azaz amikor vezetékek kap-
csolódnak a gy¶r¶höz) egy adott energián kell megoldanunk a problémát, azaz az el®z®
alfejezet gondolatmenetét folytatva, most a 14. ábra egy vízszintes metszetére kell gon-
dolnunk, de esetünkben a körvezet®höz csatlakozó vezetékek jelenléte miatt κ tetsz®leges
(valós) értéket felvehet. Ekkor érdemes egy kompaktabb jelölést használnunk, Sθϕ, K és
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Hring közös sajátállapotait jelölje most

|ψ(κ, ϕ)〉= eiκϕ
(
e−iϕ/2u(κ)

eiϕ/2v(κ)

)
, (2.9)

ahol tehát

K |ψ(κ, ϕ)〉= κ |ψ(κ, ϕ)〉 (2.10a)
Sθϕ |ψ(κ, ϕ)〉= s(κ) |ψ(κ, ϕ)〉 , s(κ) =±1/2. (2.10b)

Ha azonban az E energiát (Hring sajátértékét) rögzítjük, akkor κ csak olyan lehet, amely
megoldja a (2.8) egyenletet ezzel az E energiával. E0 =− h̄ω2

4Ω
-nél nagyobb energiák esetén

négy ilyen κ-t találunk. (E0 alatt pedig egyet sem, ez algebrailag is látható, de érdemes
rápillantani a 14. ábrára is.) A megoldások konkrét alakja:

κµj = µ(w/2+(−1)jq), j = 1,2, µ=±1, (2.11)

ahol q =
√

(ω/2Ω)2 +E/h̄Ω. A mostani jelölésekkel a (2.9) egyenletbeli együtthatók ará-
nyát

v(κµj )

u(κµj )
= (tan θ/2)µ =

Ω

ω
(1−µw) (2.12)

adja meg, ami természetesen a µ megfelel® értékeire visszaadja a (2.5) egyenletbeli ará-
nyokat.

A teljes transzportprobléma (gy¶r¶ és vezetékek együttesen) egy adott E energiához
tartozó stacionárius állapotait az egyes tartományokon kapott megoldások illesztése adja.
Az egyszer¶ség kedvéért tegyük fel, hogy a vezetékekben nincs spin-pálya kölcsönhatás,
így ott a stacionárius állapotok síkhullámok. A 15. ábrán szerepl® lokális koordinátákat
használva, a bal oldali, �bejöv®� vezetékben a megoldást a következ® alakba írhatjuk:

|ΨI(x)〉=

(
f1

f2

)
eikx+

(
r1

r2

)
e−ikx, (2.13)

ahol k =
√

2m∗E/h̄, és (ahogyan az a koordinátatengely irányításából és k el®jeléb®l is
látszik) f1 és f2 jelöli a bejöv®, r1 és r2 pedig re�ektált spinor komponenseit. Amint látni
fogjuk, f1 és f2 tetsz®legesen megválasztható, egy adott geometria és spin-pálya kölcsön-
hatás er®sség mellett ezek aránya szabja meg a teljes megoldást. A kimen® vezetékben
csak a gy¶r¶t®l távolodó síkhullámokat engedünk meg:

|ΨII(x
′)〉=

(
t1
t2

)
eikx

′
. (2.14)

Magában a gy¶r¶ben külön kezeljük az alsó (lower: l) és a fels® (upper: u) kart. Mind-
két térrészhez négy együttható tartozik, annak megfelel®en, hogy E a fentiek alapján
négyszeresen degenerált :

|Ψu(ϕ)〉=
∑
j=1,2
µ=±

aµj
∣∣ψ(κµj , ϕ)

〉
; |Ψl(ϕ

′)〉=
∑
j=1,2
µ=±

bµj
∣∣ψ(κµj ,−ϕ′)

〉
. (2.15)
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15. ábra: Egy kimenettel rendelkez® kvantumgy¶r¶ sematikus rajza a különböz® tarto-
mányokhoz tartozó sajátállapotok jelölésével.

A 15. ábra alapján a bejöv® vezeték spinorérték¶ hullámfüggvényét x = 0-ban kell illesz-
tenünk Ψu-val a ϕ = γ és Ψl-lel a ϕ′ = 2π−γ helyen. Ugyanígy, a kimen® vezeték esetén
ΨII(x

′) kapcsán az x′ = 0 pontot, míg a Ψu és Ψl spinoroknál a ϕ = ϕ′ = 0 szögeket kell
tekintenünk az illesztéshez. Mivel a rendszerben nincs sem forrás, sem nyel®, az illesztési
pontokban (is) teljesülnie kell a forrásmentes kontinuitási egyenletnek, ami stacionárius
állapotokban ∂ρ/∂t = 0 miatt (ρ de�nícióját (1.25) adja) azt jelenti, hogy a csomóponti
Kirchho�-egyenletek kvantumos megfelel®jének teljesülnie kell az illesztési pontokban. (Il-
letve mindenhol, de a többi helyen ez triviális.) A vezetékekben feltevésünk szerint nincs
spin-pálya kölcsönhatás, így a valószín¶ségi árams¶r¶ség szokásos egydimenziós alakja
érvényes:

j(x) =
h̄

m∗
Im

〈
Ψ(x)

∣∣∣∣ ddxΨ(x)

〉
, (2.16)

ahol a bels® szorzatot az (1.24) egyenlet adja meg. A gy¶r¶ben viszont a spin-pálya köl-
csönhatás jelenléte miatt (az (1.27) egyenlethez hasonlóan) megjelenik egy α-val arányos
tag is [28]:

j(ϕ) = 2h̄Ω Im

〈
Ψ(ϕ)

∣∣∣∣ ddϕΨ(ϕ)

〉
+ h̄ω〈Ψ(ϕ)|σr|Ψ(ϕ)〉. (2.17)

A valószín¶ségi áramok megfelel® el®jeles összegének az elt¶nése mellett a Gri�th-féle
peremfeltételeknek [16, 67] megfelel®en el®írjuk a megoldás (spinorkomponensenkénti)
folytonosságát is az illesztési pontokban. Praktikusan azzal érdemes kezdeni, hogy a foly-
tonosságot el®írjuk, mert � amint az viszonylag könnyen belátható � ezután az árams¶-
r¶ségre vonatkozó egyenletek egyszer¶en az argumentum szerinti deriváltakra vonatkozó
lineáris egyenletekké válnak. Így az illesztési egyenletek együttese pusztán egy 12 egyen-
letb®l álló lineáris egyenletrendszert jelent, ahol a 12 ismeretlen r1, r2, t1, t2, {aµj } és {b

µ
j }

(j= 1,2 µ=±). Az egyenletrendszer analitikus megoldása, és annak segítségével a transz-
missziós valószín¶ségek illetve a vezet®képesség kiszámítása a γ=π esetben megtalálható
Molnár Balázs és munkatársai [28] munkájában. A továbbiakban a megoldások ismereté-
ben a gy¶r¶ spintranszformációs tulajdonságaira koncentrálunk.
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16. ábra: A |Tπ| hatékonyság a γ=π geometriában θ=− arctanω/Ω és ka függvényében
(az a) panelen). A |θ| szög maximumához ω/Ω = 3.5 tartozik. b) panel : A fenti felület
keresztmetszete |θ|= π/4-nél, amikor a transzformáció lényegében egy Hadamard kapu.

2.4. Spintranszformációk, kvantumos logikai kapuk

A probléma linearitása miatt a gy¶r¶höz csatlakozó kimen® vezetéken megjelen® �kimen®
spinor� egy adott geometria és spin-pálya kölcsönhatási er®sség esetén a �bemen® spinor�
lineáris transzformáltja:

(
t1
t2

)
= T

(
f1

f2

)
=

(
T11 T12

T21 T22

)(
f1

f2

)
. (2.18)

A T mátrix az el®z® alfejezetben leírt lineáris egyenletrendszer segítségével analitikusan
kiszámítható. Az eredményt érdemes az

T = |Tγ| eiδ0/2e−iγ/2U, (2.19)
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alakba írni, ahol γ a 15. ábrán látható szög, az U mátrix elemei pedig u11 = u∗22 =
= (eiδ/2 sin2 θ

2
+e−iδ/2 cos2 θ

2
)eiγ/2, u12 =−u∗21 = i sin δ

2
sin θe−iγ/2. A nemnegatív |Tγ| a

|Tγ| eiδ± =
4ikaq(sin q(2π−γ)+eiΦ± sin qγ)e−iγΦ±/2π

k2a2 {cos 2q(π−γ)−cos 2qπ}+4q2 {cos Φ−cos 2qπ}+4ikaq sin 2qπ
, (2.20)

kifejezés abszolut értéke, míg a valós δ és δ0 fázisok a fenti egyenletben szerepl® δ+ és δ−
segítségével adhatók meg:

δ0 = δ+ +δ−, δ = δ+−δ−. (2.21)

A (2.20) egyenletben szerepl® Φ± = π(−1±w) mennyiségeket a megfelel® spinirányhoz
tartozó Aharonov-Casher fázisoknak [9] nevezik.

Ahogyan mátrixelemei is mutatják, U egy unitér 2× 2-es mátrix. A transzmissziót
leíró T mátrixnak ez az unitér része az, ami spin qubitek terén nemtriviális forgatásokat
ír le. A (2.19) egyenletben 0≤ |Tγ| ≤ 1 azzal kapcsolatos, hogy a re�exió miatt a kimen®
spinorok normája általában kisebb, mint a bemen®ké. Ha |Tγ|= 0, akkor egyáltalán nincs
transzmisszió, az adott energián a gy¶r¶n 0 valószín¶séggel haladnak át az elektronok,
míg a |Tγ|= 1 esetben a transzmissziós valószín¶ség egységnyi, és a teljes T unitér. Ezért
|Tγ| nevezhet® a spinekre ható egyqubites logikai kapu hatékonyságának is.

A lehetséges speciális esetek vizsgálatát a γ = π paraméterrel (azaz az egymással
párhuzamos be- és kimen® vezetékek esetével) kezdjük. Ekkor, ahogyan a (2.21) egyenlet
is mutatja, δ=π szintén fennáll, energiától függetlenül. Ebben az esetben a transzmissziós
mátrix alakja:

T = |Tπ| ei(δ0+π)/2

(
cos θ − sin θ
sin θ cos θ

)
= |Tπ| ei(δ0+π)/2U, (2.22)

ahol

|Tπ|eiδ0/2 =
8ikaq sin(πq) cos(Φ/2)

k2a2(1−cos 2qπ)+4q2(cos Φ−cos 2qπ)+4ikaq sin 2qπ
. (2.23)

A (2.22) egyenlettel adott transzformációs mátrix unitér U része k-tól függetlenül elforgat-
ja a spint az y tengely körül [66] 2θ szöggel. A [27] kísérlet adatait átszámítva esetünkre,
azt kapjuk, hogy a spin-pálya kölcsönhatás ω = α/h̄a paraméteren keresztül történ® ma-
nipulálásával |θ| a 0 és 0.4 π értékek között változtatható. A 16. ábra az ilyen típusú
kvantumos logikai kapu |Tπ| hatékonyságát mutatja |θ| és ka függvényében a kFa = 20.4
érték körül. Ezek a paraméterek egy a= 0.25µm sugarú gy¶r¶höz tartoznak InGaAs-ben,
ahol a Fermi energia 11.13 meV. Ahogyan látható, vannak olyan ka és θ értékpárok, ahol
a transzformáció unitér, azaz |Tπ|= 1. Ez azt jelenti, hogy ilyen paramétereket használva,
az egymás után kapcsolt gy¶r¶k még mindig uniterek leszek, méghozzá úgy, hogy a teljes
rendszer T mátrixa az egyes gy¶r¶k T mátrixainak a szorzataként áll el®. (Ezt persze csak
addig folytathatjuk, amíg a teljes rendszer mérete kisebb a koherenciahossznál.)

A kvantumos információfeldolgozás terminológiáját [66] használva, a (2.22) egyenlettel
adott transzformációk meglehet®sen általános egyqubites kapukat jelentenek, és az eddigi
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17. ábra: Azok a vonalak, amelyek mentén a gy¶r¶ γ fáziskapuként m¶ködik. A pontok
azokat az eseteket jelölik, amikor ezek a kapuk veszteségmentesek, azaz |Tγ |= 1.

eredmények azt mutatják, hogy elvben tetsz®leges szög¶, y tengely körüli forgatás elér-
het® olyan gy¶r¶kkel, ahol a be- és kimen® vezetékek párhuzamosak. Speciális esetként
érdemes megemlíteni, hogy ha θ = π/4, akkor a transzformáció lényegében a kvantumos
algoritmusokban fontos szerepet játszó Hadamard-kapu [66]. Két ilyen kapu egymásután-
ja pedig az X, vagy más néven kvantumos NOT kapu. Szigorúan véve mindkét esetben
szükség lenne még arra, hogy a spinorkomponensek relatív fázisát megfelel®en megváltoz-
tassuk, és így elérjük, hogy T determinánsa (−1) legyen. Amint nemsokára látni fogjuk,
ez lehetséges is a γ 6= π esetben.

Tetsz®leges γ esetén, ahogyan várható is, az elérhet® transzformációk osztálya sokkal
tágabb lesz. Egy kiemelked® fontosságú speciális eset az, amikor a spin-pálya kölcsönhatás
er®sségének hangolásával elérjük, hogy δ = 0 legyen. Ekkor:

Tγ(δ = 0) = |Tγ|eiδ0/2
(

1 0
0 e−iγ

)
, (2.24)

és a transzformáció unitér része egy olyan fáziskaput [66] ír le, amely a két spinorkompo-
nens relatív fázisát pontosan a geometria által adott (15. ábra) γ szöggel változtatja meg.
A 17. ábra azokat a görbéket mutatja a ka−ω/Ω síkon, amelyek mentén ilyen kapukat
létre lehet hozni (formálisan, amikor δ= 0 a (2.21) egyenletben). A görbékre rajzolt pon-
tok jelölik a |Tγ| = 1 eseteket, amikor is a transzformáció unitér. A 18. ábra a fáziskapu
hatékonyságát mutatja a γ=π/2 esetben α és ka függvényeként. Amint ebben a speciális
esetben is látható, vannak olyan paraméterek, amelyeknél a fáziskapu unitér.

Ahogyan említettük, a re�exiómentes viselkedés elvben azt is jelenti, hogy több gy¶r¶t
�kapcsolhatunk� egymás után, és az eredmény még így is unitér transzformáció lesz. Ter-
mészetesen a gyakorlatban nem folytathatjuk ezt bármeddig, de érdemes végiggondolni,
milyen lehet®ségek adódnak néhány gy¶r¶ felhasználásával. Két azonos gy¶r¶ γ = π/2
szöggel a (2.24) egyenlet alapján pl. Z kaput ad [66]. Ez a kapu egy, a (2.22) egyenlet

37

dc_1810_20

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)



SPIN ALAPÚ KVANTUMOS LOGIKAI KAPUK

18. ábra: A π/2 szöghöz tartozó fáziskapu hatékonysága. A hasáb fed®lapján futó szürke
görbe mentén a gy¶r¶ π/2 fáziskapuként m¶ködik, míg a fekete görbék mentén igaz az,
hogy |Tπ/2|= 1. Ennek megfelel®en a görbék metszéspontjában a π/2 fáziskapu unitér.

szerinti transzformációt végrehajtó gy¶r¶vel kombinálva a θ=π/4 esetben Hadamard ka-
puhoz vezet. Hasonlóan, két gy¶r¶ γ = π/2 szöggel és kett® a (2.22) egyenlet által leírt
típusból (θ = π/4) NOT kaput szolgáltat a szokásos fázissal. Mindez azt jelenti, hogy né-
hány gy¶r¶ felhasználásával realizálható az összes nevezetes egyqubites kvantumos logikai
kapu.
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2.5. Spinpolarizáció, Stern-Gerlach-szer¶ viselkedés

A Stern-Gerlach kísérletben a spin és térbeli szabadsági fokok összekapcsolódnak, a spin
iránya szabja meg, hogy milyen térbeli pályát kövessen az inhomogén mágneses térben
mozgó atom. Nem sokkal az e�ektus felfedezése után Bohr és Mott [68] is rámutatott, hogy
az atomokkal ellentétben elektronok esetén nem m¶ködik ez a módszer, inhomogén mág-
neses tér felhasználásával nem lehet spinpolarizált elektronokat preparálni. Ha azonban
nem szabad térben, hanem szilárdtestben, esetlegesen alacsony dimenziós mintákban (�kö-
tött pályán�) mozgó elektronokat tekintünk, van rá esély, hogy elérjük a spinpolarizációt.
A Rashba-féle [19] spin-pálya kölcsönhatásnak köszönhet®en az eddigiekben megismert,
többféle spin-transzformációs jelenség számára is alapul szolgáló [T1, 3, 27, 28, 69�71]
kvantumgy¶r¶k jó lehet®séget nyújtanak erre.

A következ®kben felvázolunk egy kvantumgy¶r¶n alapuló interferometrikus eszközt,
amely a Stern-Gerlach berendezés spintronikai megfelel®je, mivel a bejöv® elektronok a
gy¶r¶ geometriája miatt két különböz® utat követhetnek, és megfelel® paraméterek esetén
a két kimeneten egymástól eltér® polarizációs irányokkal hagyhatják el a gy¶r¶t, ahogyan
a 19. ábra mutatja. A jelenség alapja a spinfügg® kvantumos interferencia, amely, ahogyan
látni fogjuk, akár oda is vezethet, hogy a két kimenettel rendelkez® gy¶r¶ spinpolarizációs
hatása mellett re�exiómentes is lesz.

19. ábra: A két kimenettel rendelkez® kvantumgy¶r¶ geometriája és a hullámfüggvények
a különböz® tartományokban.

2.6. A szórásprobléma megoldása két kimenet esetén

A fejezet els® részéhez hasonlóan most is egy a sugarú körvezet®t tekintünk az x−y síkban,
és feltesszük, hogy az α paraméterrel jellemezhet® Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatás
küls® térrel hangolható [27]. A teljesség kedvéért idézzük fel gy¶r¶beli elektronmozgást
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leíró Hamilton-operátort:

Hring = h̄Ω

[(
−i ∂
∂ϕ

+
ω

2Ω
σr

)2

− ω2

4Ω2

]
, (2.25)

ahol tehát ϕ a polárszög, és σr = cosϕσx+sinϕσy. h̄Ω = h̄2/2m∗a2 a karakterisztikus ki-
netikus energia, továbbá ω =α/h̄a spin-pálya kölcsönhatást jellemz® frekvencia. A Hring

operátor sajátérték-problémájának a 2.2 alfejezetben leírt megoldását most nem ismé-
teljük meg, és a transzportfolyamat tulajdonságainak kiszámítása kapcsán is elegend®
megemlíteni, hogy a két kimenet miatt most három részre kell osztanunk a gy¶r¶t, és
három pontban kell alkalmaznunk a Gri�th-féle peremfeltételeket [16]. (A kimen® ka-
rokban csak kifutó síkhullámokat teszünk fel, míg a bejöv®ben a re�exió miatt mindkét
irányba haladó megoldások megjelenhetnek.) Az egyes tartományok és az illesztési pontok
a 19. ábrán láthatók. Eszerint a Ψ3 a bejöv® spinor érték¶ hullámfüggvény, amelynek σz
sajátbázisában adott komponenseit f↑, f↓-vel jelöljük. A kimen® spinorok:

Ψ1 =

t1↑
t1↓

 , Ψ2 =

t2↑
t2↓

 . (2.26)

Az illesztési egyenletek ebben az esetben is lineáris egyenletrendszerre vezetnek, amit
megoldva az eredményt transzmissziós mátrixok segítségével is összefoglalhatjuk:

T (n)

(
f↑
f↓

)
=

(
tn↑
tn↓

)
, (2.27)

ahol n= 1, 2. Ezek a mátrixok tiszta kvantummechanikai spinállapotok között létesítenek
kapcsolatot, ami azt is jelenti, hogy létezik olyan spinirány, amelyben a bejöv® állapot
100%-ban spinpolarizált. Ha azonban � mint pl. termikus esetben � maga a bejöv® ál-
lapot nem spinpolarizált, akkor azt egy 2× 2-es s¶r¶ségmátrixszal kell leírnunk, és a
transzmissziós mátrixok szerepe a következ®:

ρn = T (n)ρin
(
T (n)

)†
. (2.28)

Itt tehát ρ1 és ρ2 a kimen® spin s¶r¶ségmátrixok az indexekkel jelzett karokban.
T (1) és T (2) mátrixelemei a lineáris egyenletrendszer megoldásával analitikusan számít-

hatók tetsz®leges geometria esetére, de azt találtuk, hogy a spinpolarizációs tulajdonság
akkor látszik a legtisztábban, ha a gy¶r¶ tükörszimmetrikus, azaz γ1 = 2π−γ2. A továb-
biakban csak ezzel az esettel foglalkozunk, amikor az adódik, hogy

T
(1)
↑↑ =

8qak

h
ei
γ2
2

[
cos2 θ

2
(h1 +h2)+sin2 θ

2
(h∗1−h∗2)

]
,

T
(1)
↑↓ =

8qak

y
ei
γ2
2 sin

θ

2
cos

θ

2
[(h1 +h2)−(h∗1−h∗2)] ,

T
(1)
↓↓ =

8qak

y
e−i

γ2
2

[
sin2 θ

2
(h1 +h2)+cos2 θ

2
(h∗1−h∗2)

]
,

T
(1)
↓↑ = e−iγ2T

(1)
↓↑ ,
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ahol

h1 = −ake−i
w
2
γ2eiwπ sin (q (2π−γ2)) sin (2q (π−γ2)) ,

h2 = iqe−i
w
2
γ2
[
eiwπ sin (qγ2)−sin (q (2π−γ2))

]
,

y = ia3k3 [sin (2q (3π−2γ2))−2 sin (2q (π−γ2))

− sin (2qπ)]−2qa2k2 [cos (2q (3π−2γ2)) (2.29)
+2 cos (2q (π−γ2))]+6qa2k2 cos (2qπ)

−12iq2ak sin (2qπ)+8q3 [cos (wπ)+cos (2qπ)] .

A másik kimenetre teljesen hasonlóan azt kapjuk, hogy T (2)
↑↑ =T

(1)
↓↓ , T

(2)
↓↓ =T

(1)
↑↑ , T

(2)
↑↓ =−T (1)

↓↑ ,

és T (2)
↓↑ =−T (1)

↑↓ . (Ez a szimmetria természetesen a geometriával, azaz a szögek γ1 = 2π−
−γ2 megválasztásával függ össze.) Érdemes megjegyezni, hogy a re�exiós mátrix szintén
kiszámítható, σz sajátbázisában diagonálisnak adódik. A továbbiakban a transzmissziós
tulajdonságokra fogunk fókuszálni, és ebb®l a szempontból a re�exiót veszteségnek fogjuk
tekinteni.

19

20

21

22

0 1 2 3 4

w/W

ka

20. ábra: A tökéletes spinpolarizáció feltételei. A (2.31a) egyenlet a szürke, a (2.31b)
egyenlet pedig a plusz (mínusz) el®jellel a vékony (vastag) fekete vonalak mentén teljesül.
Így a gy¶r¶ a szürke és fekete vonalak minden keresztez®désénél tökéletes spinpolarizáló
eszközként m¶ködik. Az ábrához tartozó geometria: γ1 = π/2, γ2 = 3π/2.

A két kimenettel rendelkez® kvantumgy¶r¶k legmeglep®bb tulajdonsága valóban az,
hogy teljesen polarizálatlan bemenetet (az egységgel arányos ρin mátrixot) feltételezve
a kimenetek általában részben polarizáltak lesznek. Ez jelenség optikai úton, a Faraday
forgatás jelenségét felhasználva mérhet® is [72]. Ezen túl, azt találtuk, hogy megfelel®en
választott paraméterek esetén a kimenetek lényegében 100%-ban spinpolarizáltakká is
tehet®k. Ez matematikailag azt jelenti, hogy a transzmissziós mátrixok a veszteségekt®l
eltekintve projektorok:

1

2
T (n)

(
T (n)

)†
= ηn|φn〉〈φn|. (2.30)

Itt a nem-negatív η1 és η2 számok a polarizáció hatékonyságát mérik, η1 +η2 = 1 jelenti
a re�exiómentes esetet. Közvetlen számolással megmutatható, hogy ha a (2.30) egyenlet
teljesül, akkor a két kimenet normája azonos, azaz η1 = η2 ≡ η/2. A (2.30) egyenlettel
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kifejezett feltétel nyilvánvalóan teljesül, ha T (n)
(
T (n)

)†
determinánsa elt¶nik. Azt találtuk,

hogy a szorzatban szerepl® két mátrix determinánsa azonos, és akkor lesz nulla, ha h1 +
+h2 = 0 vagy h1−h2 = 0. A (2.29) egyenletek felhasználásával a h1±h2 = 0 feltétel azt
jelenti, hogy

cos (wπ) =
sin (qγ2)

sin (q (2π−γ2))
, (2.31a)

sin (wπ) = ∓ak
q

sin (2q (π−γ2)) . (2.31b)

Ezeknek a relációknak mindegyike görbéket határoz meg a k−ω síkon, ahogyan a 20. ábra
is mutatja a γ2=3π/2 esetben. A szürke ((2.31a) megoldásai) és a fekete ((2.31b) megoldá-
sai) vonalak metszéspontjai adják azokat a paramétereket, amikor a gy¶r¶ spinpolarizált
kimeneteket szolgáltat. Bármilyen (tükörszimmetrikus) geometria esetén felrajzolhatjuk
a 20. ábrához hasonló görbéket. Ez szemléletesen azt jelenti, hogy a háromdimenziós
{γ2, ω/Ω, ka} síkon is görbéket kapunk, amelyek mentén a tökéletes spinpolarizáció fellép.

21. ábra: A tökéletesen polarizáló kvantumgy¶r¶ transzmissziós valószín¶sége γ2 =2π−γ1

függvényében. A ka paraméter a [19.0,21.0] intervallumba esik, és 0<ω/Ω< 5. A görbe a
h1 +h2 = 0 feltételhez tartozik.

Ezek után meg kell kérdeznünk, hogy mik a transzmissziós valószín¶ségek abban az
esetben, ha a fentiekben tárgyalt spinpolarizáció fellép. (Nyilván elhanyagolható praktikus
haszna lenne a jelenségnek, ha a válasz az lenne, hogy ilyenkor nullához nagyon közeliek
ezek a valószín¶ségek.) A 21. ábra mutatja, hogy a h1+h2 =0 egyenlet által de�niált vonal
mentén a polarizáció η által adott hatékonysága a γ2 szög kváziperiodikus függvénye.
(Nagyon hasonló ábra rajzolható a h1−h2 = 0. feltétel esetére is.) Ahogyan a 21. ábrán
láthatjuk, vannak olyan pontok (azaz paraméter kombinációk) amikor a transzmissziós
valószín¶ség egységnyi. Ez azt jelenti, hogy polarizálatlan bemenetb®l kiindulva lehetséges
100% spinpolarizációt elérni re�exiós veszteségek nélkül is.

2.7. A spinpolarizált állapotok jellemzése

Ebben a szakaszban a gy¶r¶ polarizáló tulajdonságának eredményét, azaz a kimen® spi-
norokat vizsgáljuk meg részletesebben. Mivel tökéletes polarizáció esetén a kimen® s¶r¶-
ségmátrixok maguk is egy egydimenziós altérre vetít® projektorok számszorosai, azokat
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a |φn〉 állapotokat keressük, amelyek a ρn mátrixok nemnulla sajátértékéhez (η1 = η2 =
= 128q2a2k2|h1|2/|y|2) tartozó sajátspinorok. A meghatározottság kedvéért most a h1 +
+h2 = 0 feltételre koncentrálva ezek a sajátspinorok a következ®k:

|φ1〉+ =

(
sin θ

2

−e−iγ2 cos θ
2

)
, |φ2〉+ =

(
e−iγ2 cos θ

2

sin θ
2

)
. (2.32)

Ez az eredmény kapcsolatot teremt a gy¶r¶ geometriája, a spin-pálya kölcsönhatás er®ssé-
ge (ami a θ szögön keresztül jelenik meg) és a polarizációs irányok között. Ez a két spinor a
gy¶r¶ különböz® kimenetén jelenik meg, azaz itt egyazon részecske két különböz® (térbeli
és a spin) szabadsági foka fonódik össze, hasonlóan pl. a neutron interferenciával kapcso-
latos kísérletekhez [73]. Ugyanakkor fontos hangsúlyozni, hogy esetünkben a két kimen®
spinor általában nem ortogonális, a bels® szorzatuk +〈φ2|φ1〉+ = i sin θ sin γ2. (Nem or-
togonális állapotok megkülönböztethet®ségével kapcsolatban lásd pl. a [74] munkát.) A
teljesség kedvéért megjegyezzük, hogy a h1−h2 = 0 esetben azt kapjuk, hogy:

|φ1〉− =

(
eiγ2 cos θ

2

sin θ
2

)
, |φ2〉− =

(
sin θ

2

−eiγ2 cos θ
2

)
. (2.33)

T (n)
(
T (n)

)†
szorzat helyett magukat a transzmissziós mátrixokat tekintve, látható,

hogy a (2.31a -b) egyenletekkel adott feltételek mellett ezek determinánsa is elt¶nik.
Másszóval, mindkét T (n) mátrixnak van egy zéró sajátértéke is, ugyanakkor az ehhez tar-
tozó sajátspinor nem ortogonális a megfelel® |φn〉-re. (Erre abból a szempontból nincs is
ok, hogy a T (n) mátrixok nem hermitikusak.) Közvetlen számítással ellen®rizhet®, hogy a
T (n) mátrixok nemnulla sajátspinorjai megegyeznek |φn〉+-nel illetve |φn〉−-nel (attól füg-
g®en, hogy a (2.31b) egyenlet melyik el®jellel teljesül), azok az állapotok pedig, amelyekre
T (n)|φn0 〉= 0 teljesül a következ® alakúak:

|φ1
0〉+ =

(
cos θ

2

sin θ
2

)
, |φ2

0〉+ =

(
− sin θ

2

cos θ
2

)
, (2.34)

abban az esetben, ha h1 +h2 = 0, továbbá |φ1
0〉− = |φ2

0〉+, |φ2
0〉− = |φ1

0〉+.

A fentiek ismeretében összefoglalhatjuk, hogy a két kimenettel rendelkez®, polarizáló
kvantumgy¶r¶ milyen szempontból is viselkedik a Stern-Gerlach berendezéshez hasonló-
an:

1. Polarizálatlan bemen® spin állapot esetén két különböz® irányban polarizált spinál-
lapotot (2.32) kapunk a kimeneteken.

2. Ha a (2.32) egyenlettel adott állapotok egyike a bemenet, akkor az változatlanul
hagyja el a gy¶r¶t a megfelel® kimeneten.

3. Léteznek olyan spinállapotok (a (2.34) egyenlet adja meg ®ket), amelyek esetén a
transzmissziós valószín¶ség egy adott irányban nulla.

Mindezek ellenére azért az analógia a Stern-Gerlach kísérlettel nem teljes, mert a (2.32)
polarizált állapotok nem ortogonálisak, és az a spinor, amely nulla valószín¶séggel hagyja
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el a gy¶r¶t az egyik kimeneten, nem egyezik meg a másik kimenethez tartozó polarizált
spinorral : |φn〉 6= |φn′0 〉, ha n 6=n′. Ebb®l a szempontból talán az optikában használt polari-
záló nyalábosztó [75, 76] (nem mer®leges polarizációs irányokkal) a legközelebbi analógia.
Ahogyan a következ® fejezetben látni fogjuk, egy több gy¶r¶b®l álló rendszer elvben képes
a Stern-Gerlach berendezéssel teljes mértékben megegyez® módon m¶ködni.

2.8. Összefoglalás

Egy olyan kvantumgy¶r¶, amelynek egyetlen kimenete van, Rashba-típusú spin-pálya köl-
csönhatás jelenlétében a spinre vonatkozó egyqubites kvantumos logikai kapuként m¶köd-
het. A gy¶r¶ méretét, a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét illetve a gy¶r¶höz kapcsolódó
vezetékek helyzetét változtatva többféle kvantumos logikai kapunak megfelel® viselkedés
érhet® el. A kísérletileg bizonyítottan elérhet® paramétertartományban [3, 27, 77] marad-
va, egy a= 0.25µm átmér®j¶ InGaAs (m∗= 0.023m) gy¶r¶ esetén α egészen a 2.0×10−11

eVm értékig növelhet®, ami θ≈0.4 π szöget jelent. A spintranszformációs lehet®ségek lénye-
gében minden ismert egyqubites kapura kiterjeszthet®k néhány megfelel® paraméterekkel
rendelkez® gy¶r¶ összekapcsolásával.

Egy két kimenettel rendelkez® kvantumgy¶r¶ alkalmas er®sség¶ Rashba-típusú spin-
pálya kölcsönhatás esetén a Stern-Gerlach berendezéshez nagyon hasonló módon hat a
rajta áthaladó elektronokra. Léteznek olyan spinirányok, amelyekkel jellemzett elektro-
nok spinjük irányának megváltozása nélkül lépnek ki a gy¶r¶ valamely kimenetén, de
olyan bemen® spinirány is van, amellyel jellemzett elektronok az egyik kimeneten keresz-
tül egyáltalán nem tudnak kijutni. A spin szabadsági fok szerinti keverék bemen® állapot
esetében pedig teljes mértékben spinpolarizált állapot is jelentkezhet mindkét kimeneten.
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3. fejezet

Kvantumgy¶r¶k együttese, mint
többcélú spintronikai eszköz

Ebben a fejezetben a [T3] munka alapján el®ször azt vizsgáljuk meg, hogy milyen további
lehet®ségek nyílnak az irányított spinmanipulációra, ha egyetlen gy¶r¶ helyett több ilyen
gy¶r¶ hálózatát szeretnénk erre a célra felhasználni. A 2. fejezetben említettük, hogy ha
az egyes gy¶r¶k esetén a re�exió elhanyagolható, akkor az egyik kimenetét a következ®
bemenetére kötve tervezhet® funkcionalitású eszközt kapunk, amely a spintranszformációk
lényegesen gazdagabb osztályát teszi lehet®vé, mint egyetlen gy¶r¶. Ez természetesen még
a korábbiaknál is élesebben veti fel a koherencia kérdését: azt mindenképpen feltételül kell
szabnunk, hogy a rendszer mérete a koherenciahossznál kisebb legyen. Az ezzel kapcsolatos
részletesebb vizsgálat [T4] eredményeit a fejezet második felében találjuk.

A most ismertetend® eredmények annyiban különböznek a korábbiaktól, hogy míg
egyedülálló gy¶r¶k esetén ismertek a ballisztikus elektronokat feltételez® számításokkal
jól egyez® transzmissziós eredményeket szolgáltató kísérletek, addig a 22. ábrán vázolt
elrendezésnek nem minden részletét valósították meg kísérletileg. Maga a geometria, azaz
a négyzetrácsba rendezett gy¶r¶k sokasága létezik [62], a kísérletben minden gy¶r¶ben
azonos volt a Rashba-típusú spin-pálya csatolás er®ssége. Ennek ellenére, hogy megmu-
tassuk a rendszerben rejl® lehet®ségeket, a továbbiakban feltesszük, hogy ez kölcsönhatás
gy¶r¶nként hangolható. Ezzel a feltevéssel, amint látni fogjuk, már viszonylag kicsi, (3×
× 3-as és 5× 5-ös) hálózatok esetén is meglep®en sokoldalú eszközt nyerünk, méghozzá
úgy, hogy változatlan geometria mellett pusztán a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét kell
átállítani, ha más célra szeretnénk használni a hálózatot.

3.1. Bevezetés

A továbbiakban a spinfügg® ballisztikus elektrontranszport tulajdonságait négyzetrácson
elrendezett kvantumgy¶r¶kön számítjuk ki, amelyek pl. InAlAs/InGaAs heterostruktú-
rákban hozhatók létre [25, 26], ahol a korábbiakkal egyezésben a Rashba-típusú [19] spin-
pálya kölcsönhatás is jelen van.

A 22. ábra szemlélteti azt a gy¶r¶elrenedezést, amelyre a számításainkat végezzük.
Hasonló geometria jelent meg el®ször a [78] kísérleti munkában, 100 nm gy¶r¶átmér®kkel.
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(Ezt az elrendezést elméleti szempontból pl. a [E3, 79] munkákban vizsgálták.) Érdemes
megjegyezni, hogy a [78] kísérlethez hasonlóan a gy¶r¶k számításainkban is érintik egy-
mást, a 22. sematikus ábrán az összeköt® vonalak csak a szemléltetés kedvéért vannak
jelen. (Ugyanakkor technikai szempontból semmilyen nehézséget nem jelent ilyen jelleg¶
� a spin-pálya kölcsönhatás gy¶r¶nkénti modulációját esetlegesen megvalósító elrendezés-
ben hasznosnak t¶n® � vezetékek �gyelembe vétele.)
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22. ábra: Kvantumgy¶r¶k négyzetes hálózatának vázlata (3×3 gy¶r¶). A nyilak a lehet-
séges áramirányokat mutatják. A jobb oldalon csak kifutó jelleg¶ megoldásokat engedünk
meg, míg a bal (bejöv®) oldalon a re�exió miatt mindkét irányba folyhat áram. A számozott
gy¶r¶kben feltevésünk szerint különbözhet a spin-pálya kölcsönhatás er®ssége.

3.2. Kvantumgy¶r¶k hálózata � a transzportprobléma
megoldása

Az eddigi eredmények alapján célravezet®nek t¶nik kisebb elemekb®l felépíteni a hálóza-
tot. Ez annyiban mindenképpen igaz, hogy most is egyetlen gy¶r¶b®l indulunk ki, ugyan-
akkor a teljes hálózat bizonyos értelemben több lesz, mint az elemek összessége, még akkor
is ha egyedülálló gy¶r¶k spintranszformációs tulajdonságairól valóban sokat lehet tudni
[T1�3, 28, 72, 80�85], s®t, gy¶r¶k lineáris lánca esetén is ismertek érdekes eredmények
[86]. Ennek a f® oka az, hogy esetünkben a hálózat egészére kiterjed® komplex kvantum-
mechanika interferenciamintázat határozza meg a transzport tulajdonságait. Másképpen
fogalmazva, ha minden egyes gy¶r¶ esetén biztosítani tudnánk a re�exió hiányát, akkor
lenne esély a részek elemzéséb®l az egészre vonatkozó releváns következtetések levonására,
de a továbbiakban nem ezt az utat követjük.

A 22. ábrán látható hálózat spintranszformációs tulajdonságainak meghatározásához
lényegében ugyanúgy járunk el, ahogyan az el®z® fejezetekben láttuk, ezért most csak a
megoldás vázolására szorítkozunk. Egyetlen, zárt gy¶r¶ Hamilton-operátorából indulunk
ki (ezt a (2.1) vagy a (2.25) egyenletek adják meg) amelynek a sajátértékproblémája anali-
tikusan megoldható. Ezt használva, meghatározzuk, hogy egy adott energiával rendelkez®
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bemenethez milyen megoldások tartoznak az egyes gy¶r¶kben. Ezek különböz®ek lesznek,
mivel feltevésünk szerint a spin-pálya kölcsönhatás er®ssége sem azonos minden gy¶r¶ben.
A bejöv®/kimen® vezetékek csatlakozási pontjai, valamint a gy¶r¶k érintkezési pontjai ter-
mészetes módon osztják tartományokra a hálózatot. Minden egyes tartományban ismerjük
a megoldások alakját, pusztán az ezekben szerepl® együtthatókat kell meghatároznunk.
Ha minden pontban, ahol két (vagy több) tartomány érintkezik, alkalmazzuk a Gri�th-
féle peremfeltételeket [16], azt fogjuk tapasztalni, hogy pontosan annyi lineáris egyenletet
kapunk, mint az ismeretlen együtthatók száma. Ezt ez egyenletrendszert megoldva, egy
adott bemen® energia és spinirány (továbbá spin-pálya csatolási er®sségek) esetén megkap-
juk a probléma megoldását [E3]. Érdemes megjegyezni, hogy bár az illesztésekb®l adódó
inhomogén lineáris egyenletrendszert (a jobb oldalt lényegében a bemen® spinor érték¶
hullámfüggvény adja) elvben analitikusan is meg lehet oldani, a gyakorlatban az egyen-
letek nagy száma miatt � az el®z® fejezetben ismertetett eredményekkel szemben � már
csak numerikus módszerek használhatók.

A következ®kben probléma megoldását a lehetséges alkalmazások fel®l kiindulva fogjuk
megközelíteni, azaz azt vizsgáljuk meg, hogy egy hálózat valamilyen kívánt viselkedését
annak milyen paramétereivel lehet megvalósítani. Két ilyen cél megvalósításának lehet®-
ségét vizsgáltuk. Az egyik az áram egy adott kimenetre történ® irányítása, a másik pedig
a Stern-Gerlach berendezés teljes analógiájának megvalósítása, amelyeket részletesen a
következ® szakaszban mutatunk be. Itt el®bb azonban még annak a technikájáról ejtünk
szót, ahogyan a kívánt funkciókhoz tartozó paramétereket meg tudtuk határozni. Ezeket
� a hálózaton belüli interferencia összetettsége miatt � nem analitikus sejtésekb®l, hanem
numerikus módszerek alkalmazásával kaptuk meg. Az eljárás konkrétan az volt, hogy fel-
írtunk egy, a kívánt viselkedéshez tartozó célfüggvényt, majd a spin-pálya kölcsönhatás
gy¶r¶nként különböz® er®sségét (a kísérletileg megvalósítható intervallumon belül) válto-
zónak tekintve, kerestük a célfüggvény minimumát ezen a sokdimenziós téren. Ez azt is
jelenti, hogy a most bemutatandó eredmények nem egzaktak abban az értelemben, mint az
el®z® fejezetbeliek, ugyanakkor numerikusan nagyon közel lehetett jutni az el®re elképzelt
funkciót leíró megoldáshoz.

3.3. Kvantumgy¶r¶k rendszerének lehetséges spin-
transzformációs tulajdonságai

A lehetséges funkciók bemutatását a 23. ábra által mutatott viselkedéssel kezdjük, amikor
a SOI gy¶r¶nkénti modulációja oda vezet, hogy a bejöv® áram lényegében egyetlen, el®re
kiválasztott vezetéken át hagyja el a hálózatot. Az el®z® alfejezet végén említetteknek
megfelel®en, ez a viselkedés nem tökéletes, de elérhet®, hogy annak a valószín¶sége, hogy
a kiválasztottól különböz® kimeneten távozzon az elektron, 1% alatt maradjon. (Most a
re�exió valószín¶sége is beleértend® ebbe az 1%-ba.) A legérdekesebb ezzel az eredménnyel
kapcsolatban, hogy független a bejöv® spin irányától, annak ellenére, hogy a spin-pálya
kölcsönhatás er®sségét hangoltuk, és a hálózaton belüli interferencia is spinfügg®. Ez leg-
inkább abból látszik, hogy a z irány szerinti �spin-fel� és �spin-le� bemen® állapotok esetén
az áram teljesen más utakat jár be, míg végül ugyanazon a kimeneten távozik. A kimene-
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23. ábra: Az áram irányítása egy adott kimen® vezetékhez. A fels® (alsó) panel a spin-fel
(spin-le) input esetét mutatja (ezt szemléltetik a fekete nyilak). A gy¶r¶k között folyó
áram irányát a piros nyilak, er®sségét pedig azok vastagsága mutatja. Az egyes gy¶r¶kben
a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét a színkód jelöli, ka= 20.67.

tek ilyen értelemben vett spinfüggetlensége azonban csak az áramok szintjén jelentkezik,
ha a kimen® elektronok spinjének az irányát tekintjük, azt kapjuk, hogy ellentétes spin¶
(azaz spinor értelemben ortogonális) bemenetek esetén azok is ellentétesek. (Egy kicsit
nagyobb, pl. 5× 5 gy¶r¶t tartalmazó hálózatok esetén még a kimen® spinek irányát is
kontrollálni tudjuk.)

A 23. ábra azt a kérdést is felveti, hogy lehetséges-e azt elérni, hogy az interferencia
eredményeképpen az ellentétes spinirányokkal rendelkez® bemenetek térben elkülönülje-
nek, hozzájuk más-más kimenet tartozzon. A válasz pozitív, ez már a a 23. ábrán látható
geometria esetén is elérhet® (természetesen az ábrán mutatottól eltér® SOI er®sségekkel),
ugyanakkor ilyen kicsi hálózat esetén a kimen® spinek iránya még nehezen kontrollálha-
tó, azaz lényegében az el®z® fejezetben, egyetlen gy¶r¶ esetén kapott viselkedést kapjuk
vissza. Ha azonban a 24. ábrán látható 5× 5 gy¶r¶b®l álló hálózatot tekintjük, akkor
az egyes kimenetekhez tartozó spinirányok a bemenetekkel azonosnak választhatók. Más-
szóval, ha a bemenet pl. σz egy adott sajátállapota, akkor megfelel® paraméterek alkal-
mazásával elérhet®, hogy egy adott kimeneten ugyanez a sajátállapot távozzon (99%-nál
nagyobb valószín¶séggel). Ha pedig a bemenet σz másik sajátállapota, akkor az áram
egy másik kimeneten keresztül folyik, méghozzá úgy, hogy az ehhez a kimenethez tar-
tozó spinirány most is megegyezik a bemenettel. A szuperpozíció elve miatt ezekkel a
paraméterekkel az 5×5 gy¶r¶b®l álló hálózat mindig az ortogonális σz sajátállapotokat
fogja el®állítani a két kiemelt kimeneten. Az ezekhez a kimenetekhez tartozó valószín¶-
ségi amplitúdók természetesen megegyeznek a bemen® állapot σz sajátállapotai szerinti
kifejtésében szerepl® megfelel® együtthatókkal.

Másrészt, ha a bemenet polarizálatlan, azaz a �spin-fel� és �spin-le� állapotok inko-
herens összege, akkor mindkét kitüntetett kimeneten teljesen spinpolarizált elektronok
lépnek ki a hálózatból, és a kimenetek továbbra is σz különböz® sajátspinorjai lesznek.
Ahogyan az el®z® fejezetben láttuk, az a jelenség, hogy a különböz® spinirányok térben
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24. ábra: 5×5 gy¶r¶b®l álló hálózat (ka=24.9), ami a Stern-Gerlach berendezéssel analóg
módon m¶ködik. A nyilak ugyanazt jelentik, mint a 23. ábrán.

szeparálódnak, már egy két kimenet¶ gy¶r¶ esetében [T2] is el®fordulhat; az itt ismer-
tetett eredmények érdekességét az adja, hogy most a Stern-Gerlach berendezés teljes, a
spinirányokat is magába foglaló megfelel®jével állunk szemben. Másszóval nemcsak két
spinpolarizált részre osztódik a bemen® polarizálatlan állapot, hanem a két kimenet el-
lentétes spinirányokhoz is tartozik. Ez azzal is együttjár, hogy az a spinirány, amelyikkel
jellemzett elektronok elhanyagolható valószín¶séggel hagyják el a rendszert az egyik kitün-
tetett vezetéken, megegyezik azzal a spiniránnyal, amelyikkel jellemzett elektronok közel
egységnyi valószín¶séggel a másik kimeneten át távoznak.
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3.4. Kvantumgy¶r¶kön alapuló eszközök robusztussága

Az eddigiekben megmutattuk, hogy ballisztikus mintákból kialakított gy¶r¶kben a kvan-
tumos interferencia több érdekes alkalmazás lehet®ségét is felveti. A számítások során
azonban egy több szempontból idealizált modellt használtunk: nem vettünk �gyelembe
sem h®mérsékleti e�ektusokat, sem pedig azt, hogy valódi mintákban szükségszer¶en je-
len vannak olyan szórócentrumok, amelyek a csökkentik a koherenciahosszt. (Emellett
� ahogyan az el®z®ekben részleteztük � egyelektron képben számoltunk, és egydimenzi-
ósnak, azaz körvezet®nek tekintettük a gy¶r¶ket.) Természetes módon adódik a kérdés,
hogy mik a gy¶r¶k transzformációs tulajdonságai realisztikusabb körülmények között. A
következ®kben ezt a problémakört járjuk körül, f®ként arra koncentrálva, hogy a rendszer
funkcionalitása, azaz egy adott célra való alkalmazhatósága hogyan változik szórócent-
rumok és termikus �uktuációk hatására. A borítékolható válasz természetesen az, hogy
ezek az e�ektusok rontják az interferencián alapuló eszközök hatékonyságát, ugyanakkor
messze nem mindegy, hogy milyen mértékben. Mivel a nagyobb, strukturáltabb hálózatok
érzékenyebbek a koherenciát csökkent® hatásokra nézve, a továbbiakban reprezentatív pél-
daként a fejezet els® részében ismertetett négyzetes hálózatokra vonatkozó eredményeket
ismertetjük.

3.5. Szórási folyamatok és termikus �uktuációk hatásá-
nak leírása

A kimeneteken megjelen® állapotok szempontjából több gy¶r¶b®l álló, több kimenettel
rendelkez® hálózatok (mint pl. a 22 ábrán látható) m¶ködése formálisan az

|ψin〉 →


|ψ1
out〉= T1|ψin〉,
|ψ2
out〉= T2|ψin〉,

...

|ψNout〉= TN |ψin〉,

(3.1)

alakba írható, azaz a bemen® állapot N kimen® spinorrá transzformálódik (a re�exiót
most nem jelöltük). A Ti transzmissziós mátrixok � ahogyan korábban láttuk � függnek
a bejöv® állapot energiájától, a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét®l és természetesen a
hálózat geometriájától. (A korábbiaktól eltér® kalligra�kus T a T h®mérséklett®l való
megkülönböztethet®séget szolgálja.) Ezeket a mátrixokat a szórási probléma megoldásá-
val kapjuk, ami röviden azt jelenti, hogy a (2.25) egyenlettel adott Hamilton-operátor
adott energiához tartozó sajátspinorjait a hálózat minden elágazásmentes tartományában
megoldjuk, majd megfelel®en illesztjük ®ket a csomópontokban. A megoldást módosí-
tó szórócentrumokat pontszer¶ potenciálokkal vesszük �gyelembe. Ez azt jelenti, hogy a
gy¶r¶ket leíró Hamilton-operátort kiegészítjük az

U
(1)
scatt(ϕ) =

∑
n

Un(D)δ(ϕ−ϕn) (3.2)
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taggal, ahol a véletlenszer¶ pozíciókhoz tartozó ϕn szögek eloszlása egyenletes. Az egysze-
r¶ség kedvéért a Dirac-delta csúcsok s¶r¶ségét úgy választottuk meg, hogy egy gy¶r¶be
átlagosan négy csúcs essen, azaz a jellemz®en négy kimenettel rendelkez® gy¶r¶kb®l álló, a
22. ábrán látható hálózat esetén két szomszédos csomópont közé általában egy szórócent-
rum jut. A Dirac-delta csúcsok �magassága�, Un(D) szintén véletlenszer¶, nulla várható
érték¶ normális eloszlást követ, amelynek a szórása minden n esetén azonos D.Másszóval,
annak a valószín¶sége, hogy Un(D) értéke egy u körüli kicsiny du szélesség¶ intervallumba
essen p(u)du, ahol

p(u) = exp(−u2/2D2)/D
√

2π. (3.3)

Ezzel a módszerrel, ha D értékét változtatjuk, modellezni tudjuk mind azt az esetet,
amikor a szórócentrumok alig befolyásolják a folyamatot (kicsi D), mind pedig azt, amikor
a szórási folyamatok teljesen megváltoztatják a transzport karakterét (ez történik nagy
D értékek esetén).

A spin szabadsági fok központi szerepét �gyelembe véve érdemes spinfügg® szórócent-
rumokat is bevezetni :

U
(2)
scatt(ϕ) =

∑
n

Un(D)δ(ϕ−ϕn), (3.4)

ahol minden Un(D) egy-egy 2×2-es diagonális mátrix, független Un1(D) és Un2(D) f®át-
lóbeli elemekkel.

Egy szórócentrum, ami két csomópont között jelenik meg, két részre osztja a csomó-
pontok közötti tartományt. A potenciálcsúcs két oldalán kapott megoldások illesztésekor
ugyanazokat a peremfeltételeket használjuk, mint a csomópontok esetén [16]. Ez egyrészt
azt jelenti, hogy a bal és jobb oldali ΨL(ϕ) illetve ΨR(ϕ) spinorérték¶ hullámfüggvények-
nek meg kell egyezniük a szórócentrumhoz tartozó ϕn pozícióban. Ezt �gyelembe véve,
az árams¶r¶ségekre vonatkozó csomóponti egyenlet a következ® teljesítend® feltételekhez
vezet:

∂

∂ϕ
ΨL(ϕ)

∣∣∣∣
ϕ=ϕn

− ∂

∂ϕ
ΨR(ϕ)

∣∣∣∣
ϕ=ϕn

=
Un(D)

h̄Ω
ΨR(ϕ)

∣∣∣∣
ϕ=ϕn

. (3.5)

Ezek az egyenletek még mindig lineárisak, így könnyen megtalálhatjuk a megoldást, bár-
mik is a {Un(D)}, {ϕn} halmazok véletlen elemei. Ez azt jelenti, hogy tetsz®leges bemen®
állapothoz kiszámíthatjuk a |Ψi

out{Un(D), ϕn}〉 kimen® spinorokat (az i index itt a külön-
böz® kimeneteket jelöli). A számításokat addig végezzük, amíg nem konvergál a megoldás,
amit a

ρiout(D) =
1

M

∑∣∣Ψi
out{Un(D), ϕn}

〉 〈
Ψi
out{Un(D), ϕn}

∣∣ (3.6)

közelít® s¶r¶ségoperátorokon keresztül fogalmazhatunk meg legkönnyebben. A fenti szum-
ma a {Un(D)}, {ϕn} halmazok M darab különböz® realizációján fut végig. Numerikus
értelemben a konvergencia azt jelenti, hogy elértünk egy olyan Mc számot, hogy M >Mc

esetén a fenti ρiout(D) már nem változik lényegesen.
Eddig monoenergetikus bejöv® elektronokat feltételeztünk, de ez jellemz®en csak na-

gyon alacsony h®mérsékleten jelent jó közelítést. Ha a bejöv® elektronok energia szerinti
eloszlását is számításba szeretnénk venni, akkor átlagolnunk kell a lehetséges input ener-
giákra. Termikus egyensúlyban, T h®mérsékleten az i-edik kimen® vezetékhez tartozó
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s¶r¶ségoperátor

ρiout(T ) =

∫
p(E, T )

∣∣Ψi
out(E)

〉 〈
Ψi
out(E)

∣∣ dE, (3.7)

alakú, ahol p(E, T ) = − ∂
∂E

[1 + exp (E−EF )/kBT ]−1. (Ez a kifejezés összhangban van a
véges h®mérsékleten érvényes Landauer-Büttiker formalizmussal [11].) A numerikus szá-
mítások során a (3.7) egyenletben szerepl® integrál összegzést jelent, azaz ρiout(T ) kifejezése
nagyon hasonló a (3.6) egyenlethez, csak most a projektorokhoz tartozó súlyokat a Fermi
eloszlás határozza meg.

3.6. A spintranszformációk robusztusságának a vizsgá-
lata

Ahogyan ezen fejezet korábbi részében láttuk, négyzetrácsba rendezett gy¶r¶k viszonylag
kis (3×3, 5×5) hálózatai � idealizált körülmények között � nagyon érdekes spintranszfor-
mációs tulajdonságokkal rendelkeznek. A spin-pálya kölcsönhatás megfelel® gy¶r¶nkénti
modulációjával a bemen® áram spint®l függetlenül egy adott kimenetre irányítható, de
a Stern-Gerlach berendezéshez hasonló viselkedés is elérhet® [T3]. Másszóval, a gy¶r¶k
rendszere funkcióval rendelkez® spintronikai eszköznek tekinthet®. Most ennek a két esz-
köznek a stabilitását fogjuk vizsgálni, azaz azt, hogy funkcionalitásuk milyen mértékben
veszik el az el®z® alfejezetben leírt e�ektusok következtében.
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25. ábra: Egyetlen (tükörszimmetrikus) kvantumgy¶r¶ transzmissziós valószín¶sége kü-
lönböz® er®sség¶ szórási folyamatok jelenlétében. A spin-pálya kölcsönhatás er®sségét
ω/Ω = 1.0 határozza meg. (Lásd a (2.25) egyenletet).
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Szórócentrumok hatása

Fizikai szempontból a szórócentrumok szerepe kett®s, egyrészt csökkentik a transzmisszi-
ós valószín¶séget, másrészt pedig a kvantummechanikai fázisviszonyokat is fokozatosan
eltüntetik, azaz a koherenciahosszat is csökkentik. Pontosabban ez utóbbi tulajdonság
statikus szórócentrumokra nem igaz (azok könnyen látható módon pusztán eltolják egy-
máshoz képest a fázisokat), ha azonban id®ben �uktuál a szórócentrumok helye, vagy a
szórási folyamatok er®ssége, akkor már jelentkezik ez az e�ektus is. (Természetesen abban
az esetben is, ha a (3.6) egyenletnek megfelel®en átlagolunk.)

A véletlenszer¶en �uktuáló szórási folyamatok két szerepe persze nem független egy-
mástól, a rövidebb koherenciahossz el®idézése megnövekedett re�exiós valószín¶séggel jár
együtt. Az általunk vizsgálandó hálózatokban van még egy, kevésbé közvetlen kapcsolat
is : mivel a hálózatok funkciója a többszörös kvantumos interferencián, nem csak jól meg-
határozott, de konkrétan adott fázisviszonyokon múlik, már statikus szórócentrumok is
képesek észrevehet®en csökkenteni a funkcionalitást.
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26. ábra: N×N gy¶r¶b®l álló hálózatok transzmissziós valószín¶sége a szórási folyamatok
er®sségének a függvényében. A gy¶r¶k mérete és a SOI er®ssége a f®szövegben leírt ideális
m¶ködésnek felel meg.

A 25. ábra referenciaként szolgál, itt egyetlen gy¶r¶ transzmissziós valószín¶ségét lát-
hatjuk a gy¶r¶sugárral (a) szorzott bejöv® hullámszám függvényében a szórás er®sségét
meghatározó D különböz® értékeire. Itt jól látszik a szórócentrumok kett®s szerepe, maga
a transzmissziós valószín¶ség is csökken D növelésével, ugyanakkor az interferenciának
köszönhet® oszcillációk is elt¶nnek, ahogyan a véletlen szórások szerepe növekszik. (Ez
az ábra egymással szemben lév® be- és kimen® vezetékek esetére készült, nem túl er®s
spin-pálya kölcsönhatás esetére: ω/Ω = 1.0, lásd a (2.25) egyenletet.)

A nagyságrendek (mekkora D érték milyen transzmissziócsökkenést idéz el® egyetlen
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gy¶r¶ben) ismeretében térjünk most rá az összetettebb hálózatok vizsgálatára. A 26. ábra
mutatja egy 3×3-as és egy 5×5-ös hálózat transzmissziós valószín¶ségének a változását D
függvényében. A paramétereket úgy választottuk, hogy szórócentrumok nélkül a kisebb
hálózat a bemen® áramot egyik kimenetére irányítja, míg az 5× 5-ös hálózat a Stern-
Gerlach berendezésnek megfelel® módon m¶ködik. Nem túl nagy D értékekre (ami a
leginkább érdekes a funkcionalitás meg®rzése szempontjából) láthatjuk, hogy a spinfügg®
és spinfüggetlen szórócentrumok közül az el®bbiek csökkentik gyorsabban a transzmisszi-
ós valószín¶séget. A méretet �gyelembe véve, a nagyobbik hálózat kissé érzékenyebbnek
látszik a szórócentrumok hatására, de ez az e�ektus nem túlságosan er®s, s®t még az
egyetlen gy¶r¶ esetével (25. ábra) összevetve sem látunk nagyságrendi különbségeket. Ez
biztató abból a szempontból, hogy esetlegesen a hálózatok funkcionalitása sem t¶nik el a
szórócentrumok megjelenésével azonnal.
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27. ábra: A (3.8) egyenletekkel megadott mértékek 3× 3 gy¶r¶b®l álló hálózat esetére
a szórási folyamatok er®sségének a függvényében. A gy¶r¶k mérete és a SOI er®ssége a
f®szövegben leírt ideális m¶ködésnek felel meg.

Tekintsünk el®ször egy olyan 3×3-as hálózatot, amely az 1 index¶ kimenetére irányítja
az áramot. Az ett®l az ideális viselkedést®l való eltérést több módon is számszer¶síthetjük:

M1 =
P1

R+P2 +P3

=
P1

1−P1

,

M2 =
P1

P2 +P3

=
P1

T −P1

,

Sout =−
∑
k

Pk
T

log2

Pk
T
.

(3.8)

Itt R és T a re�exiós és transzmmissziós valószín¶ségeket jelenti, Pk pedig annak a va-
lószín¶sége, hogy az elektron a k-adik kimeneten át távozik Természetesen R+T = 1,
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továbbá T = P1 +P2 +P3, a cél pedig P1 = 1 minél jobb megközelítése. Az M1 és M2

mértékek lényegében jel/zaj viszonyt fejeznek ki, és M1 a �szigorúbb� abban az értelem-
ben, hogy M2 a re�exiós veszteséget nem veszi �gyelembe, pusztán a megcélzott kimenet
valószín¶ségét hasonlítja össze a nemkívántakéval. (A rend kedvéért: a �mérték� szó itt
lényegében �a célzott funkció megközelítését mér® függvény� értelemben szerepel, semmi
köze az 5. fejezetben is vizsgált elektromágneses mértékekhez.) Sout a kimenet Shannon
entrópiája, ami az ideális esetben nulla, és maximális, ha minden Pk valószín¶ség azonos.

Ezeknek a mértékeknek a szórási jelenségek er®sségét meghatározó D-t®l való függését
mutatja a 27. ábra. Ahogyan látható, bár D növelésével mindhárom értelemben gyorsan
távolodunk a kívánt funkciótól, még 80% alá es® transzmissziós valószín¶ségek esetén
is használható jel/zaj viszonyokat láthatunk. Érdekes módon spinfügg® és spinfüggetlen
szórási mechanizmusok esetén nagyon hasonló eredményeket kapunk, ezért a továbbiakban
az els® eset vizsgálatára szorítkozunk.
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28. ábra: A (3.9) egyenletekkel megadott mértékek 5× 5 gy¶r¶b®l álló hálózat esetére
a szórási folyamatok er®sségének a függvényében. A gy¶r¶k mérete és a SOI er®ssége a
f®szövegben leírt ideális m¶ködésnek felel meg.

Ezek után térjünk át egy 5×5 gy¶r¶b®l álló hálózatra, amely ideális esetben a Stern-
Gerlach berendezésnek megfelel® funkciót lát el. Ebben az esetben a célzott funkciótól
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való eltérést mér® függvények szükségképpen spinfügg®ek:

M ′
1 =

P↑↑1
1−P↑↑1

,

M ′
2 =

P↑↑1
T −P↑↑1

,

S ′out =−
∑
k

P↑↑k
T

log2

P↑↑k
T

+
P↑↓k
T

log2

P↑↓k
T

,

(3.9)

ahol spin-fel inputot feltételezünk, és P↑↑1 =P1(be : ↑, ki : ↑) az a valószín¶ség, ami ideális
esetben egységnyi. A P↑↓k=Pk(be :↑, ki :↓) valószín¶ség a spin szerint felbontott Shannon
entrópia kifejezésében spin-le kimenetet jelöl a k-adik vezetéken. Ellentétes spin orientá-
ciójú bemenettel hasonló mértékek de�niálhatók, de a tapasztalat azt mutatja, hogy azok
nem szolgáltatnak új információt.

A 28. ábrán láthatjuk a (3.9) egyenletekkel adott mértékek D-t®l való függését. Ér-
demes megjegyezni, hogy er®s szórások esetén S ′out lényegében a Shannon entrópia maxi-
mumához tart, azaz ilyenkor (az egyébként is gyenge) kimen® áram egyenletesen oszlik
el a kimeneteken. (Hasonló igaz a 27. ábrán látható Sout függvényre.) A 28. és a 27. áb-
rát összehasonlítva látszik, hogy D ugyanakkora értékéhez észrevehet®en er®sebb e�ektus
tartozik a nagyobb hálózat esetében, ugyanakkor még az 5× 5-ös hálózat esetén is ta-
lálható olyan tartomány, ahol funkcionalitás nem veszik el teljesen a szórási folyamatok
következtében.

Véges h®mérséklet

A h®mérséklet szerepe a vizsgált modellben lényegében az, hogy kiszélesíti a bejöv® elekt-
ronok energia szerinti eloszlását. (Ahogyan a lent, (3.10) számon az egyszer¶ség kedvéért
lényegében megismételt (1.17) egyenlet is mutatja, kis feszültségek és lineáris válasz esetén
itt lényegében a Fermi függvény energia szerinti deriváltja a meghatározó.) Ebb®l az is
látszik, hogy van egy természetes határa a h®mérsékletnek, amely fölött nem várhatunk
interferencián alapuló viselkedést. Arról van szó, hogy ha az elektronok karakterisztikus
hullámszáma k, és az eszköz meghatározó lineáris mérete a, akkor az interferencián alapu-
ló mérhet® mennyiségek ka közel periodikus függvényei lesznek. (Egyetlen gy¶r¶ esetén,
ha spin-pálya kölcsönhatás nem túl er®s, ez a k a bejöv® elektronokhoz rendelhet® hul-
lámszám, a pedig a gy¶r¶ sugara. A létrejöv® kváziperiodikus vezet®képesség a 25. ábrán
látható.) Természetesen ha a bejöv® hullámszámok egy ∆k tartományba esnek, akkor egy
interferencián alapuló eszközben a∆k nem lehet tetsz®legesen nagy (nem eshet az egy-
ség nagyságrendjébe), mert különben az interferencia elmosódásával az eszköz sem fogja
tudni ellátni a funkcióját. Ez természetesen a mérettel szorosan összefügg, hiszen egy
adott h®mérsékleten az egyensúlyi energiaeloszlás és így a diszperziós reláción keresztül
∆k is �x, ugyanakkor a∆k kisebb eszközök esetén kisebb. A miniatürizáció tehát ebb®l a
szempontból is hasznos lehet.

Az összetettebb rendszerek vizsgálata el®tt most is érdemes egyetlen gy¶r¶ esetén ta-
nulmányozni az emelked® h®mérséklet hatását. A fentiekkel teljesen összhangban a 29. áb-
ra azt mutatja, hogy a transzmissziós valószín¶ség ebben az esetben is észrevehet®en
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29. ábra: Egyetlen (tükörszimmetrikus) kvantumgy¶r¶ transzmissziós valószín¶sége kü-
lönböz® h®mérsékleteken. A spin-pálya kölcsönhatás er®sségét ω/Ω = 1.0 határozza meg.
(Lásd a (2.25) egyenletet.)

megváltozik már akkor is, amikor kBT még csak kis százaléka a Fermi energiának. (Érde-
mes megjegyezni, hogy ha EF nagyságrendileg 10 meV, a 29. ábrán a vízszintes vonalhoz
tartozó, legmagasabb h®mérséklet még mindig a kriogenikus tartományba esik.)

Ha összehasonlítjuk azt a két esetet, amikor a bemenet nem monoenergetikus mivolta
illetve a szórócentrumok hatása az, ami teljesen megváltoztatja a transzmissziós tulajdon-
ságokat (a 29. és a 25. ábra), egy fontos különbséget vehetünk észre: az intenzív szórási
folyamatok gyakorlatilag nullává változtatják a vezet®képességet, azonban a magas h®mér-
séklet véges vezet®képességet eredményez. Az els® eredmény intuitívan érthet®, a második
azonban utánagondolást igényel. A vezet®képesség kiszámításakor (az (1.17) egyenlet két
vezetékre érvényes átiratát használva) lényegében a bemen® energiákra átlagolunk:

G=
2e2

h

∫
T (E)

(
− ∂f
∂E

)
dE, (3.10)

ahol T (E) a transzmissziós valószín¶ség és f(E) = 1/(exp(E−EF
kT

)+1). A h®mérséklet nö-
velésével ∂f/∂E egyre szélesedik, és ahogyan ennek az alfejezetnek az elején is említettük,
a transzmissziós valószín¶ség kváziperiodikus függvénye ka-nak. Emiatt T (E) is oszcillál,
és elegend®en magas h®mérsékleten a sok oszcilláció átlaga már lényegében energia és
h®mérsékletfüggetlen vezet®képességet ad. Periodikus hálózatok magash®mérséklet¶ ve-
zet®képességének a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét®l való függésének részleteit a [E9]
munkában vizsgáltuk.

Visszatérve a több gy¶r¶b®l álló hálózatok stabilitására, a 30. ábra azt mutatja, a
kvantumgy¶r¶k 3×3-as hálózata M2 = 2 jel/zaj viszonnyal képes egy adott kimenetére
irányítani az elektronokat még olyan h®mérsékleten is, ahol egyetlen gy¶r¶ transzmisszi-
ós valószín¶sége az eredeti érték 80 százalékára esik vissza (ahogyan a 29. ábrával való
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összevetésb®l leolvasható). A Stern-Gerlach berendezés analogonját megvalósító 5×5 gy¶-
r¶b®l álló hálózat érzékenyebb a termikus �uktuációkra, ami részben a nagyobb méretnek,
részben pedig a más jelleg¶ funkciónak köszönhet®.
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30. ábra: A (3.8) és (3.9) egyenletekkel adott mértékek 3×3 illetve 5×5 gy¶r¶b®l álló
hálózatok esetén a h®mérséklet függvényében. A gy¶r¶k mérete és a SOI er®ssége mindkét
rendszer esetén a f®szövegben leírt ideális m¶ködésnek felel meg.

Ezek az eredmények azt mutatják, hogy a kvantumos interferencián alakuló eszközök
annál jobban m¶ködnek, minél inkább monoenergetikus a bemenet. Ez kisebb eszközök
építésével, vagy a bemenet energiájának a sz¶résével oldható meg.

3.7. Összefoglalás

Gy¶r¶kb®l álló hálózatok, amennyiben bennük az elektronok mozgása koherens, és a
Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatás er®ssége gy¶r¶nként kontrollálható, nagyon �e-
xibilis spin transzformációs tulajdonságokkal rendelkeznek. Viszonylag kis (3×3 és 5×5
gy¶r¶t tartalmazó) hálózatok esetén megmutattuk, hogy lehetséges az elektronokat spint®l
függetlenül egy el®re kiválasztott kimenetre irányítani, illetve a Stern-Gerlach berendezé-
sével tökéletesen analóg viselkedés is megvalósítható. Fontos hangsúlyozni, hogy ebben az
esetben a hálózat egésze részt vesz annak a globális, spinfügg® interferenciamintázatnak
a kialakulásában, ami végül a kívánt m¶ködést hozza létre.

Felmerül a kérdés, hogy ezek a kvantumos interferencián alapuló eszközök milyen mér-
tékben robusztusak, azaz egy meghatározott spintranszformációs funkcióval rendelkez®
hálózat hogyan veszíti el ezt a funkcióját pl. szórócentrumok és termikus �uktuációk
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jelenlétében. Ezeknek a funkcióknak az elvesztését megfelel® függvények, mértékek beve-
zetésével számszer¶sítettük. Eredményeink azt mutatják, hogy a vizsgált hálózatok bi-
zonyos fokú stabilitást mutatnak a küls® zavaró tényez®kkel szemben. Egyetlen gy¶r¶
transzmissziós valószín¶ségéhez viszonyítva azt mondhatjuk, hogy olyan er®sség¶ szórási
jelenségek, illetve olyan h®mérsékletek esetén, amikor egy gy¶r¶ transzmissziója észreve-
het®en lecsökken, a hálózatok funkcionalitása legalább részben megmarad.

3.8. Kvantumos hálózatokkal kapcsolatos további ered-
mények

Kvantumosan viselked® elektronok különböz® geometriájú hálózatokban való mozgását az
el®z® két fejezetben leírt eredményeken kívül még számos további szempontból is meg-
vizsgáltuk [E2�E5, E7�E9, E14]. Többek között megmutattuk, hogy kvantumgy¶r¶k se-
gítségével a kvantumos bolyongás is realizálható [E5], illetve hogy négyzetes hálózatok
magash®mérséklet¶ vezet®képessége a spin-pálya kölcsönhatás er®sségének a változtatá-
sával kontrollálható [E9]. Ehhez a területhez kapcsolódóan témavezetésemmel két summa
cum laude min®sítéssel megvédett PhD dolgozat született (Kálmán Orsolya 2009., a társ-
témavezet® Benedict Mihály, és Szaszkó-Bogár Viktor, 2015.) Jelenleg doktoranduszként
Magashegyi István és Mike Péter dolgozik ehhez nagyon hasonló, de id®függ® kérdéseken,
amikor az áramokat létrehozó küls® gerjesztést lézerimpulzus hozza létre [E18, E19]. Ez
még viszonylag új területnek tekinthet®, ugyanakkor a statikus terekkel befolyásolt, spin-
függ® vezetési jelenségek vizsgálata nemzetközi szinten még mindig intenzíven kutatott
témának számít [87].
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4. fejezet

Lokalizált spinek kölcsönhatása
id®függ® mágneses térrel :
molekuláris mágnesek

Vezetési elektronok spinjének a lehetséges transzformációi után ebben a fejezetben hely-
hez kötött, lokalizált elektronok id®függ® mágneses térrel való kölcsönhatását vizsgáljuk.
A bevezet®ben bemutatott e�ektív modell alapján a molekuláris mágnesek dinamikáját
egyetlen spin id®fejl®désével közelíthetjük. Ha ez a spin nagy, akkor a mágneses indukció
nulláról néhány tesla nagyságig való növelése közben több olyan energianívó-párt is talá-
lunk, amelyek bizonyos térer®sség értékeknél közel kerülnek egymáshoz. Ezeknek a beve-
zet®ben is említett rezonanciáknak a pontosabb leírás szerint elkerült nívókeresztez®dések
(avoided crossing) sorozata felel meg, ami a minta mágnesezettségének a dinamikáját is
számottev®en befolyásolja.

A következ®kben el®ször egyetlen ilyen elkerült nívókeresztez®dés esetén tekintjük az
id®fejl®dést. A kérdéskör vizsgálata egészen 1932-ig nyúlik vissza, amikor Landau, Zener és
Stückelberg [42�44] megoldották azt a problémát, amikor egy 2×2-es Hamilton-operátor
(mátrix) diagonális mátrixelemei lineárisan n®nek illetve csökkennek az id® múlásával,
úgy, hogy (megfelel® választással) a t=0 id®pillanatban egyeznek meg. A konstans o�di-
agonális mátrixelemek jelenléte miatt a Hamilton-operátor pillanatnyi sajátértékei ekkor
sem azonosak, de közel kerülhetnek egymáshoz. (Hasonlóan a 8. ábrán látható esethez,
csak most a vízszintes tengelyen az id® szerepel.) Maga a dinamika ebben az esetben is
összetett, de vannak fontos, a Hamilton-operátor paramétereib®l analitikusan kiszámít-
ható eredmények. Mivel erre a Landau-Zener-Stückelberg (LZS) modellre gyakran fogunk
hivatkozni a továbbiakban, érdemes a konkrétabban is megfogalmazni az eredményeit. A
Pauli mátrixok segítségével írjuk fel a

HLZS(t) = vtσz+
δ

2
σx (4.1)

Hamilton-operátort, ahol a lineáris változáshoz tartozó �sebességet� leíró v paraméter,
illetve az egymáshoz közel kerül® nívók minimális távolságát meghatározó δ valós. Az
eredeti Zener-féle megfogalmazásban pl. egy kétatomos, rezg® molekula két � mai szó-
használattal élve � Born-Oppenheimer energiafelületér®l van szó. Hasonló jelenség több
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dimenzióban is tapasztalható, bár kett®nél több atomból álló molekulák esetén az elke-
rültek mellett kónikus nívókeresztez®dések (conical intersections [88]) is megjelenhetnek.
Küls® tér hatására már kétatomos molekulák estén is megjelenik mindkét típusú nívóke-
resztez®dés [89].

Ebben a problémakörben két bázisról szokás beszélni, az egyik σz statikus sajátbá-
zisa, a másik pedig a HLZS pillanatnyi sajátértékeihez tartozó, azaz id®függ® bázis, az
adiabatikus állapotok bázisa. A fenti Hamilton-operátorban az elkerült nívókeresztez®dés
a t = 0 id®pillanatban következik be. Ha a rendszer sokkal ezel®tt (t→ −∞) az egyik
adiabatikus állapotban volt, annak a valószín¶sége, hogy a t→∞ limeszben ugyanebben
az adiabatikus sajátállapoban lesz, PLZS = 1−exp(−πδ2/2h̄v).

Az LZS modellt a molekulavibrációk [90, 91] leírása mellett nagyon sok területen hasz-
nálják, többek között Rydberg atomok küls® térbeli dinamikájának [92�95] vagy szupra-
vezet® qubitek [96, 97] viselkedésének a vizsgálatára. Természetesen molekulamágnesek
[40, 98�100] mágnesezettségi görbéinek az interpretálására is gyakran alkalmazzák ezt a
módszert.

Az LZS modell segítségével tehát mind az adiabatikus határeset (amikor a rendszer
követi a Hamilton-operátor pillanatnyi sajátállapotait), mind pedig a nagyon gyors átme-
netek létrejötte leírható. E két határeset között általában az történik, hogy a rendszer ál-
lapota az elkerült nívókeresztez®dés után az adiabatikus állapotok valamilyen nemtriviális
szuperpozíciója lesz. Ebb®l a szempontból érdekes a modellnek a periodikus általánosí-
tása, amikor a paraméterek félciklusonként visszatérnek az elkerült nívókeresztez®déshez
tartozókhoz: ebben az esetben alapvet® (�welcher Weg�, �which way�) interferenciajelen-
ségek lépnek fel [101]. Maga az interferencia természetesen nagyon érzékeny a különféle
dekoherencia folyamatokra [102]. Ennek a fejezetnek az els® részében a [T5] munka alap-
ján a dekoherencia hatását fogjuk vizsgálni a �Landau-Zener-Stückelberg interferencia�
[103] esetében.

A fejezet második részében szorosabban a molekulamágnesekre koncentrálva magának
az LZS modellnek az alkalmazhatóságát járjuk körül [T6]. A meghatározottság kedvéért
a h̄ egységekben S = 10 érték¶ spinnel leírható Mn12-Ac molekula paramétereit fogjuk
használni, és a dinamikát az e�ektív Hamilton-operátor mind a 21 nívóját �gyelembe
véve fogjuk kiszámítani lineárisan változó küls® mágneses térben. Meghatározzuk a mág-
nesezettségi görbéket, majd rámutatunk, hogy az LZS modell ebben az esetben csak a
nagyságrendek becslésére alkalmas, mivel az egyes elkerült nívókeresztez®dések esetén az
adiabatikus állapotok függése a küls® tért®l összetettebb az LZS modell feltételezései-
nél. Ezt a következtetést a problémához jól illeszked® numerikus módszer kidolgozásával
tudtuk levonni.

4.1. Kétnívós rendszer és periodikus gerjesztés

A Landau-Zener-Stückelberg modell fentiekben említett �periodikus általánosítása� a kö-
vetkez® Hamilton-operátorral adható meg:

Hs(t) = a cos(Ωt)σz+
δ

2
σx =

(
a cos(Ωt) δ/2
δ/2 −a cos(Ωt)

)
, (4.2)
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ahol Ω az a amplitúdójú küls® mez® körfrekvenciája, és a második egyenl®ség a σz Pauli
mátrix {| ↑〉, | ↓〉} sajátállapotaiban érvényes. Bár ez a modell több �zikai rendszer esetén
is releváns lehet, a konkrét példa kedvéért gondoljunk egy feles spin¶ rendszerre, amely
Zeeman kölcsönhatásban van egy oszcilláló mágneses térrel.

A spin emellett még kölcsönhatásban áll egy bozonokkal leírható környezettel (kris-
tályrácshoz csatolt spinek esetén ezek a fononok):

Hr =
∑
k

ωkak
†ak, (4.3)

ahol ak illetve ak† jelöli a k-adik módus eltüntet® illetve kelt® operátorát, és természe-
tesen

[
ak′ , ak

†] = δkk′ (h̄ = 1 egységeket használva). A rendszer és a környezet közötti
kölcsönhatást

V = S⊗
∑
k

gk(ak
†+ak) (4.4)

írja le, ahol S egy (ezen a ponton még tetsz®leges) spin operátor, a gk csatolási állandókat
pedig valósnak tekintjük. (A spin-fonon csatolás [104] mellett hasonló tag írja le egy
kétállapotú atom elektromágneses mez®vel való kölcsönhatását is [105].)

Miel®tt rátérnénk a környezet hatásainak a leírására, érdemes alaposabban megvizs-
gálni azt az esetet, amikor az id®fejl®dés generátora pusztán a periodikus Hs operátor.
Ilyenkor a Floquet-elmélet [106] alapján tudható, hogy az id®függ® Schrödinger-egyenlet
megoldásai

|φr(t)〉= |ur(t)〉e−iεrt, |ur(t+T )〉= |ur(t)〉,
〈u1(t)|u2(t)〉= 0, 〈ur(t)|ur(t)〉= 1 (4.5)

alakba írhatók, ahol az |ur(t)〉 Floquet állapotok periodikusak, az εr Floquet kvázienergi-
ák pedig valósak. A fenti egyenletben az r index lehetséges értékei � a kétnívós modellnek
megfelel®en � 1 és 2. A (4.5) egyenletek második sora miatt |φ1(t)〉 és |φ2(t)〉 id®függ® or-
togonális bázist alkotnak. Jobban megnézve az is látszik, hogy ha εr Floquet kvázienergia,
a hozzá tartozó állapot pedig |φr(t)〉, akkor ugyanez igaz az εr +nΩ, |φr(t)〉×exp(inΩt)
párosra is, bármilyen egész n esetén. Dinamikai szempontból ezek az állapotok ekviva-
lensek, ezért elegend® a két legkisebb abszolut érték¶ kvázienergiát tekintenünk (amelyek
általában nem Ω egész számú többszörösével különböznek egymástól.) A jelölések egyér-
telm¶sége miatt legyen ε1 ≤ ε2. (Érdemes megjegyezni, hogy a (4.2) Hamilton-operátort
tartalmazó id®függ® Schrödinger-egyenlet átírható Mathieu-típusú inhomogén di�erenci-
álegyenletté, amelynek az elmélete több módszert is ismer ε1 és ε2 meghatározására, lásd
pl. [107].)

A Floquet kvázienergiák és a hozzájuk tartozó, a (4.5) egyenlettel adott állapotok
ismeretében megalkothatjuk az U(t) =

∑
r |φr(t)〉〈φr(0)| evolúciós operátort is. Ennek

segítségével � visszatérve a teljes, környezettel is kölcsönható rendszer leírására � a V
operátort egy olyan kölcsönhatási képbe tudjuk transzformálni, ahol a nem csatolt rend-
szert Hr és Hs összege írja le. Ebben a képben a kölcsönhatásban szerepl® spinoperátor
id®függésére az adódik, hogy

SI(t) =
∑
ω>0

S(ω)e−iωt+h.c. (4.6)
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Az itt szerepl® Fourier komponensek alakja

S(ω) =
∑
r,r′,n

|ur(0)〉〈ur′(0)|〈〈r′|S|r〉〉n, (4.7)

ahol bevezettük a

〈〈r′|S|r〉〉n =
1

T

∫ T

0

einΩt〈ur′(t)|S|ur(t)〉dt (4.8)

jelölést (T = 2π/Ω). A (4.7) egyenletben n egész, és az összegzésben azok a frekvenciák
szerepelnek, amelyekre εr′−εr−Ωn=ω [108]. (Ez adja (4.7) bal oldalának az ω-függését.)
Másszóval, három típusú pozitív frekvencia jelenik meg:

ω0
n = nΩ, ω±n =±|ε1−ε2|+nΩ. (4.9)

A fenti kölcsönhatási kép lehet®séget nyújt arra, hogy jól ismert módszerek felhaszná-
lásával megadjuk a Born-Markov közelítésben érvényes, a feles spin¶ rendszer id®fejl®dését
meghatározó master-egyenletet. A dinamikai mennyiség itt a feles spin redukált s¶r¶ség-
operátora:

ρs(t) = Trr[ρ(t)], (4.10)

ahol Trr a környezet szabadsági fokaira vonatkozó trace m¶veletet (nyom- vagy spurkép-
zést) jelent, ρ(t) a teljes rendszer s¶r¶ségoperátora, a kölcsönhatási kép explicit jelölését
pedig elhagytuk. Ha a környezettel való kölcsönhatás nem túl er®s, és a környezetben lét-
rejöv® korrelációk gyorsan lecsengenek [108, 109], akkor szorzat alakú ρ(0) = ρs(0)⊗ρr(0)
kezd®állapot esetén azt kapjuk, hogy:

dρs
dt

=
∑
ω>0

γ(ω)

(
S†(ω)ρsS(ω)− 1

2
S(ω)S†(ω)ρs−

1

2
ρsS(ω)S†(ω)

)
+ γ′(ω)

(
S(ω)ρsS

†(ω)− 1

2
S†(ω)S(ω)ρs−

1

2
ρsS

†(ω)S(ω)

)
. (4.11)

A részletes levezetés során a k szerinti összegzéseket aD(ω) móduss¶r¶ség felhasználásával
ω szerinti integrállá írtuk át. Ezekkel :

γ(ω) = D(ω)g2(ω) (〈n(ω)〉+1) ,

γ′(ω) = D(ω)g2(ω)〈n(ω)〉, (4.12)

ahol 〈n(ω)〉= Trr
(
a†(ω)a(ω)ρr

)
a gerjesztések átlagos számát adja meg az ω frekvenciá-

jú környezeti módusban. Ha visszatérünk a Schrödinger-képbe, azt látjuk, hogy a (4.11)
egyenlet Lindblad-típusú [110], de az er®s küls® gerjesztés miatt a Lindblad operátorok
most id®függ®ek. A részletes számításokból az is látható, hogy a (4.6) és a (4.11) egyenle-
tekben pontosan ugyanazok a frekvenciák szerepelnek. Ez alapján a fenti egyenlet úgy is
olvasható, mint a spinb®l és a gerjeszt® térb®l álló csatolt rendszer kölcsönhatása azokkal
a környezeti módusokkal, amelyek frekvenciája rezonáns a csatolt rendszer valamely át-
menetével. Itt voltaképpen azt az analógiát használtuk, hogy a periodikusan gerjesztett
feles spin spektruma � bár a gerjesztés teljesen klasszikus � nagyon hasonló ahhoz az
esethez, amikor a spin egyetlen kvantált módussal hat kölcsön: a Floquet spektrum egy-
mástól (h̄)Ω energiával különböz® szintjei mintha az oszcilláló térben megjelen® egy-egy
gerjesztéssel különböznének egymástól [108].
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4.2. Id®fejl®dés a környezet hatása nélkül

A dekoherenciával kapcsolatos jelenségek vizsgálata el®tt érdemes röviden áttekinteni a
periodikusan gerjesztett rendszer id®fejl®dését a környezet hatása nélkül. Ebben sokat
segít az az észrevétel, hogy ha a (4.2) Hamilton-operátorban felcseréljük σx-et és σz-t,
akkor az eredményül kapott H̃s unitér ekvivalens lesz az eredeti Hamilton-operátorral :
Hs = 1/2(σz + σx)H̃s(σz + σx). Maga H̃s pedig formálisan megegyezik a forgóhullámú
közelítés nélküli Rabi-probléma Hamilton-operátorával, ami klasszikus, monokromatikus
elektromágneses sugárzással kölcsönható kétállapotú atomot ír le [105]. Ez a probléma
már széleskör¶ vizsgálat tárgyát képezte, és az analógia észrevétele intuitív képet ad
a kvantumoptikai modellek ismer®inek. A jelenlegi tárgyaláshoz kapcsolódóan érdemes
megemlíteni, hogy kvantumrendszerek dinamikájának Floquet módszerrel történ® vizsgá-
lata komoly múltra tekint vissza [111], míg a frissebb eredmények (lásd pl. [112, 113])
a kvantuminformatikai aspektusokra fókuszálnak. A Rabi-probléma kísérleti vonatkozá-
sai kapcsán mindenképpen meg kell említeni a 2012-es Nobel díjhoz szorosan kapcsolódó
eredményeket, még akkor is, ha azok jelent®ségét részben az adta, hogy a gerjeszt® tér
nem-klasszikus, kvantált mivolta játszotta a f®szerepet a mért e�ektusokban [114, 115].
Az atomok és a kvantum pöttyök (dot) közötti analógiát húzza alá az exciton Rabi osz-
cillációk detektálása [116, 117].

A paraméterek nagyban befolyásolják, hogy milyen is lesz aHs által generált dinamika.
Ennek a vizsgálatát megkönnyíti, ha bevezetjük a τ = Ωt dimenziótlan id® paramétert. A
h̄= 1 egységekben felírt id®függ® Schrödinger-egyenletet Ω-val osztva kapjuk:

i
d

dτ
|Ψ〉=

(
A cos(τ)σz+

∆

2
σx

)
|Ψ〉, (4.13)

ahol A=a/Ω és ∆=δ/Ω. Az LZS modellel való összehasonlítást megkönnyíti a PLZS =1−
− exp(−π∆2/2A) valószín¶ség használata, amely az elkerült nívókeresztez®dés után sok
id®vel érvényes, abban az esetben, amikor a küls® tér id®ben lineárisan változik, méghozzá
a periodikus gerjesztéshez tartozó maximális sebességgel. (Ez a kifejezés a (4.1) egyenlet
után adott PLZS = 1− exp(−πδ2/2h̄v) valószín¶ségb®l a v = aΩ = AΩ2, δ = ∆Ω, h̄ = 1
helyettesítésekkel kapható meg.) Ha ∆2/A� 1, akkor PLZS közel egységnyi, azaz ha a
rendszer kezdetben Hs egy pillanatnyi sajátállapotában volt, akkor adiabatikusan azt is
fogja követni a kés®bbiekben. Ezzel ellentétben, a ∆2/A→ 0 esetben PLZS → 0, azaz a
nem-adiabatikus átmenet valószín¶sége közelít egyhez ekkor.

A periodicitás miatt természetesen csak alacsony frekvenciák esetén biztos, hogy az
LZS modell feltételezései realisztikusak, azaz hogy a hosszúidej¶ határeset alapján számí-
tott eredmény közelít®leg igaz lesz, mire a következ® elkerült nívókeresztez®dés bekövet-
kezik. Emiatt a dinamika nem mindig tekinthet® egymást követ® LZS átmenetek soroza-
tának. A (4.13) alakból az is látható, hogy a gerjesztés gyenge vagy er®s mivoltát szintén
∆2/A határozza meg: amikor A kicsi ∆2-hez képest, akkor a σx sajátbázisában a populá-
ciók Rabi oszcillációkat mutatnak (a dimenziótlan Rabi frekvencia ΩR=

√
A2 +(1−∆)2),

míg az A�∆2 esetben a dinamika közel periodikus lesz 2π szerint.
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4.3. Kvázistacionárius megoldások dekoherencia jelenlé-
tében

Ezután tekintsük a (4.11) egyenlet stacionárius megoldásait, azaz azt az esetet, amikor
s¶r¶ségoperátor kölcsönhatási képbeli id®deriváltja elt¶nik. Valójában persze ezek a meg-
oldások Schrödinger-képben nem konstansok, ugyanakkor ez az id®fejl®dés jól ismert.
(Emellett id®függ® Hamilton-operátor esetén általában nem is várhatók valódi stacionári-
us megoldások.) Ezért érdemes a (4.11) egyenlet kvázistacionárius megoldásairól beszélni,
amelyek � ahogyan látni fogjuk � periodikusak [118], ami az |ur(t)〉 Floquet állapotok
id®fejl®déséb®l adódik.

Miel®tt az eredményekre rátérnénk, speci�kálnunk kell a D(ω), g(ω) tagokat a (4.12)
egyenletekkel adott γ és γ′ kifejezésekben. Termikus környezetet feltételezve, a gerjeszté-
sek 〈n(ω)〉 átlagos számát a Bose-Einstein statisztika adja meg. Fononfürd®be helyezett
molekulamágnesek [104] esetén (ugyanúgy, ahogyan termikus elektromágneses mez®vel
kölcsönható kétállapotú atomok esetén [105]) megindokolható a

γ(ω) = κ
ω3e

ω
kBTr

e
ω

kBTr −1
, (4.14)

γ′(ω) = κ
ω3

e
ω

kBTr −1
, (4.15)

választás (idézzük fel, hogy h̄=1). Fent κ nem függ ω-tól, ez adja meg a csatolás er®sségét,
Tr pedig a környezet h®mérséklete. A (4.11) master egyenlet diagonális komponensei a
következ® alakúak:

ρ̇11 = κ [ρ22 (Γ21 +Γ′12)−ρ11 (Γ12 +Γ′21)] ,

ρ̇22 = −ρ̇11, (4.16)

az o�diagonálisak pedig:

ρ̇12 = ρ̇∗21 =−κ
2

(Γ11 +Γ22 +Γ12 +Γ21−2Γ3

+Γ′11 +Γ′22 +Γ′12 +Γ′21−2Γ′3) ρ12. (4.17)

Az együtthatók a fenti egyenletekben (4.15) felhasználásával kaphatók meg,

Γii =
∑
n>0

γ(ω0
n) |〈〈i|S|i〉〉n|2 ,

Γ12 =
∑
n≥0

γ(ω+
n) |〈〈2|S|1〉〉n|2 ,

Γ21 =
∑
n>0

γ(ω−n) |〈〈1|S|2〉〉n|2 ,

Γ3 =
∑
n>0

γ(ω0
n)〈〈2|S|2〉〉n〈〈1|S|1〉〉−n, (4.18)

a vessz®s mennyiségek (amelyek elt¶nnek nulla h®mérsékleten) pedig a γ → γ′ cserével
adódnak.
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31. ábra: A kvázistacionárius 〈σz〉qs=Trs (ρqsσz) várható érték a τ=2nπ id®pillanatokban
A függvényeként különböz® h®mérsékleteken (∆ = 1.5).

Ha a (4.16, 4.17) egyenletek bal oldala nulla, akkor s¶r¶ségoperátor diagonális, és a
f®átlóbeli elemeinek hányadosa kiszámítható:

ρqs11

ρqs22

=
Γ21 +Γ′12

Γ12 +Γ′21

. (4.19)

Mivel ρqs11 + ρqs22 = 1, nemcsak a fenti arány, hanem az egyes diagonális mátrixelemek is
megkaphatók.

Érdemes meg�gyelni, hogy (4.19) alapján a kvázisztatikus megoldás nem szükségsze-
r¶en az alacsonyabb Floquet kvázienergiához tartozó állapot, azaz nem |u1〉, még nulla
h®mérsékleten sem. Ez intuitíven úgy érthet® meg, ha ismételten a kvantált módussal
kölcsönható spin analógiáját használjuk. A Γ12 + Γ′21 (illetve a Γ21 + Γ′12) kifejezés in-
terpretálható úgy, mint a környezet által el®idézett |u1〉 → |u2〉 (|u2〉 → |u1〉) átmenetek
különböz® fononszámokra összegzett rátája. Er®s gerjesztés esetén el®fordulhat, hogy a
gerjeszt® tér és a spin együttes rendszerének az energiája akkor csökken, ha pusztán a
spint �gyelembe véve az |u1〉 → |u2〉 átmenet következik be.

Ha feltesszük, hogy hosszú id® múlva a dinamika kvázistacionáriussá válik, akkor az
eddig kapott megoldások adják meg azokat az állapotokat is, amelyekhez a rendszer kon-
vergál. Azaz ρii(∞)=ρqsii és ρij(∞)=0, ha i 6=j. (A kés®bbiekben bemutatandó numerikus
eredmények is egybecsengenek ezzel a feltevéssel.)

Ezt felhasználva a fenti eredmények úgy is olvashatók, hogy a dekoherencia jelenléte ál-
lapotpreparálásra ad lehet®séget. A 31. ábra mutat erre egy példát. Itt a 〈σz〉qs=Trs (ρqsσz)
kvázistacionárius várható értéket látjuk különböz® környezeti h®mérsékletek esetére. Aho-
gyan leolvasható, található több olyan pont is, amikor a hosszú idej¶ limeszt tekintve a
rendszer közel kerül σz valamely sajátállapotához a τ = 2nπ id®pillanatokban. (Periodi-
kus gerjesztés esetén a populációtranszfer létrehozására mutat egy másik módszert a [119]
munka.)
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32. ábra: A 〈σz〉 várható érték id®fejl®dése különböz® paraméterek esetén (A= 0.1,∆ =
= 0.5, κ= 1.0 a fels®, míg A= 10,∆ = 0.4, κ= 10−4 az alsó gra�konon). A kezd®állapot σz
kisebb sajátértékéhez tartozó sajátállapota, ρs(0) = | ↓〉〈↓ |.

Ha a gerjesztés gyenge, akkor csak az |u1〉 �alapállapot� lesz populálva a t→∞ határ-
esetben. Ilyenkor az egzakt rezonancia (∆ = 1/2) esetét kivéve jó közelítéssel igaz, hogy
|u1〉(0)≈ (| ↑〉−| ↓〉)/

√
2, azaz a kvázistacionárius esetben 〈σz〉 ≈ 0.

Magas h®mérsékleten Γ12 ≈ Γ21, és így � ahogyan várható is � a spin redukált s¶r¶-
ségoperátora az egységmátrix 1/2 szereséhez fog konvergálni. Érdemes megjegyezni, hogy
már a mK nagyságrendjébe es® h®mérsékletek is lehetnek �magasnak� tekinthet®k ebb®l
a szempontból: ha Ω a MHz nagyságrendjébe esik, akkor kBTr a h̄Ω százszorosa már a
Tr ≈ 1 mK esetben is.

4.4. Konvergencia a kvázistacionárius állapotok felé

Az el®z® alfejezet eredményei nem függtek attól, hogy pontosan milyen alakú is a spint
a környezethez csatoló S operátor. A dinamika kiszámításához azonban már meg kell
adnunk ennek az operátornak a konkrét alakját. A továbbiakban az S=σx, σy, σz eseteket
fogjuk vizsgálni.

A 32. ábrán a 〈σz〉 várható értéket láthatjuk az id® függvényében különböz® S operá-
torok és paraméterek esetére. A görbékben közös, hogy egy tranziens szakasz után foko-
zatosan periodikussá válnak, annak megfelel®en, hogy a megoldás konvergál a megfelel®
kvázistacionárius (és így periodikus) állapothoz. Ahogyan a fels® panel mutatja, gyenge
gerjesztés esetén a periodikus oszcilláció majdnem szinuszos, míg ha a gerjesztés er®s,
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33. ábra: A dekoherencia τ−1
d rátája a gerjeszt® tér amplitúdójának a függvényében kü-

lönböz®, a spint a környezethez csatoló operátorok esetén, néhány tipikus h®mérsékleten.

akkor sokkal összetettebb a periodikus viselkedés. Ez összhangban van azzal, hogy A/∆2

növelésével a Floquet állapotok Fourier kifejtésében egyre több komponens súlya válik
jelent®ssé. A h®mérséklet szerepe is tisztán látszik a 32. ábrán: Tr növelésével az osz-
cillációk amplitúdója csökken. A h®mérséklet a (4.19) egyenleten keresztül befolyásolja a
kvázistacionárius állapotokat, és mivel a magas h®mérséklet¶ határesetben ρ11 =ρ22 =1/2,
így 〈σz〉 → 0 ebben a limeszben.

Az eddigiek alapján látható, hogy a környezet hatása egy, az |u1〉, |u2〉 bázisban fel-
írt s¶r¶ségoperátorra az, hogy az o�diagonális mátrixelemek a (4.17) egyenlet alapján
elt¶nnek, míg a diagonálisok aránya fokozatosan a (4.19) egyenlet által megadott érték-
hez konvergál. Ez a két folyamat nagyobb rendszerek esetében különböz® id®állandóval
rendelkezik [120] (jellemz®en az o�diagonális elemek elt¶nése, azaz fázisrelaxáció a gyor-
sabb), de feles spin esetén összemérhet®k a karakterisztikus id®k. A dinamika kvalitatív
elemzése alapján a folyamatot másképpen úgy is megfogalmazhatjuk, hogy a Floquet
állapotok a probléma �mutató állapotai� (pointer states [121]). A szokásos modellekt®l
eltér®en azonban ezek az állapotok esetünkben id®függ®ek.

A mutató állapotok inkoherens összegéhez történ® konvergencia karakterisztikus idejét,
a τd dekoherenciaid®t legkönnyebben a (4.17) egyenlet alapján de�niálhatjuk:

τd = Re
2

κ
(Γ11 +Γ22 +Γ12 +Γ21−2Γ3

+Γ′11 +Γ′22 +Γ′12 +Γ′21−2Γ′3)
−1
. (4.20)

Érdemes észrevenni, hogy ez a de�níció független a kezd®állapottól, ugyanakkor mind
a környezet h®mérséklete, mind pedig a spin-környezet csatolást leíró operátor megvá-
lasztása er®s hatással van τd, értékére. A 33. ábra a τ−1

d rátákat mutatja a gerjeszt® tér
A amplitúdójának a függvényében különböz® S operátorok esetére. Ahogyan látható, az
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34. ábra: Kvázistacionárius mágnesezettségi görbék különböz® h®mérsékleteken. (A fels®
panel paraméterei : ∆ = 1.5, A= 20, az alsóé: ∆ = 0.6, A= 0.1.)

alapvet® tendencia a dekoherencia felgyorsulása, ha A növekszik, ami kapcsolatba hozható
a 〈〈r′|S|r〉〉n eloszlás szélességével, azaz azzal, hogy A növekedésével egyre több tag lesz
nem-elhanyagolhatóan kicsiny. A görbék részleteit a Floquet kvázienergiák és állapotok
A-függése határozza meg, a lokális maximumok pl. az ε1≈ ε2 esetekhez tartoznak. Amint
látjuk, különböz® spin-környezet csatolási operátorokhoz más és más dekoherenciaid®k
tartoznak (ami már a 32. ábrán is látható volt). Különösen érdekes, hogy amikor A a nul-
lához tart, akkor σy és σz véges dekoherenciaid®t ad, míg σx esetén a dekoherencia hatása
elhanyagolható ebben a határesetben. Ez a jelenség |u1〉 és |u2〉 közelít® meghatározásával
megmagyarázható, mert ekkor a Γ együtthatók elt¶nnek σx esetén, ugyanakkor végesek
maradnak, ha a csatolás σy-on vagy σz-n keresztül történik.

Hiszterézisgörbék

A feles spin¶ rendszer mágneses momentumának z komponense arányos a 〈σz〉 várható
értékkel. Az F=A cos τ gerjeszt® teret mágneses mez®nek tekintve, nagyobb (több függet-
len spinb®l álló) minta esetén a 〈σz〉(F ) függvény mágnesezettségi vagy hiszterézisgörbe:
a mágnesezettség küls® mágneses tért®l való függését ábrázolja, és � ahogyan majd látni
fogjuk � általában nem is egyérték¶ függvény.

Kvázistacionárius esetben s¶r¶ségoperátor diagonális a Floquet (mutató) állapotok bá-
zisában, amelyeknek a periodicitása azt jelenti, hogy a hiszterézisgörbék zártak. Emellett
az is megmutatható, hogy ebben az esetben 〈σz〉(F ) egyérték¶. Erre mutat példát a 34. áb-
ra. A görbék �összetettségét� az határozza meg, hogy a Floquet állapotok id®fejl®désében
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35. ábra: Konvergencia a kvázistacionárius mágnesezettségi görbékhez magas h®mérsék-
leten (kTr/Ω=600). A szürke pont tartozik t=0-hoz (amikor ρs(0)= |↓〉〈↓|). A kis beszúrt
ábrákon a 〈σz〉 várható értéket látjuk τ/2π függvényeként.

hány Fourier komponens van jelen észrevehet® súllyal.
Ahogyan már láttuk, magas h®mérsékleten 〈σz〉 konstans 0, ezért azt várjuk, hogy

a h®mérséklet emelkedésével a 〈σz〉(F ) görbék egyre laposabbak lesznek. Ez az e�ektus
tisztán látható a 34. ábrán, ahogyan az is, hogy elegend®en magas h®mérséklet esetén a
görbék közelítenek a vízszintes vonalhoz, paraméterekt®l függetlenül.

A teljes dinamikát tekintve, általában 〈σz〉 (F (τ)) többérték¶ függvény, és tükrözi a
konvergenciát a kvázistacionárius megoldáshoz. Másképpen fogalmazva, a kvázisztatikus
megoldáshoz tartozó mágnesezettségi görbe attraktorként m¶ködik, a kezdeti tranzien-
sek után a kezd®állapottól függetlenül minden görbe fokozatosan ehhez simul, ahogyan
a 35. ábrán is látszik. (Maga az ábra a magas h®mérséklet¶ esetet � amikor kvázistacio-
nárius mágnesezettségi görbe egy vízszintes egyenes � mutatja, az attraktor tulajdonság
azonban h®mérséklett®l függetlenül fennáll.) Ekkor egy érdekes speciális eset az, amikor a
hiszterézisgörbe lépcs®szer¶ módon tart a végs® vízszintes vonalhoz. Hasonló görbét mág-
neses molekulákkal végzett kísérletekben is tapasztaltak [122]. Ahogyan a 35. ábra bal
oldalának paraméterei mutatják, ilyen jelleg¶ hiszterézisgörbék er®s gerjesztés, moderált
er®sség¶ dekoherencia és magas h®mérséklet esetén fordulnak el®.

71

dc_1810_20

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)



MOLEKULÁRIS MÁGNESEK

4.5. Soknívós rendszer monoton növekv® küls® térben

Ezek után térjünk rá egy valódi �óriás spinnel� rendelkez® molekula, a Mn12-Ac vizs-
gálatára. Ebben az esetben a spin nagysága S = 10, azaz a dinamika egy 21 dimenziós
térben zajlik. A spinre vonatkozó e�ektív Hamilton-operátort használva numerikusan fog-
juk megoldani az id®függ® Schrödinger-egyenletet. A küls® mágneses tér ebben az esetben
nem oszcillál, hanem monoton növekszik. Ez elkerült nívókeresztez®dések sorozatát jelen-
ti. Arra a kérdésre keressük a választ, hogy a Landau-Zener-Stückelberg modell milyen
mértékben alkalmazható ennek a dinamikának a leírására.

Mágneses nívók és dinamikai egyenletek

A Mn12-Ac molekula a kísérletekben egyik leggyakrabban szerepl® molekulamágnes. A
spinjének dinamikáját leíró e�ektív Hamilton-operátor alakját, illetve a benne szerepl®
paramétereket mérésekkel is meghatározták [41, 123�126]:

HS(t) =H0(t)+H1(t), (4.21)

ahol H0 diagonális a z irányú spin operátor {|m〉} sajátállapotaiban:

H0(t) =−DS2
z −FS4

z −gµBB(t)Sz. (4.22)

Az utolsó tag a jobb oldalon egy küls®, z irányú mágneses mez®höz való csatolást írja le.
Ez a mez® a kísérletekben általában id®függ®, változási sebessége (�sweep rate�) a kT/s
tartományba esik [127]. A H1 kifejezés a (4.21) egyenletben azokat a tagokat jelöli [123,
124], amelyek nem cserélhet®k fel Sz-vel :

H1 = C(S4
+ +S4

−)+E(S2
+ +S2

−)/2+L(t)(S+ +S−)/2. (4.23)

Itt S± = Sx± iSy. A Mn12-Ac molekula esetén a H0-ban szerepl® paraméterek értéke:
D/kB = 0.56K és F/kB = 1.1 ·10−3K. (Ezen a területen az energiát praktikus kelvinben
mérni, illetve szokás a spin operátorokat dimenziótlannak tekinteni.) A H1 részben sze-
repl® tagok együtthatóival kapcsolatban az irodalom kevésbé egyértelm¶, a továbbiakban
az L = 0.025gµBB(t) (ami a küls® tér z iránytól való gyenge eltérését írja le), E/kB =
−4.48 10−3 K, C/kB = 1.7 10−5 K paramétereket használjuk. Ezeknek a számoknak a
megválasztása a bemutatandó eredményeket kvalitatívan nem befolyásolja.

A dinamikát � környezet befolyása hiányában � az id®függ® Schrödinger-egyenlet írja
le, ugyanakkor a kés®bbi általánosíthatóság céljából inkább a s¶r¶ségoperátorra vonatkozó

∂%

∂t
=−i [HS, %] (4.24)

egyenletet fogjuk használni. Amíg % tiszta kvantummechanikai állapotot ír le (azaz
egy projektor), addig ez a von Neumann-egyenlet ekvivalens az id®függ® Schrödinger-
egyenlettel, de a s¶r¶ségoperátor használata megengedi, hogy általánosabb kezd®állapo-
tokat tekintsünk, illetve hogy relaxációs folyamatokat is �gyelembe vegyünk az egyenlet
jobb oldalának megváltoztatásával.
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Kézenfekv®nek t¶nik a (4.24) egyenletet a dimenziótlan Sz operátor sajátbázisán
{|m〉, Sz|m〉 = m|m〉} kifejteni, de ekkor könnyen látható, hogy nehézségekbe ütközünk.
Ha a küls® tér kT/s sebességgel változik, akkor a mágnesezettség szaturációja a mérések
szerint néhány milliszekundum alatt következik be. Ez alatt az id® alatt H0 paramétere-
it �gyelembe véve nagyságrendileg 109 Bohr-oszcilláció zajlik le, ami komoly numerikus
kihívást jelent. Alternatívaként érdemes a HS(t) pillanatnyi sajátbázisát

HS(t) |En(t)〉= En(t) |En(t)〉 , (4.25)

azaz az adiabatikus állapotokat használni. Az egyszer¶ség kedvéért címkézzük ezeket az
állapotokat a pillanatnyi energia szerint növekv® sorrendben: E0(t)<E1(t)<. . .<E20(t).
Ezzel a jelöléssel az En(t) görbék folytonosak lesznek. Fontos hangsúlyozni, hogy ezeknek
az energia értékeknek (és a hozzájuk tartozó állapotoknak) az id®függése parametrikus,
azaz valójában nem az id®vel, hanem küls® mágneses tér aktuális értékével vannak köl-
csönösen egyértelm¶ kapcsolatban. Ha a s¶r¶ségoperátort a (4.25) egyenlet által adott
bázisban fejtjük ki, akkor írhatjuk, hogy

%(t) =
∑
nm

e
i
∫ t
t0

(Em−En)dt′
ρnm(t) |En(t)〉 〈Em(t)| . (4.26)

A (4.24) egyenlet alapján számítva a dinamikát, ebben a bázisban a

∂ρ

∂t
=−i

[
H̃, ρ

]
(4.27)

egyenlet adódik, ahol a H̃ Hamilton-operátor mátrixelemei:

H̃nm(t) = i 〈En|
∂HS

∂t
|Em〉

e
i
∫ t
t0

(En−Em)dt′

En(t)−Em(t)
, (4.28)

ha n 6= m, míg H̃nn = 0. Ez a kifejezés nagyon szemléletesen mutatja, hogy a ρnn és ρmm
populációk akkor változnak meg észrevehet®en, amikor a jobb oldal nevez®je kicsiny, azaz
az En és Em energiákhoz tartozó elkerült nívókeresztez®dések környezetében. (Jellegében
hasonló eredményt ad a perturbációszámítás is [E1, 104, 128�132], ugyanakkor a (4.28)
egyenlet még nem tartalmaz közelítéseket.)

Az En(t)=En(B(t)) energiák B függését mutatja a 36. ábra. A szemléletesség kedvéért
érdemes minden görbéhez egy m indexet rendelni. Ez korántsem jelenti azt, hogy az
adiabatikus állapotok mindig Sz sajátállapotai, hiszen a (4.21) Hamilton-operátor H1

része nem kommutál Sz-vel. Ugyanakkor a paraméterek vizsgálatával könnyen belátható,
hogy H1 gyenge perturbáció H0-hoz képest, így a dinamika jelent®s részében (az elkerült
nívókeresztez®désekt®l távol) az adiabatikus állapotok jó közelítéssel Sz sajátállapotai is.
Az m index egy adott görbéhez történ® hozzárendelése praktikusan úgy történik, hogy
tekintjük az |〈m |En〉 | átfedést, és ennek maximumát keressükm szerint. (Így kapjuk meg,
hogy melyik |m〉 állapot esik legközelebb |En〉-hez.) Ez azt is jelenti, hogy a (4.25) egyenlet
után megadott címkézési konvenciókkal egy adott |En〉 adiabatikus sajátállapot az En és
En±1 nívók elkerült keresztez®dése el®tt és után nem ugyanahhoz az m indexhez tartozik.
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36. ábra: A (4.21) egyenlettel adott HS Hamilton-operátor sajátenergiái a B küls® mág-
neses indukció függvényeként. Az egzakt |En〉 állapotokhoz �cikkcakkos� energiagörbék,
míg Sz sajátállapotaihoz (amelyek HS közelít® sajátállapotai) lényegében egyenes vonalak
tartoznak (váltakozó fekete és szürke szakaszokkal). A beszúrt kis ábra a nívók közöt-
ti minimális távolságot mutatja B függvényében. Az egyes pontok a nagy ábra elkerült
nívókeresztez®déseinek felelnek meg.

Másképpen, ha egy elkerült nívókeresztez®désnél az adiabatikus állapotok populációja
nem változik, akkor Sz várható értéke (és így a mágnesezettség) viszont igen.

Ahogyan a 36. ábrán látszik, az egyes nívók közötti minimális távolság 12 nagyság-
rendnyi tartományt ölel fel, ami újabb numerikus nehézségeket jelent. Azt találtuk, hogy
a (4.24) és (4.27) egyenletek kombinációjának használata jelenti az ideális módszert a
dinamika számítására: Amikor két nívó közel kerül egymáshoz, a (4.27) egyenlet már nem
elegend®en pontos, ezért ilyenkor érdemes báziscserét végrehajtani, és a (4.24) egyenletet
használni amíg újra elegend®en távol kerülünk az elkerült nívókeresztez®dést®l, mert ek-
kor újra biztonságossá válik a (4.27) egyenlet alkalmazása. Ez azt jelenti, hogy a hatékony
numerikus módszerben a két bázis közötti váltást meghatározó kontroll-paraméter a nívók
közötti távolság.

A (4.27) von Neumann-egyenlet jól hangsúlyozza azoknak az intervallumoknak a sze-
repét, amikor két adiabatikus nívó közel kerül egymáshoz. Ez alapján a kísérleti ered-
mények interpretálásakor gyakran elkerült nívókeresztez®dések egymásutánjaként kezelik
a dinamikát [98�100], és az átmeneti valószín¶ségeket az LZS modell alapján számítják.
Ez lényegében úgy történik, hogy az elkerült nívókeresztez®dések környezetében 2×2-es
Hamilton-operátornak tekintik a HS-t, majd (megfelel® egységekben) meghatározzák a
(4.1) operátorban szerepl® δ és v mennyiségeket. Ezek ismeretében a PLZS = 1− exp(−
−πδ2/2h̄v) valószín¶ség és a mágnesezettség megváltozása kiszámítható. A módszer szük-
ségképpen azt feltételezi, hogy a redukált 2×2-es Hamilton-operátor diagonális mátrixele-
mei az id® lineáris függvényei. Ekkor, ahogyan látható is, a valószín¶ségek meghatározásá-
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37. ábra: Az 〈Sz〉 várható érték a küls® B mágneses indukció függvényében, dB/dt kü-
lönböz® w maximális értékeire. A numerikusan pontos megoldást a folytonos vonal jelöli,
az LZS modell alapján kapott eredményt pedig a szaggatott. A küls® mágneses indukció
id®beli lefutását a (4.29b) egyenlet adja meg.

ban lényegében egyetlen paraméter, a δ2 és v aránya játszik szerepet. Az el®z® szakaszban
vázolt numerikus módszer felhasználásával ezután azt vizsgáljuk meg, hogy ez a módszer
mennyire szolgáltat pontos eredményt.

4.6. Koherens id®fejl®dés

Tekintsük most a (4.24) egyenlet által meghatározott dinamikát! Kezdetben a küls® mág-
neses indukció legyen nulla, majd emelkedjen egy f(t) függvény szerint a maximális Bmax

értékre, azaz B(t) = f(t)Bmax. Három típusú f(t) id®függést fogunk vizsgálni, méghoz-
zá úgy, hogy w = max(dB/dt) = Bmax max(df/dt) azonos mindhárom esetben, és a kT/s
tartományba esik. A három függvény:

f1(t) =
wt

Bmax

, (4.29a)

f2(t) = sin

(
wt

Bmax

)
, (4.29b)

f3(t) =
1

2

[
tanh(

2wt−φ
Bmax

)+1

]
, (4.29c)

ahol a φ mennyiséget f3(t)-ban úgy választottuk meg, hogy a t = 0 id®pillanatban B
elhanyagolhatóan kicsiny legyen.

A kezd®állapot a t=0 id®pillanatban a két degenerált alapállapot közül az, amelyiknek
az energiája a kés®bbiekben közel kerül majd más adiabatikus energiaszintekhez, azaz
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38. ábra: Az 〈Sz〉 várható érték a B(t) küls®, id®függ® mágneses indukció függvényében.
B(t) id®függését a beszúrt kis ábrák mutatják, w = 2 kT/s minden esetben.

|Ψ〉 (0)=|E1〉≈|m=−10〉. A 36. ábra alapján ez azt jelenti, hogy a legalsó, B függvényében
növekv® görbét követjük.

A spin z irányú komponensének az 〈Sz〉 várható értéke B függvényében a 37. ábrán
látható. Ebben ez esetben a (4.29b) egyenlettel adott id®függést tekintettük, különböz®
w változási sebességek esetére. Az ábrán látható ugrások nagyon hasonlítanak a kísérleti
mágnesezettségi görbékhez [40], azok az átmenetek hozzák létre ®ket, amelyek az elke-
rült nívókeresztez®déseknél lépnek fel. Az id®fejl®dés elején a nívók minimális távolsága
nagyon kicsi, ekkor a rendszer majdnem nulla valószín¶séggel marad a kezdeti adiabati-
kus sajátállapotban, cserébe a mágnesezettség alig változik. Kés®bb változik a helyzet,
ekkor a w = 1 kT/s tartományban az adiabatikus állapotok közötti átmenetek valószín¶-
sége észrevehet®en kisebb lesz mint 1, ami a mágnesezettség id®fejl®désében is tükröz®d®
|m〉 → |m′〉 átmeneteket jelent.

Ezek az eredmények jellegükben jól megmagyarázhatók az LZS elmélet alapján, ugyan-
akkor kvantitatívan egyezést nem tapasztalunk. (Az LZS modell jóslatait egyszer¶en úgy
kaphatjuk meg, hogy minden egyes elkerült nívókeresztez®dés esetén � a nívók B függését
és a w paramétert használva � meghatározzuk a PLZS valószín¶séget, ami megadja az
adott ugrás nagyságát. Ez tehát valójában nem dinamikai számolás, de a numerikusan
egzakt görbéken látható hirtelen ugrásokat �gyelembe véve jó közelítés is lehetne. Az ily
módon kapott eredmények is láthatók a 37. ábrán.) Kvalitatív szempontból az látszik
a 37. ábrán, hogy a küls® mez® változási sebességét leíró w növekedtével az Sz sajátálla-
potai közötti átmenetek valószín¶sége csökken. Emellett � annak ellenére, hogy a pontos
dinamika eltér az LZS modell jóslataitól � a vizsgált tartományban azt találtuk, hogy 〈Sz〉
lényegében a PLZS felhasználásával kiszámítható módon skálázódik w-vel. A 37. ábrán az
is látható, hogy gyors oszcillációk jelennek meg a 〈Sz〉 mágnesezettségi görbén nagyobb
B értékeknél. Ez annak a következménye, hogy a |m〉 állapotok nem egzakt sajátállapotai
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39. ábra: Az E11 energiaszint populációja az |E11〉 → |E12〉 elkerült nívókeresztez®dés
környékén, mind a numerikusan egzakt, mind pedig az LZS modell feltevéseit használó
számítások alapján. Az ábrához tartozó B(t) függvényt (4.29a) adja meg.

HS-nek, azaz különböz® sajátállapotok közötti Bohr-oszcillációkat látunk. (Dekoherencia
jelenlétében ezek az oszcillációk gyorsan elhalnak.)

A küls® B mez® felfutásának (4.29a-4.29c) egyenletekkel adott különböz® alakjai esetén
az 〈Sz〉(B(t)) függvényt a 38. ábra mutatja a tipikusnak tekinthet® w = 2 kT/s esetben.
Ahogyan látható, B(t) funkcionális alakja befolyásolja ugyan a mágnesezettségi görbét,
ugyanakkor az eltérések nem túl nagyok. Ez azt is jelenti, hogy a kvalitatív elemzésnél
elegend® a legegyszer¶bb id®függés¶, lineárisan felfutó B esetét tekinteni.

Az eddigiek alapján látható, hogy az LZS módszer jó kvalitatív modellt ad (azon
B értékek környékén történnek átmenetek, amikor két nívó távolsága minimális, és az
átmenetek valószín¶ségének paraméterfüggése szintén jól becsülhet® ezzel a módszerrel),
ugyanakkor kvantitatív jóslatai nem egyeznek meg a pontos, 21 nívót �gyelembe vev®
megoldással (a mágnesezettség ugrásainak a nagyságát tekintve pl. 30% is lehet az eltérés).

Ennek a jelenségnek a megértéséhez érdemes azzal kezdeni, hogy az egyes átmenetek
kT/s sebességgel változó küls® tér esetén nem befolyásolják egymást. (Ez legegyszer¶b-
ben abból látszik, hogy az átmenetek karakterisztikus ideje [133, 134] sokkal rövidebb,
mint az az id®, ami két elkerült nívókeresztez®dés között telik el.) Így elegend® egyetlen
átmenetre koncentrálnunk, a meghatározottság kedvéért tekintsük B = 5.7 T környékét
(idézzük fel a 36. ábrát). A két egymást elkerül® nívó itt E11 és E12, a hozzájuk tartozó
állapotok pedig |E11〉≈|m=−10〉 (|m=−1〉) és |E12〉≈|m=−1〉 (|m=−10〉) az elkerült
nívókeresztez®dés el®tt (után).

Az id®fejl®dést az LZS modell feltételezései szerint is kiszámíthatjuk: ilyenkor az el-
került keresztez®dés környékén egyeneseket illesztünk a nívók id®függésére, illetve nume-
rikusan meghatározzuk a nívók minimális távolságát, majd ezeket a paramétereket írjuk
be a (4.1) egyenlet által adott Hamilton-operátorba. Az el®z®ek alapján a kezd®állapot
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40. ábra: Az E11 nívó populációja sok id®vel a B = 5.7 T környékén bekövetkez®
|E11〉 → |E12〉 elkerült nívókeresztez®dés elérése után, a (4.23) egyenletbeli C paraméter
függvényében. A nívók (E12−E11) távolságának minimuma �x, ami a vízszintes vonallal
jelölt konstans populációt adja az LZS modell alapján. B id®függését a (4.29a) egyenlet
adja meg, w = 1 kT/s.

(az elkerült keresztez®dést®l távol) az alacsonyabb sajátenergiához tartozó sajátállapot.
Ezeket tudva, a dinamika az id®függ® Schrödinger-egyenlet alapján numerikusan számít-
ható. (Itt tehát a kétdimenziós altéren a valódi id®fejl®dést határoztuk meg, nem pusztán
a mágnesezettségi ugrás nagyságát számítottuk ki az LZS modell segítségével.) Az ered-
mény a 39. ábrán látható, összehasonlítva a pontos megoldással. Ez utóbbi esetünkben �
a könnyebb összehasonlíthatóság céljából � szintén egy kétdimenziós téren számolt dina-
mika, csakhogy ekkor a Hamilton-operátort reprezentáló 2×2-es mátrixot a 21 dimenziós
probléma megfelel® redukciójával [128, 129] kaptuk. Ez lényegében azt jelenti, hogy az
összes állapot jelenléte hozzájárul ennek a 2×2-es mátrixnak a konkrét alakjához, amely
emiatt nem pontosan fog megfelelni az LZS modell feltételeinek (azaz a f®átlóbeli elemek
nem lineárisan függenek az id®t®l, illetve az o�diagonálisak sem konstansok).

Ez a különbség indokolja a 39. ábrán a két modell eredményei közötti eltéréseket.
Másképpen ezt úgy is megfogalmazhatjuk, hogy az LZS modell egyetlen paramétere, δ/

√
v

nem elegend® a dinamika pontos leírására, még akkor sem, ha a modell kétdimenzióssá
redukálható.

Ezt még élesebben láthatóvá tehetjük, ha a 39. ábrán látható átmenet esetére meg-
határozzuk az egyes nívók populációját sokkal az átmenet után (azaz amikor � ahogyan
a 39. ábra mutatja � már stacionáriussá válnak ezek a populációk). A 40. ábrához tartozó
számításokban úgy választottuk meg a (4.23) Hamilton-operátor paramétereit, hogy köz-
ben az LZS paraméterek változatlanok legyenek. Konkrétan, a δ minimális nívótávolság
�xen tartható, miközben csak a C és L paraméterek változnak (D,F és E állandó). Az
adódik, hogy a C−L síkon több különböz® olyan vonal található, amelyek mentén δ(C,L)
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konstans (és így � adott v esetén � PLZS is állandó). Ahogyan a 40. ábrán látható, a dina-
mikai számítások azt mutatják, hogy az átmenet után az E11 nívó populációja er®sen függ
a C paramétert®l. Így tehát nagyon jól látható, hogy az LZS modell nem írja le teljesen
pontosan az átmeneti valószín¶ségeket a soknívós dinamika elkerült nívókeresztez®dései-
nél.

4.7. A fázisrelaxáció szerepe

Eddig azt az idealizált esetet vizsgáltuk, amikor az id®fejl®dés unitér volt, a rendszer mind-
végig kvantummechanikai tiszta állapotban volt. Ezzel szemben, egy molekulakristályban
többféle e�ektus (pl. fononok hatása [135, 136] vagy hiper�nom kölcsönhatás [137, 138])
hat a kvantummechanikai interferencia eltüntetésének irányába [E1, 104, 139, 140]. Ez
az egyes elkerült nívókeresztez®dések közelében is észrevehet® jelenség, de legjobban ott
látszik, hogy az egymást követ® elkerült nívókeresztez®dések mennyire tekinthet®k függet-
leneknek, azaz milyen mértékben beszélhetünk LZS interferenciáról [103] vagy esetlegesen
inkoherens dinamikáról [104, 141] ebben az esetben.

Ennek az e�ektusnak a kvalitatív elemzéséhez a fejezet els® részében látott módszer-
nél kicsit egyszer¶bb módon a következ® fenomenologikus, Lindblad-típusú [110] master
egyenletet tekintjük:

∂%

∂t
=−i [HS, %]+

γ

2

(
2Sz%Sz−S2

z%−%S2
z

)
. (4.30)

Ennek az egyenletnek a második tagja fázisrelaxációt ír le Sz sajátbázisában. Másszóval
nem változtatja meg a mágnesezettség z komponensét, szerepe csupán az, hogy foko-
zatosan eltünteti % o�diagonális komponenseit ebben a bázisban. A számokat tekintve,
molekulamágnesek esetén az egyes átmenetek karakterisztikus ideje 10−6�10−7 s, miköz-
ben két elkerült nívókeresztez®dés között a tipikus kísérletekben nagyságrendileg 10−3 s
telik el. Ezekhez képest alacsony h®mérsékleten (≈ 2K) γ−1 a 10−5�10−7 s tartományba
esik, azaz két elkerült nívókeresztez®dés között a relaxációs e�ektusok hatása a domináns,
a fáziskoherencia lényegében elt¶nik. Ez azt jelenti, hogy ha közvetlenül egy elkerült nívó-
keresztez®dés után a rendszer egy |φ〉 tiszta kvantummechanikai állapotban van, akkor a
kezd®feltételt a következ® elkerült nívókeresztez®désnél a következ® egyenlet jobb oldala
adja:

|φ〉 〈φ|=
∑
nm

|n〉 〈m| %nm →
∑
m

|m〉 〈m| %mm. (4.31)

Másszóval, az eddig tekintett kT/s sebességgel változó küls® mágneses terek esetén a
kvantumos koherencia nem játszik fontos szerepet az egymást követ® elkerült nívókeresz-
tez®déseknél. Akkor várható az LZS interferencia megjelenése, ha ez a sebesség a MT/s
nagyságrendjébe esik.

Az elkerült nívókeresztez®dések környezetében létrejöv® kvantummechanikai átmene-
tek karakterisztikus ideje összemérhet® a fázisrelaxáció id®állandójával. A fázisviszonyok
elt¶nésének legfontosabb jele az, hogy Ss sajátbázisában {|m〉} az átmenetek valószín¶-
sége csökken, azaz a mérhet® mennyiségeket tekintve a mágnesezettségi görbéken látható
ugrások nagysága egyre kisebb lesz. Ahogyan a 41. ábra mutatja, ez a jelenség annál
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41. ábra: A fázisrelaxáció hatása az 〈Sz〉 várható érték id®függésére a |E11〉→|E12〉 elkerült
nívókeresztez®dés környékén, a (4.29a) egyenlettel adott lineárisan változó B esetén, w =
= 1 kT/s az a) panelen és 2 kT/s a b) panelen. (Az id®tengelyt az egyszer¶ség kedvéért
eltoltuk, t= 0 jelenti azt az id®pillanatot, amikor E12−E11 minimális.)

észrevehet®bb, minél nagyobb γ értéke. A koherens esettel szemben az átmenetek utáni
populációk most nem úgy skálázódnak a mágneses indukció változási sebességével, aho-
gyan azt az LZS modell jósolja, Ennek az az oka, hogy nagyobb dB/dt esetén a rendszer
kevesebb id®t tölt az elkerült nívókeresztez®dések környezetében, így a fázisrelaxációs fo-
lyamatok kevésbé jelent®sek. Érdemes még megjegyezni, hogy a 37. ábrán látható, Bohr-
oszcillációkhoz köthet® gyors változások fázisrelaxáció esetében gyorsan elt¶nnek.

Ezzel együtt az el®z® alfejezet f® következtetései dekoherencia jelenlétében is igazak, a
dinamikát most sem lehet teljes pontossággal leírni az LZS modell segítségével, még akkor
sem, ha abban �gyelembe vesszük a fázisrelaxáció folyamatát is.

4.8. Összefoglalás

Ebben a fejezetben a [T5, T6] munkák alapján olyan elkerült nívókeresztez®dések kapcsán
foglaltuk össze eredményeinket, amelyek közvetlen kapcsolatba hozhatók id®függ® küls®
mágneses térrel kölcsönható mágneses molekulákkal.

El®ször egyetlen ilyen elkerült nívókeresztez®désre koncentrálva meghatároztuk a de-
koherencia hatását periodikus küls® tér esetén. Felírtuk, majd megoldottuk a dinamikai
egyenleteket, és megmutattuk, hogy nagyon általánosan (mind a kezd®állapottól, mind
a dekoherencia er®sségét®l, de még a környezethez való csatolás jellegét®l is függetlenül)
igaz az, hogy a dekoherencia megfelel® Floquet állapotok inkoherens összege felé irányít-
ja a rendszert. A kvázistacionárius hiszterézisgörbéket emiatt teljesen meghatározzák a
Floquet állapotok, míg a dekoherencia folyamat jellemz®i az ezekhez a görbékhez történ®
konvergencia részleteire vannak hatással.
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Több nívó és monoton növekv® küls® tér esetén kidolgoztunk egy numerikusan ha-
tékony módszert a többszörös elkerült nívókeresztez®désekkel tarkított dinamika pontos
kiszámítása. Ez alapján rámutattunk, hogy az ilyen jelleg¶ problémák kvalitatív elemzé-
sénél nagyon hasznos Landau-Zener-Stückelberg modell esetünkben nem ad elegend®en
pontos eredményt. Számításaink alapján ennek lényegében az az oka, hogy bár nagyon jó
közelítéssel kétnívóssá redukálható a rendszer egy adott elkerült nívókeresztez®dés köze-
lében, az egyes nívók id®függése nem pontosan követi az LZS modell feltevéseit. Realisz-
tikus id®állandójú fázisrelaxációt �gyelembe véve azt kaptuk, hogy kT/s nagyságrendbe
es® sebességgel változó küls® mágneses indukció esetén az egymás utáni elkerült nívóke-
resztez®dések már függetlennek tekinthet®k, abban az értelemben, hogy ilyen id®skálán a
kvantummechanikai koherencia már nem játszik szerepet.

4.9. Molekuláris mágnesekkel kapcsolatos további ered-
mények

Az eddig ismertetett eredmények mellett megvizsgáltuk azt a kérdést is, hogy a mágneses
átmeneteket kísér®, mikrohullámú tartományba es® sugárzást [142, 143] milyen mechaniz-
mus kelti. A kísérleti paraméterek �gyelembe vételével arra jutottunk, hogy itt leginkább
egy mézerszer¶ e�ektusról van szó [E1], nem pedig a Dicke-féle [144] szupersugárzásról
[145].

Nanomágnesekkel kapcsolatban az utóbbi évek egyik legérdekesebb kísérleti eredménye
a �nitrogén plafon áttörése� [146], azaz olyan kvantumos mágnesezettségi jelenségek kimé-
rése, amelyek már a nitrogén forráspontja fölötti h®mérsékleten is megjelennek. (A [146]
kísérletben diszprózium ötvözetet volt a mágneses anyag, és 80 K a h®mérséklet.) A de-
koherencia f® okozója ezekben a rendszerekben a fononokkal való kölcsönhatás. Ennek, az
általunk fenomenologikusan kezelt jelenségnek a pontosabb megértését célozzák pl. azok
a neutronszóráson alapuló kísérletek, amelyek alkalmasak a fononok diszperziós relációjá-
nak a meghatározására [147]. Az elméleti leírást illet®en az általunk használt e�ektív spin
Hamilton-operátoron alapuló módszert még mindig alkalmazzák, f®ként kísérletek értel-
mezésénél [146]. Az elméleti jelleg¶ számításoknál ezt a modellt ma már gyakran egészíti
ki valamilyen szo�sztikáltabb módszer, a [148] munkában pl. transzportfolyamatok számí-
tásánál renormalizációs csoporton alapuló numerikus megoldást választottak a szerz®k. Az
e�ektív Hamilton-operátor alkalmazásán túlmutató módszerek közül a s¶r¶ségfunkcionál
elméleten alapuló számítások is gyakoriak (lásd pl. [147]).
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5. fejezet

Er®s lézerimpulzusok kölcsönhatása
dielektrikumokkal

A dielektrikumok tiltott sávjának szélessége az UV tartományba es® elektromágneses
sugárzásnak felel meg, így a tipikusan infravörös központi frekvenciájú rövid lézerimpul-
zusok esetén nagy intenzitásra van szükség ahhoz, hogy sávátmenetek jöjjenek létre. A
tapasztalatok szerint néhány ciklusú infravörös impulzusok esetén, ha a maximális elek-
tromos térer®sség a GV/m nagyságrendbe esik, akkor a tér már indukál ilyen átmeneteket,
ugyanakkor a dielektrikum céltárgy még nem szenved roncsolódást. Ebben az intenzitás-
tartományban így olyan reverzibilis folyamatok játszódhatnak le a femtoszekundumos
id®skálán, amelyek azzal járnak, hogy a dielektrikumban átmenetileg könnyen elmozduló
töltéshordozók jelennek meg, és így nagyságrendekkel megváltozik a vezet®képesség. Jelen-
leg még nem kristályosodott ki teljesen a részletes �zikai háttere ennek �metallizáció�-nak
(metallization [149]), azonban ha az id®állandó valóban a femtoszekundumos id®skálán
mozog, akkor a fényimpulzusokkal kontrollált, ultragyors kapcsolók, illetve még távolabb-
ra tekintve teljes elektronika [46] lehet®sége is joggal vet®dik fel.

Az els®, ezzel a témával kapcsolatos kísérleti eredmény 2013-ból származik [55]. Ebben
a kísérletben a céltárgy anyaga kvarcüveg volt, a mérési elrendezés vázlata pedig a 42. áb-
rán látható. Az áramkörbe sematikusan berajzolt ampermér®t itt kicsit pontosabban bal-
lisztikus galvanométernek hívhatnánk, mivel a gyors oszcillációk miatt az áramok id®beli
felbontása lehetetlen, egyedül az id®integráljuk � azaz a lézertér által elmozdított töltés �
mérhet®.

Ahogyan a 42. ábra is mutatja, az [55] kísérletben nem volt feszültségforrás, így a
mérhet® töltés teljes egészében abból adódott, hogy � szemléletesen szólva � a gerjeszt®
impulzus elektromos tere irányától függ®en �tolja� avagy �húzza� az elektronokat. Ebb®l
sejthet®, hogy ennek a térnek az id®beli lefolyása komolyan befolyásolhatja az eredményt,
azaz a viv®-burkoló fázis szerepe itt lényeges. Pontosan ez látszott a kísérletben is, amikor
a gerjeszt® tér polarizációja az érintkez®k által meghatározott egyenesbe esett (míg az erre
mer®leges irány esetén nincs ilyen e�ektus, ami megegyezik a szemléletes képb®l lesz¶rhet®
következtetéssel.)

A következ®kben a fent leírt kísérletileg tapasztalt jelenségek �zikai hátterét vizsgáljuk
[T7]. Az értelmezésben egy, a szilárdtest�zikában ismert e�ektus, a Bloch-oszcilláció [150]
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42. ábra: Dielektrikumokban áramot kelt® kísérlet elvi elrendezése. A mérésben [55] a
lézerimpulzus által elmozdított összes töltést határozták meg.

fontos szerepet fog játszani. Itt lényegében arról van szó, hogy amennyiben egy periodikus
potenciálban mozgó elektron kvázi-impulzusa (k) küls® elektromos tér hatására annyira
megn®, hogy az túllépi az els® Brillouin-zóna határát, akkor kissé formálisan, redukált
zónaképben gondolkodva, az történik, hogy k el®jelet vált, ami a zónahatár átellenes
oldalát jelenti. Minden zónaképben igaz, hogy a zónahatáron egy adott sávon belül egy
Bloch-elektronhoz rendelhet® sebesség el®jelet vált. Mindez szemléletesen azt jelenti, hogy
� az intuícióval ellentétben � a statikus küls® tér jelentette állandó er® a kristályrácsbeli
elektronokat nem gyorsítja egy adott irányba �a végtelenségig� (nemrelativisztikus esetben
sem), hanem az elektron a valós térben is oszcillálni fog (ez a Wannier�Stark lokalizáció
[151]).

Statikus térben és valódi szilárdtestben a Bloch-oszcillációk meg�gyelés igen nehéz,
amit a különböz® szórásjelenségeknek szokás tulajdonítani. Konstans, F nagyságú elekt-
romos térben a Bloch-oszcillációk periódusa TB = h(eFa)−1, ahol a jelöli a rácsállandót,
e pedig az elemi töltést (azaz e > 0). A Bloch-oszcillációk akkor �gyelhet®k meg, ha TB

kisebb, mint a különböz® szórásfolyamatokra jellemz® karakterisztikus id®k, amelyek jel-
lemz®en a Ts ∼ 10−13 s nagyságrendbe esnek. Ez az F > h(eaTs)

−1 ∼ 108 Vm−1 feltételt
jelenti, ami azonban túl er®s statikus teret jelent, ezt még a nagyon széles tiltott sávval
rendelkez® dielektrikumok sem viselik el roncsolódás nélkül. Ennek megfelel®en a legutób-
bi id®kig Bloch-oszcillációkat f®ként mesterséges létrehozott szuperrácsokban [152, 153]
�gyeltek meg. A jelenség optikai megfelel®je periodikus hullámvezet®kben [154, 155] és
periodikus, dielektrikum struktúrákban [156] is megjelenik. Állóhullámok alkotta rácsban
ultrahideg atomok szintén mutatnak analóg viselkedést [157, 158].

A Bloch-oszcillációk valódi szilárdtestekben való meg�gyelhet®sége szempontjából je-
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lent®s változást hozott az er®s, impulzusszer¶ elektromágneses terek alkalmazása. Ghimire
és munkatársai [50, 159] ZnO mintát megvilágítva magasrend¶ harmonikusok [160] meg-
jelenését tapasztalták. Az ® kísérleteikre jellemz® elektromos térer®sségek már alkalmasak
dinamikai Bloch-oszcillációk el®idézésére, azaz olyan folyamatok indukálására, amikor a
gerjeszt® tér egy-egy optikai félciklusa alatt a kezdetben nullaközeli kvázi-impulzussal
rendelkez® elektronokhoz rendelhet® k átlépi az els® Brillouin zóna határát. A paraméter-
tartományt illet®en ugyanez igaz ennek a fejezetnek a f® motivációját jelent® [55] munkára.
Jelenleg még nyitott kérdés, hogy a Bloch-oszcillációknak mekkora jelent®sége van pl. a
tömbi anyagokból kiváltott magas felharmonikusok keletkezésénél, ugyanakkor tény, hogy
ez az e�ektus lezajlik a néhányszor 10 GV/m csúcs elektromos térer®sséggel jellemzett
infravörös impulzusok terében, még er®s szórásfolyamatok jelenlétében is.

Az 5.1-5.4 alfejezeteknek az a célja, hogy a [T7] munka alapján összefoglalja azt, hogy
milyen folyamatok zajlanak le ebben a paramétertartományban, ha az elektromágneses
impulzus mellett a leger®sebb relaxációs folyamatot is �gyelembe vesszük. Ez kristályos
SiO2-ban (amit a meghatározottság kedvéért modellként választunk) a longitudinális op-
tikai fononokkal való kölcsönhatást jelenti [161, 162].

5.1. A s¶r¶ségoperátor id®fejl®dését meghatározó folya-
matok

Legyen az x− y (z = 0) sík a dielektrikum felülete, amire a z tengely mentén terjed®,
CEP-stabilizált rövid elektromágneses impulzus esik be. A számításaink során lineárisan
polarizált elektromos térrel rendelkez® impulzust tekintünk: Ex(t) = E0 cos(ω0t+ϕCEP)×
×exp(− t2

2τ2
), Ey =Ez = 0. Ennek az impulzusnak a térfüggését a továbbiakban elhanyagol-

juk, ami azért jó közelítés, mert a vizsgálni kívánt hullámhossz-tartományban a gerjesztés
térbeli kiterjedése (a fókuszfolt) több nagyságrenddel nagyobb a tipikus rácsállandóknál.

A továbbiakban feltételezzük, hogy a jelenségek kvalitatív leírásához elegend® pusztán
a vegyérték és a vezetési sávot �gyelembe venni. (A többi vezetési sáv szerepének elemzését
megtalálhatjuk pl. a [56] munkában.) Ennek megfelel®en 2×2-es s¶r¶ségmátrixokkal írjuk
le a rendszert:

ρ(k, t) =

(
nc(k, t) P (k, t)
P ∗(k, t) nv(k, t)

)
, (5.1)

ahol nc és nv a vezetési illetve vegyértéksávbeli populációkat jelöli, P (k, t) pedig a sávok
közötti koherenciáról ad számot. Az egyszer¶ség kedvéért kétdimenziós modellt tekintünk,
azaz a k kváziimpulzus kétkomponens¶: k = (kx, ky).

A bevezet®ben a 11. ábrán bemutatott folyamatokat fogjuk a következ®kben leírni : a
gerjeszt® impulzus által generált sávátmeneteket, sávon belüli, a küls® tér által el®idézett
mozgást, illetve szórási jelenségeket. Az els® folyamat alapvet® jelent®ség¶, a tiltott sáv
szélességénél sokkal kisebb fotonenergiák ellenére ez hoz létre töltéshordozókat. A második
� ahogyan a fejezet második részében látni fogjuk � függ attól, hogy milyen elektromág-
neses mértéket választunk a probléma leírásához, de hosszmértékben jelent®s e�ektust
jelent. A szórás �gyelembevétele els® ránézésre nem t¶nik fundamentális jelent®ség¶nek,
de a [T7] munkában a cél a [55] kísérlet értelmezése volt, és abban az esetben ez a je-
lenség is fontos szerepet játszott. Ezek alapján a s¶r¶ségmátrix dinamikáját meghatározó
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egyenletet formálisan a következ® alakba írhatjuk:

∂

∂t
ρ(k, t) =

(
∂ρ

∂t

)
exc

+

(
∂ρ

∂t

)
force

+

(
∂ρ

∂t

)
scatt

. (5.2)

Itt az els® tag az optikai gerjesztést jelenti, a két utolsó pedig lényegében a sávokra külön-
külön felírt, küls® térben érvényes Boltzmann-egyenlettel ekvivalens [163]. Egyetlen sávra
ezt a modellt két különböz® frekvenciájú gerjesztés esetén a [164] munka tárgyalja.

A gerjesztési folyamat, azaz (5.2) jobb oldalán az els® tag, jól leírható Bloch-egyenletek
segítségével [165, 166]:(

∂P (k)

∂t

)
exc

= − i

h̄
[Ec(k)−Ev(k)− ih̄κ]P (k)

− i[nc(k)−nv(k)]dcv(k)E(t),(
∂nc(k)

∂t

)
exc

= − 2=[dcv(k)E(t)P ∗(k)],(
∂nv(k)

∂t

)
exc

= − ∂nc(k)

∂t
, (5.3)

ahol Ev(k) és Ec(k) a valencia és a vezetési sávhoz tartozó, a diszperziós reláció szerin-
ti energiát jelenti. A κ egy fenomenologikus mennyiség, azt a rátát fejezi ki, amellyel a
P (k) koherenciák lecsengenek. (A sávok közötti spontán relaxáció, ami jellemz®en egy las-
sabb folyamat, elhanyagolható a femtoszekundumos id®skálán.) A dipólmomentum mát-
rixelemek meghatározása kvantitatív igény¶ modell esetén anyagszerkezeti számításokat
igényel, de a dinamika lényegének megértéséhez elegend®, ha dcv k-tól való függését a
következ® kifejezéssel közelítjük [166]:

dcv(k) = dcv(0)
Ec(0)−Ev(0)

Ec(k)−Ev(k)
.

A referenciaként szolgáló dcv(0) konkrét értékének megválasztása kis hatással van a to-
vábbiakban bemutatandó eredményekre, legalábbis addig, amíg telítési jelenségek nem
lépnek fel, azaz a vezetési sávbeli populációk lényegesen 1 alatt maradnak. A meghatá-
rozottság kedvéért a továbbiakban a dcv(0) = 0.1 (atomi egység) választással élünk, ami
a tárgyalt intenzitástartományban teljesíti ezt a feltételt. Érdemes hangsúlyozni, hogy
mivel a gerjeszt® tér frekvenciája nagyon távol van a sávok közötti rezonanciától, az (5.3)
egyenletben nem használtuk a forgóhullámú közelítést. (Az ezzel kapcsolatos jelenségek
elemzése megtalálható a [167] munkában.)

Sávátmenetek indukálása mellett a küls® tér másik szerepe az, hogy egy adott sá-
von belül gyorsítja illetve (a relatív irányoktól függ®en) lassítja a töltéshordozókat. A
Boltzmann-egyenletnek megfelel®en ezt írja le a második tag az (5.2) egyenlet jobb olda-
lán: (

∂nv,c(k)

∂t

)
force

=− e
h̄
E(t)∇knv,c(k), (5.4)

ahol az E(t) tér elvben azt a mez®t írja le, amely az elektronokkal kölcsönhatásba lép
[168], ugyanakkor a jelenségek értelmezésére koncentrálva a továbbiakban ezt azonosnak
fogjuk tekinteni a bejöv® térrel.
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A harmadik tag az (5.2) egyenlet jobb oldalán a sávon belüli relaxációs folyamatokról
ad számot. SiO2 kristályban a legfontosabb e�ektus a longitudinális optikai (LO) fononok-
kal való kölcsönhatás. Az elektron-fonon kölcsönhatás leírására használatos Fröhlich-féle
Hamilton-operátorból kiindulva, arra juthatunk [166], hogy:

(
∂nc(k)

∂t

)
scatt

= γ0

∑
q

δ
(
E(k+q)−Ec(k)− h̄ωLO

)
(5.5)

×q−2

{
−Nqnc(k) [1−nc(k+q)]+(Nq +1)nc(k+q) [1−nc(k)]

}
+γ0

∑
q

δ
(
E(k−q)−Ec(k)+ h̄ωLO

)
×q−2

{
−(Nq +1)nc(k) [1−nc(k−q)]+Nqnc(k−q) [1−nc(k)]

}
,

ahol h̄ωLO a LO fononok energiáját jelöli, amit az egyszer¶ség kedvéért (és a meglehet®sen
�lapos� diszperziós reláció miatt) q-tól függetlennek tekintünk. Az ezekhez a fononokhoz
tartozó s¶r¶séget Nq jelöli, γ0 pedig az elektron�fonon csatolás er®sségét meghatározó
állandó. Modellünkben szoros kötés¶ (tight-binding) diszperziós relációt használunk, azaz
Ec(k) arányos 2−cos(kxa)−cos(kya)-val, ahol a jelöli a rácsállandót.

Szobah®mérsékleten (és alatta) az átlagos fononszám a SiO2 tipikus fononenergiáin
praktikusan nulla, így Nq is kicsiny, azaz a fonon abszorbcióval járó folyamatok valószí-
n¶sége szintén csekély. Tehát a fonon-elektron kölcsönhatás lényegében fonon emissziót
jelent, ami természetesen az elektron energiájának a csökkenésével jár. Érdemes megje-
gyezni, hogy ez a fajta szórási folyamat jellegében más egy- illetve többdimenziós modellek
esetén, mivel egyetlen dimenzióban egy adott k-hoz tartozó kezd®állapot esetén a szórás
k′-vel indexelt lehetséges végállapotai a reciprok térben a kiindulási k-val nem összefügg®
halmazt alkotnak, ami nem igaz sem kett®, sem három dimenzióban. Lényegében ez az oka
annak, hogy a numerikus számítások id®igényét is �gyelembe véve kétdimenziós modellt
választottunk.

Az (5.5) egyenletet úgy is olvashatjuk, hogy az LO fononokhoz kapcsolható szórási
ráták függnek a k indext®l, ezek a γ(k)-k arányosak γ0-lal. Numerikusan is az adódik,
ami pl. a [162] munkában is olvasható, hogy γ(k) minimuma |k| = 0-nál van, és lényegé-
ben konstans (γ(k)≈ γ) a 0.5 eV és 2 eV elektronenergiák között. A következ®kben ezt a
konstans γ értéket fogjuk használni az elektron-fonon kölcsönhatás er®sségének a szám-
szer¶ jellemzésére, ugyanakkor a számítások során természetesen k-függ® szórási rátákat
használunk.

Ahogyan említettük, a továbbiakban a kristályos SiO2 paramétereit használjuk, ami
9 eV tiltott sávot, a = 0.5 nm rácsállandót, és két LO fonon módust jelent h̄ωLO = 0.153
és 0.063 eV energiákon, amelyek együttesen γ = 0.3 fs−1 rátát adnak. A lézerimpulzus
paraméterei a [55] kísérletben használtakkal azonosak: ω0 = 2.51 fs−1 és τ = 2.3 fs. Ez azt
is jelenti, hogy, hogy a tipikus fotonenergia ötszöröse a tiltott sáv szélessége, azaz ebben
az értelemben többfotonos e�ektusról lehet beszélni.
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43. ábra: Lézertér hatásának kitett, kezdetben a k = 0 pontra centrált hullámcsomag
mozgása gerjesztési és szórási folyamatok nélkül. a): a vezetési elektronok nc(k, t) eloszlása
a ky = 0 vonal mentén. A szaggatott fehér vonal azt a �klasszikus trajektóriát� jelenti,
amelyet az (5.6) egyenlet megoldásával kaphatunk. b): E hullámcsomagot mozgató Ex(t)
elektromos tér, a jx(t) árams¶r¶ség és annak id®integrálja, Q(t). A paraméterek: E0 =
= 4 GVm−1, ϕCEP = 0, τ = 2.3 fs.

5.2. A lézertér hatása

A teljes dinamika vizsgálata el®tt érdemes az (5.2) egyenlet egyes részleteinek hatását
elkülönítve vizsgálni. Els®ként a sávon belüli mozgást leíró tagot tekintjük. (Hasonló szá-
mításokat, egyetlen sávot feltételezve, a [164] munkában találhatunk.) Kezdeti állapotnak
egy, a vezetési sávban lév®, k=0 centrumú Gauss eloszlású populációt veszünk, és eltekin-
tünk

(
∂ρ
∂t

)
exc

és
(
∂ρ
∂t

)
scatt

hatásától az (5.2) egyenletben. Ez azt jelenti, hogy a dinamikát
az (5.4) kifejezés adja meg. A 43. ábra fels® része mutatja ennek a kezdeti eloszlásnak
a mozgását a ky = 0 síkban. (Mivel a gerjeszt® tér x irányban polarizált, a kx irányban
történ® elmozdulások a jelent®sek.) Itt és a további kétdimenziós ábrákon a fekete szín
jelenti az nc(k, t)=0 értéket, a növekv® értékeknek pedig rendre ibolya, vörös és sárga felel
meg. A 43. ábrán látható dinamikát jól közelíti a �gyorsulási tétel� [163], amely szerint:

∂k

∂t
=− e

h̄
E(t). (5.6)
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44. ábra: Fononszórás hatása hullámcsomag mozgására. Az egyes paneleken ugyanaz lát-
ható, mint a 43. ábrán, csak most γ = 0.3 fs−1 paraméterrel �gyelembe vettük a fononok
okozta szórási folyamatokat is. (Minden más paraméter megegyezik a 43. ábrához tarto-
zókkal.)

A fenti egyenlet megoldását (azzal a kezdeti feltétellel, hogy a lézerimpulzus érkezése el®tt
k= 0) a fehér szaggatott vonal szemlélteti az ábrán. Ezen a ponton érdemes megemlíteni,
hogy szórási folyamatok hiányában a modell rendelkezik egy fontos skálázási tulajdon-
sággal : ha mind az ω0 viv®frekvenciát, mind pedig a lézertér amplitúdóját ugyanannyival
szorozzuk meg, az lényegében azt jelenti, hogy új egységekben mérjük az id®t. A fenti
skálázás nem változtatja meg pl. azt, hogy mi az a maximális kx, amelyet az (esetünkben
inkoherens) hullámcsomag elérhet az id®fejl®dés során. Bár ezt a képet a szórási folya-
matok árnyalják, azt azért lesz¶rhetjük, hogy alacsonyabb frekvenciájú gerjesztés esetén
kisebb téramplitúdó is elegend® ugyanannak a maximális kx-nek az eléréséhez. (Bizonyos
határokon belül : ahogyan a bevezet®ben szó volt róla, a statikus határesetben a szórás
megakadályozza a �tetsz®legesen nagy� kvázimomentumok elérését.)

A s¶r¶ségmátrixok ismeretében a kísérletileg meghatározható mennyiségeket is kiszá-
míthatjuk. SiO2 esetén az adódik, hogy a makroszkopikusan mérhet® áramhoz a megha-
tározó járulékot a vezetési sávbeli elektronok adják, azaz a

jc(t) =

∫
BZ

evc(k)nc(k, t) d
2k (5.7)

kétdimenziós árams¶r¶séget kell meghatároznunk, ahol az integrál az els® Brillouin zó-
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nán (BZ) fut végig, ez egyes sávokhoz kapcsolódó elektronsebességeket pedig vv,c(k) =
= 1

h̄
∇kEv,c(k) adja.
Az árams¶r¶ség x komponensének az id®integrálja szolgáltatja az egységnyi y irányú

szakaszon átáramló töltést: Q(t) =
∫ t
−∞ jx(t

′) dt′. Az összes, a lézerimpulzus által elmoz-
dított töltés (Q = Q(∞)) az, ami kísérletileg meghatározható [55]. A 43. ábra (b) részén
szerepl® �current� és �transferred charge� a fenti jx-re és Q-ra utal.

A 43. ábra párjaként az elektron-fonon szórás szerepét a 44. ábra szemlélteti. Jól látha-
tó, hogy az elektromágneses impulzus jelentette id®skálán jx és Q alig érzik a realisztiku-
san er®s szórásfolyamatok hatását. Ugyanakkor, ahogyan az ábra fels® része mutatja, jx(t)
maximuma csökken az id® múlásával. Ennek a f® oka az, hogy az elektronok kiszóródnak
az ábra által szemléltetett ky = 0 síkból.
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45. ábra: Átlagos vezetési sávbeli 〈nc〉 =
(∫
d2k
)−1 ∫

nc(k) d2k populációk különböz® κ
relaxációs ráták esetén. A κ = 5.0 fs−1 esetben (szaggatott kék vonal), 0.05 〈nc〉 került
ábrázolásra. Paraméterek: E0 = 5 GVm−1, ϕCEP = 0, τ = 2.3 fs, γ = 0.3 fs−1.

5.3. Optikai gerjesztés

A korábbiaknak megfelel®en a SiO2 tiltott sávja több mint ötször olyan széles, mint ger-
jeszt® tér központi frekvenciájából számítható h̄ω0 fotonenergia. Ez a nagy különbség
nem csupán a folyamatok leírása, megértése szempontjából fontos, hanem praktikus oka
is van: Ha nem szeretnénk, hogy az intenzív lézertér károsítsa a mintát, hasznos, ha a
térben tárolt energiának csak kis része adódik át a mintának, azaz kicsi az abszorpció.
Az er®s elhangolás miatt ez fennáll SiO2 esetére, ami a közeli infravörösben praktikusan
átlátszó.
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A modellünkb®l számított sávok közötti gerjesztést a 45. ábra szemlélteti. Ha κ = 0,
az (5.3) egyenlet teljesen koherens viselkedést ír le, és a vezetési sáv populációja közel
arányos a lézertér intenzitásával [169]. A másik véglet az, ha a �zikailag realisztikusnak
t¶n®nél jóval gyorsabb dekoherenciát teszünk fel, pl. a κ= 5 fs−1 értéket írjuk be az (5.3)
egyenletbe. Ekkor a vezetési sáv populációja monoton növekszik, fél optikai ciklusonként
egy-egy lépcs®szer¶, intenzív növekedéssel. SiO2-ben sajnos eléggé keveset lehet tudni a
dekoherencia folyamatokról ezen az id®skálán, ezért számításainkban a két véglet közötti
κ= 0.1 fs−1 értéket fogjuk használni.

5.4. A teljes dinamika

Ezek után megvizsgáljuk, hogy mi történik, ha az összes tagot �gyelembe vesszük az (5.2)
egyenlet jobb oldalán. A legizgalmasabb újdonság a korábbi esetekhez képest az, hogy
ekkor a lézerimpulzus által elmozdított összes Q töltés nem lesz elhanyagolhatóan kicsiny.
Itt a sávok közötti átmeneteknek jelent®s a szerepe, mert azok nélkül � ahogyan a 43 és
44. ábrák is mutatják � ez a Q lényegében nulla.
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46. ábra: A fels® panelen a gerjesztés hatására létrejöv® vezetési sávbeli elektronpopulá-
ció dinamikája látható. Paraméterek: E0 = 3 GVm−1, ϕCEP = 0, τ = 2.3 fs, κ = 0.1 fs−1,
γ = 0.3 fs−1. b) panel : A gerjeszt® Ex(t) elektromos tér, a jx(t) árams¶r¶ség és annak
id®integrálja, Q(t).

A 46. ábra a) panelje nc(kx, t) id®függését mutatja a ky = 0 síkban, míg az x irányú
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árams¶r¶ség és annak id®integrálja látható a b) panelen. Ez alapján maga az áram a
gerjesztés elmúltával gyorsan nullához tart, ami a szórási folyamatok eredménye és azzal
is jár, hogy Q egy id® után konstanssá válik, ami ebben az esetben egy véges érték (nem
zéró). Az ábrán látható eredmények a �koszinuszimpulzus� esetét mutatják, azaz itt ϕCEP=
= 0. Hasonló eredményt kaphatunk a ϕCEP = π/2 esetben is, azzal a nem elhanyagolható
különbséggel, hogy abban az esetben Q hosszú távon sokkal kisebb abszolut értékhez
konvergál.

Másszóval, azt kaptuk, hogy a lézerimpulzus által elmozdított, kísérletileg is mérhet®
összes töltés CEP függést mutat, hasonlóan a [55] eredményhez. Ennek az e�ektusnak
a bizonyos szint¶ megértésében sokat segít, ha a kétdimenziós ábrákon szaggatott fehér
vonallal jelölt �klasszikus trajektóriákat�, azaz az (5.6) egyenlet megoldásait tekintjük.
Rövid impulzusok esetén, ha ϕCEP = 0, akkor az impulzus centrális csúcsa lényegesen na-
gyobb térer®sséget jelent, mint bármely más csúcs. Ha feltételezzük, hogy a �domináns
trajektóriák� azoktól az elektronoktól származnak, amelyek ennek a csúcsnak a környeze-
tében kerültek a vezetési sávba, akkor a koszinuszimpulzus által elmozdított töltés el®jelét
helyesen tudjuk megjósolni. (A 43 és 44. ábrákkal összevetve azt mondhatjuk, hogy az a
jelenség, hogy a 46. ábrán az impulzus elhaladta után a töltés nem nulla, szemléletesen
azzal magyarázható, hogy a �domináns trajektóriákhoz� tartozó elektronok nincsenek kez-
dett®l jelen vezetési sávban, és ez a �születésükb®l adódó� aszimmetria az oka annak, hogy
oszcillációik nem átlagolódnak úgy ki, hogy Q elt¶njön.) Ha azonban ϕCEP = π/2, akkor
két, azonos abszolut érték¶, de ellentétes el®jel¶ térer®sséghez tartozó csúcs is megjele-
nik, így legalább két �domináns trajektóriát� �gyelembe kell vennünk. Ugyanakkor ezen
két trajektóriához tartozó áramok destruktív módon adódnak össze, ezzel magyarázható,
hogy szinuszimpulzus esetén Q ≈ 0. A lézerimpulzus által elmozdított összes töltés CEP
függésére a következ®kben még visszatérünk a 48. ábra kapcsán.

Ha a gerjeszt® tér amplitúdóját növeljük, akkor a szóban forgó hullámhossz estén
7 GVm−1 csúcs térer®sség környékén kapjuk azt, hogy a kezdetben a Brillouin zóna köze-
péhez (k=0) tartozó elektron az impulzus hatására elérje, illetve át is lépje a zóna határát,
hogy aztán � szemléletesen szólva � megjelenjen az átellenes oldalon. (Ezt úgy is szokás
megfogalmazni, hogy az elektron Bragg-re�exiót szenved a zónahatáron, de bárhogy is
tekintjük, lényegében arról van szó, hogy az egymástól reciprok rácsvektorban különböz®
(Bloch) elektronállapotok �zikailag nem különböztethet®k meg egymástól.) Ezt a lézer
id®ben változó er®sség¶ és irányú elektromos tere által el®idézett e�ektust � a statikus
esett®l való megkülönböztetés céljából � dinamikai Bloch-oszcillációnak (dynamical Bloch
oscillation: DBO) nevezhetjük.

A 47. ábra azt mutatja, hogy 10 GVm−1 csúcstérer®sség esetén a lézertér által a ve-
zetési sávba gerjesztett elektronok még a realisztikusan er®s (γ = 0.3 fs−1) fonon-elektron
szórás jelenlétében is akkora kváziimpulzust nyernek, ami túllépi az els® Brillouin zó-
na határát, azaz dinamikai Bloch-oszcillációk jelennek meg. Érdekes módon, a gyengébb
gerjeszt® térhez tartozó ϕCEP = 0 esettel ellentétben, a lézertér által elmozdított összes
töltés most negatív (természetesen azonos CEP mellett). Ezt közelít®leg ismét a domi-
náns �klasszikus trajektória� segítségével érhetjük meg: az ehhez a trajektóriához tartozó
elektronok � bár sok id®t töltenek abban tartományban, ahol kx negatív � amikor a zóna-
határhoz �közel tartózkodnak� a kis sebesség miatt nem szállítanak számottev® áramot.
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47. ábra: Dinamikai Bloch-oszcillációk megjelenése nagyobb térer®sségek esetén. Az egyes
paneleken ugyanaz látható, mint a 46. ábrán, csak esetünkben E0 = 10 GVm−1. (Minden
más paraméter megegyezik a 46. ábrához tartozókkal.)

Így az áramintegrál szempontjából legjelent®sebb járulékot a trajektóriának az a része
adja, amikor kx > 0, ami az elektron töltését �gyelembe véve negatív Q-t jelent.

Érdemes még megjegyezni, hogy az áram id®fejl®désében a 47. ábra b) részében
olyan frekvenciakomponenseket is felfedezhetünk, amelyek lényegesen magasabbak, mint
a gerjeszt® mez® középponti frekvenciája. Más paramétertartományban, de hasonló e�ek-
tus az, ami a [50] munka szerz®i szerint a tömbi szilárdtestekben meg�gyelhet® magas-
felharmonikus-keltési folyamatokért felel®s.

Végezetül térjünk vissza a lézertér által elmozdított összes töltés CEP függésére.
A 48. ábra ezt mutatja a gerjeszt® tér különböz® csúcstérer®sségeinek az esetére. Az ábrán
a Q normált alakja látható, amit

Q̃(ϕCEP, E0) =
Q(ϕCEP, E0)

〈nc〉max(E0)
(5.8)

de�niál. Itt az E0-tól függ® normálási faktor

〈nc〉max(E0) = max
t

(∫
BZ
nc(k, E0, t, ϕCEP = 0) d2k∫

BZ
d2k

)
, (5.9)

nem más, mint a maximális átlagos populáció a vezetési sávban, amit szintén ábrázolunk
a 48. ábra b) részén.
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Amit els®ként észrevehetünk ezen az ábrán, az az, hogy Q(ϕCEP) széls®értékei elmoz-
dulnak ahogyan a gerjeszt® lézerintenzitás változik. Az eredményeket analizálva meg�-
gyelhetjük, hogy a dinamikai Bloch-oszcillációk el®ször a 7 GVm−1 csúcstérer®sségnél
jelennek meg. Ennél gyengébb gerjeszt® terek esetén Q(ϕCEP) közel arányos cos(ϕCEP)-
vel, és nagysága � ahogyan az várható is � növekszik a csúcstérer®sséggel. Azonban ha a
gerjesztés elegend®en er®s ahhoz, hogy dinamikai Bloch-oszcillációkat hozzon léte, akkor
Q(ϕCEP) maximuma elvándorol. Konkrétan, E0=15 GV m−1 esetén a korábbi maximumok
minimumokká válnak. Ez jól mutatja annak jelent®ségét, amikor a domináns k kváziim-
pulzus egyszer, illetve kétszer lépi át az els® Brillouin zóna határát.

48. ábra: Az (5.8) egyenlettel adott normált össztöltés a gerjeszt® tér amplitúdójának és
viv®-burkoló fázisának (CEP) függvényében (bal oldali ábra). A számítások során pusztán
a gerjesztés amplitúdóját változtattuk, minden más állandó volt : τ =2.3 fs, ω0 =2.51 fs−1,
κ = 0.1 fs−1 és γ = 0.3 fs−1. b) panel : A ϕCEP = 0 esethez tartozó maximális átlagos
populáció a vezetési sávban: 〈nc〉max(E0) ((5.9) egyenlet).

Mindez azt jelenti, hogy az (5.2) egyenletben szerepl® tagok �zikai jelent®ségét is
meg tudjuk határozni: ahhoz, hogy a lézerimpulzus által elmozdított összes töltés ne
legyen nagyon kicsi, mind a többfotonos gerjesztés, mind pedig a lézertér által megha-
tározott sávon belüli dinamika szükséges, ami bizonyos térer®sségek esetén dinamikai
Bloch-oszcillációkhoz vezet. Az elektronoknak a LO fononokkal való kölcsönhatása bi-
zonyos értelemben egy ezzel verseng® folyamat, ami hosszú id® alatt ellehetetlenítheti a
DBO-k észlelését. Számításaink szerint azonban karakterisztikusan néhány fs hosszúságú,
a közeli infravörös tartományba es® lézerimpulzusok és kristályos SiO2 esetén nem ez a
helyzet.
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5.5. Magasfelharmonikus-keltés szilárdtestekben:
az elektromágneses mérték szerepe

Az intenzív lézertér és szilárdtestek nemlineáris kölcsönhatásának egyik következménye
a felharmonikusok megjelenése az emissziós spektrumban. A szilárdtest-felharmonikusok
az attoszekundumos impulzusok generálásának egyik fontos lehet®ségét jelentik, ami jó-
részt a szilárdtestek tipikus gázokhoz viszonyított sokkal nagyobb s¶r¶ségének köszönhe-
t®. Érdemes megemlíteni, hogy az az ötlet, miszerint a közeli infravörös tartományba es®
rövid, er®s elektromágneses impulzusok koherens röntgen sugárzást [170] vagy esetleg atto-
szekundumos tartományba es® rövid impulzusokat generálhatnak [171], megel®zte az els®
kísérleteket [50], ahol felharmonikusokat detektáltak egészen a 25. rendig. Az [50] mun-
kában széles tiltott sávú (3.2 eV) ZnO céltárgyat világítottak meg 3.25 µm hullámhosszú
impulzussal. (További részletek az [51] cikkben találhatók.) Egy újabb érdekes kísérletben
gáz és szilárd fázisú argon és kripton felharmonikusait hasonlították össze [52]. Ezekben a
kísérletekben a gerjeszt® intenzitás a roncsolási küszöb alatt volt, azaz a felharmonikusok
keletkezéséért valóban a szilárdtest struktúra volt a felel®s, ellentétben pl. azzal az esettel,
amikor a gerjeszt® tér hatására plazma jön létre a szilárdtest felület közelében, és ennek
a plazmának a dinamikája hozza létre a felharmonikusokat [172].

A jelenségkör elméleti leírását tekintve a félvezet® Bloch-egyenletek alkalmazása igen
elterjedt, a [173] a cikkben pl. zárt formulát találtak ezzel a módszerrel a szerz®k a sávok
közötti átmenetek optikai cikluson belül [174] is id®függ® rátájára, illetve attoszekundu-
mos impulzusok megjelenését is megjósolták ilyen módon [175]. A hagyományos félklasszi-
kus modell mellett [176] a nyeregponti közelítés szerepét is vizsgálták [177], ahogyan az
indirekt tiltott sáv [178] �zikai jelent®ségét is.

A küls® tér a szilárdtestekben polarizációt és áramokat kelt, amelyek a Maxwell-
egyenletek alapján forrásul szolgálnak a felharmonikusokat is tartalmazó másodlagos su-
gárzás számára. Az interpretáció során sokszor a két típusú (áram- és polarizációszer¶)
járulékot egymástól függetlenül vizsgálják, illetve úgy tekintik, hogy ez a két komponens
�zikailag különválasztható.

A továbbiakban azt mutatjuk meg, hogy ez a különbségtétel nem független attól, hogy
milyen elektromágneses mértéket használunk. A sávok közötti (polarizációszer¶) és sávon
belüli (áramszer¶) komponensek összege által keltett másodlagos terek mértékfüggetle-
nek, ugyanakkor az, hogy melyik komponens milyen súllyal szerepel a folyamatban, az
függ a mértékválasztástól. Ennek fényében fontos megjegyezni, hogy a fejezet els® felében
ismertetett eredmények az ún. hosszmértékben kerültek leírásra, azaz ott a fény-anyag
kölcsönhatást leíró operátort −DE alakúnak választottuk, ahol D a dipólmomentum x
irányú komponense, E pedig az x irányban polarizált elektromos térer®sség.

Ahogyan a fejezet els® felében is láttuk, még a kimondottan er®s (0.3 1/fs rátával
jellemezhet®) szórási folyamatok sem befolyásolják számottev®en a szilárdtest-fény köl-
csönhatás dinamikáját a femtoszekundumos id®tartományban. Ha a szórási folyamatok
mellett a többrészecske korrelációkat is elhanyagoljuk (ahogyan jelenleg a legtöbb model
teszi ezen az id®skálán), akkor a legfontosabb, szorosan összefügg® [175], de logikailag
azért szétválasztható �zikai folyamatoknak a következ®ket tekinthetjük:
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1. Sávok közötti átmenetek (optikai gerjesztés),

2. Lézertér által meghatározott sávon belüli mozgás,

3. Dinamikai Bloch-oszcillációk.

(Ez azt jelenti, hogy a lényeg megragadása érdekében a 11. ábrán a szórási folyamatokat
elhanyagoljuk.) A fenti 2. és 3. pont természetesen összefügg, lényegében a gerjeszt® tér
amplitúdója határozza meg, hogy dinamikai Bloch-oszcillációk megjelennek-e vagy sem.
A klasszikus képpel analóg módon a küls® tér az elektronok kváziimpulzusát változtatja
meg. Kicsit pontosabban, a gyorsulási tétel alapján [163, 179] írhatjuk, hogy

h̄
dk(t)

dt
= e0F(t), (5.10)

ahol F(t) jelenti a küls® elektromos teret. A továbbiakban hasznos, ha az elektron e0

töltését használjuk (e0 =−e ). Dinamikai Bloch-oszcillációk akkor jönnek létre, amikor a
küls® tér által indukált mozgás amplitúdója elegend®en nagy ahhoz, hogy az oszcillációk
átlépjék az els® Brillouin zóna határát [T7, 164].

A következ®kben a [T8] munka alapján azt mutatjuk meg, hogy sávon belüli (intra-
band) és sávok közötti (interband) dinamika kettéválasztása � bár nagyon intuitív � de
nem független az elektromágneses mérték megválasztásától. Másszóval, a mértéktranszfor-
mációk (amelyek a természetesen a �zikailag releváns eredményeket nem változtathatják
meg) összekeverik az inter- és intraband folyamatokat.

5.6. Modell és analitikus eredmények

Egy m tömeg¶ elektron mozgását a szilárdtest környezetet reprezentáló periodikus poten-
ciálban a

H(t) =H0 +Hext(t) =
1

2m
(p−e0A)2 +V (r)+e0Φ

=
p2

2m
+V (r)+Hext(t) (5.11)

Hamilton-operátor határozza meg, ahol tehát V (r) rácsperiodikus, Hext(t) pedig a Φ és A
potenciálokkal adott küls® elektromágneses térrel való kölcsönhatást írja le. Fontos, hogy
itt megjelenik a kinetikus impulzus pkin = mv = p−e0A, ami nemnulla vektorpotenciál
esetén különbözik a p =−ih̄∇ kanonikus impulzustól.

Küls® tér nélkül a rendszer sajátállapotaira igaz, hogy H0|n,k〉=En(k)|n,k〉. Koordi-
nátereprezentációban egy |n,k〉 energia sajátállapot Ψn,k(r) = exp(ikr)un,k(r)/

√
V alakú,

ahol n ezeknek a Bloch-állapotoknak a sávindexét jelenti, az un,k(r) függvények rácspe-
riodikusak, a normálás miatt megjelen® V pedig a kristály térfogata. Ha a szokásoknak
megfelel®en periodikus határfeltételt szabunk, akkor a k-tér nem lesz folytonos; diszkrét,
ugyanakkor egymáshoz közel elhelyezked® k vektorok sorozatát nyerjük. A k-függ® En(k)
sajátenergiák adják az egyes sávok diszperziós relációit.
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A fénynek az elektronnal való kölcsönhatását megadó Hext(t) operátor konkrét alakjá-
nak felírásához elektromágneses mértéket kell választanunk. A dinamika egzakt megoldá-
sa esetén természetesen a �zikai eredmények függetlenek ett®l a választástól, ugyanannak
kell adódnia minden korrektül felírt mértékben. A továbbiakban feltesszük, hogy a küls®
F(t) mez® térbeli változása rácsállandónyi távolságokon elhanyagolható, ami az infravörös
tartományba es® gerjeszt® impulzusok esetén nagyon jó közelítéssel fenn is áll. Ebben a
dipólközelítésben gyakran használatos a sebességmérték (v), amikor az F(t) mez® vektor-
potenciálja Av(t) =−

∫ t
−∞F(t′)dt′, míg Φv = 0. Ezzel a választással

Hv
ext(t) =

1

2m

[
−2e0pA

v(t)+e2
0A

v2(t)
]
. (5.12)

Egy másik, szintén gyakori mérték a hosszmérték (l), amelyben Al = 0,Φl = −rF(t). E
két választás között a Λ =−rAv(t) mértékfüggvény teremt kapcsolatot. Hosszmértékben
ebb®l a

H l
ext(t) =−e0F(t)r (5.13)

kölcsönhatási operátor adódik.
(Érdemes hangsúlyozni, hogy mindkét említett mérték esetén ∇A = 0, azaz ezek a

Coulomb mértékek családjába tartoznak, ami a dipólközelítés következménye.) A továb-
biakban a A(t)≡Av(t) jelöléssel élünk. Fontos fejben tartani azt is, hogy a két mértékben
érvényes elektron hullámfüggvények között egy tért®l és id®t®l is függ® unitér transzfor-
máció teremt kapcsolatot:

Ψl(r, t) = U(r, t)Ψv(r, t) = exp

[
− i
h̄
e0A(t)r

]
Ψv(r, t). (5.14)

A következ®kben Timp ideig tartó, impulzusszer¶ gerjesztés esetére fogunk koncentrálni,
és feltesszük, hogy mind F(t), mind pedig A(t) elt¶nik a [0, Timp] id®intervallumon kívül.
Ez azt is jelenti, hogy a két mérték egybeesik a t < 0 és a t >Timp esetben (amikor U(r, t)
az egység). Ezzel a választással a t > Timp tartományon esetlegesen fellép®, a mértékvá-
lasztással kapcsolatos nehézségek elkerülhet®k [180�182].

A Hg
ext operátor (ahol a g index v illetve l lehetséges választására utal) jelenlétében

már H0 sajátállapotainak az id®fejl®dése sem lesz triviális, ugyanakkor tetsz®leges állapot
kifejthet® H0 sajátállapotainak bázisán, általában id®függ® együtthatókkal. Mivel Hg

ext

mértékfügg®, a |Ψg(t)〉 állapot kifejtési együtthatói szintén azok lesznek:

|Ψv(t)〉=
∑
nk

cnk(t)|n,k〉,
∣∣Ψl(t)

〉
=
∑
nk

bnk(t)|n,k〉. (5.15)

A két mértékhez tartozó kifejtési együtthatók között a következ® kapcsolat áll fenn:

bn′k′(t) =
∑
nk

〈n′k′| exp [−ie0A(t)r/h̄] |n,k〉cnk(t). (5.16)

A gerjeszt® impulzus megérkezése el®tt (t< 0) feltehetjük, hogy a szilárdtest termikus
egyensúlyban van. Ez a kezd®feltétel általában nem írható le egyetlen tiszta kvantumme-
chanikai állapottal, (egyrészecske) s¶r¶ségoperátorokat kell alkalmaznunk, amelyek dia-
gonálisak a perturbálatlan H0 sajátállapotaiban:

ρ(t= 0) =
∑
nk

|n,k〉〈n,k|f [En(k)], (5.17)
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ahol az egyes állapotok (projektorok) egymáshoz viszonyított statisztikai súlyát az f
Fermi-függvény adja meg. Széles tiltott sávú félvezet®k vagy szigetel®k esetén szobah®mér-
sékleten f [En(k)] lényegében egységnyi a valenciasávban, illetve nulla a vezetési sávban.
Ez azt jelenti, hogy jó közelítéssel írhatjuk, hogy ρ(t = 0) =

∑
k |n0,k〉〈n0,k|, ahol n0 a

valenciasávhoz tartozó index. A tiszta állapotokhoz hasonlóan, természetesen a s¶r¶ség-
operátor sem mértékfüggetlen, az (5.14) egyenlet megfelel®je most ρl(t) =U(t)ρv(t)U †(t),
a s¶r¶ségoperátor id®fejl®dését pedig a von Neumann-egyenlet adja meg: ih̄ ∂

∂t
ρg(t) =

= [Hg(t), ρg(t)] . Sebességmértékben, a dipólközelítés keretein belül, az A2-tel arányos tag
a Hamilton-operátorban felcserélhet® ρv-vel, és a többi tag sem keveri össze azokat az
állapotokat, amelyeknek különbözik a k indexe. Ennek megfelel®en:

ρv(t) =
∑
nn′k

cnk(t)c∗n′k(t)|n,k〉〈n′,k|, (5.18)

ahol
∑

n |cnk(t)|2 = 1, és az együtthatók id®fejl®dése a von Neumann-egyenlet segítségével
számítható. (A kezdeti feltétel cnk(0) = δn,n0 .) Mivel a s¶r¶ségoperátor nyoma (Tr) meg-
marad, ez a választás annak normálásnak felel meg, hogy Trρ egyenl® az els® Brillouin
zónába es® valencia állapotok N számával. Érdemes megjegyezni, hogy ez a módszer nem
ad abszolut térer®sségeket a magasrend¶ harmonikusokra, az [E15] munkával ellentétben
nem kapunk pontos �fotonszámot� ezekben a módusokban, csak az egyes harmonikusok
relatív súlyát tudjuk kiszámítani. Ezért választhatjuk meg a normálási feltételt szabadon.

5.7. A magasrend¶ harmonikusok létrejötte

A magasrend¶ harmonikus sugárzás forrásai a mozgó töltések, más szóval az id®függ®
árams¶r¶ség várható értékét kell kiszámítanunk:

J :=
e0

Vm
Tr [ρgpkin] =

e0

Vm
Tr [ρg(p−e0A

g)] . (5.19)

Itt érdemes hangsúlyozni, hogy bármilyen másodlagos sugárzás esetén a pkin impulzus
jelenik meg forrásként, ami annak köszönhet®, hogy a kanonikus impulzussal ellentétben
pkin közvetlen kapcsolatban áll a gyorsulással [183].

Tekintsük most a fenti várható értéket az eddig tárgyalt két elektromágneses mérték-
ben. Sebességmértékben azt kapjuk, hogy

J =
e0

Vm
∑
nk

|cnk(t)|2 {h̄k−e0A(t)} (5.20)

− ih̄ e0

Vm
∑
n,n′

∑
k

c∗nk(t)cn′k(t)

∫
Ω

u∗n,k(r)∇un′,k(r)d3r,

ahol Ω az elemi cella térfogatát jelöli. Hosszmértékben Al=0, azaz:

J=
e0

Vm
Tr [ρgpkin] =

e0

Vm
∑
nk

h̄k|bnk(t)|2 (5.21)

− ih̄ e0

Vm
∑
n,n′,k

b∗nk(t)bn′k(t)

∫
Ω

u∗n,k(r)∇un′,k(r)d3r.
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Természetesen az eredménynek minden mértékben azonosnak kell lennie, ugyanakkor
ez csak a teljes kifejezésre áll fenn az (5.20) és (5.21) egyenletekben, és semmiképpen sem
a jobb oldalakon álló tagokra külön-külön.

Az (5.17) egyenlettel adott kezdeti feltételt felidézve, látható, hogy minden valencia-
sávbeli állapot (amelyek különböz® k indexekhez tartoznak) ad járulékot J-hez. Ugyan-
akkor ezen állapotok között nincs kvantummechanikai interferencia az id®fejl®dés során,
azaz a termikus egyensúlyt leíró (5.17) kezdeti feltételt úgy is felfoghatjuk, hogy a kezdeti
Bloch-állapotok relatív fázisa véletlenszer¶.

Az eddigiek fényében vonzónak, intuitívnak t¶nik, hogy az (5.20) és (5.21) egyenle-
tekben átcsoportosítsuk a tagokat, és a makroszkopikus áramot jelent®

jg =
e0

Vm
∑
nk

|cgnk(t)|2 〈n,k|pkin|n,k〉 (5.22)

részt sávon belüli (intraband) járuléknak, míg a polarizációszer¶

Ṗg =
e0

Vm
∑
n6=n′k

[cgnk(t)]∗ cgn′k(t)〈n,k|pkin|n′,k〉 (5.23)

részt sávok közötti járuléknak tekintsük. Valóban, 〈n,k|pkin|n,k〉/m a szokásos módja
annak, hogy kiszámítsuk az n-edik sávban a k pont környékén a Bloch-elektronok sebes-
ségét. (Itt és a továbbiakban � a 2. fejezet jelöléseivel szemben � a bels® szorzatokat a
hagyományos módon, valós térbeli integrálként értjük. ) Az (5.22) egyenletben j(g) tehát
lényegében ezeknek a sebességeknek a megfelel® súlyokkal vett összege. Az is ismeretes
[166], hogy 〈n,k|p|n,k〉 kiszámítható úgy is, mint∇kEn(k)m/h̄, azonban az (5.20), (5.21)
egyenletek a sávok közötti és sávon belüli áramokat azonos módon kezelik. Természetesen
J = jg+Ṗg mértékfüggetlen, de ez nem feltétlenül áll jg-re és Ṗg-ra külön-külön.

Tekintsük a (5.16) relációt, amely a cnk(t) és bnk(t) kifejtési együtthatókat kapcsolja
össze. Tegyük fel, hogy a megoldottuk a dinamikát sebességmértékben (azaz ismertek
a cnk(t) id®függ® együtthatók), és transzformáljuk át az eredményt hosszmértékbe. Az
adódik, hogy

bn′k′(t) =
∑
nk

〈n′k′| exp [−ie0A(t)r/h̄] |n,k〉cnk(t)

=
∑
nk

∫
V
eir(k−e0A(t)/h̄+k′)u∗n′,k′(r)un,k(r)d3r cnk(t)

=
∑
n

∫
Ω

u∗n′,k′(r)un,k(t)(r)d
3r cnk(t)(t), (5.24)

ahol k(t)=e0A(t)/h̄−k′. Ennek az eredménynek az els® következménye az, hogy amennyi-
ben a sebességmértékbeli s¶r¶ségoperátor diagonális a k indexben (ami az (5.17) egyenlet
által adott kezdeti feltételek esetén a teljes id®fejl®dés alatt fennáll), akkor ugyanez igaz
lesz hosszmértékben is, csak itt a k értékek e0A(t)/h̄-vel eltolódnak. (Ez teljesen össz-
hangban van az (5.10) egyenlettel.) Ezzel szemben, mivel az un,k függvények csak azonos
k indexek esetén ortogonálisak, az (5.24) egyenlet utolsó sorában szerepl® integrál nem
lesz arányos δnn′-vel.
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Ez a legutóbbi észrevétel szorosan köt®dik ahhoz, a J áram j és Ṗ komponensekre
bontása nem egyértelm¶. A sávon belüli áramot leíró j esetén egyrészt

jv =
e0

Vm
∑
nk

|cnk(t)|2 〈n,k|p|n,k〉− N e
2
0

Vm
A, (5.25)

ahol N = Trρ. Másrészt

jl =
e0

Vm
∑
nk

|bnk(t)|2 〈n,k|p|n,k〉. (5.26)

Az (5.25) egyenlet utolsó tagját egyedül a vektorpotenciál id®függése határozza meg, míg
a cnk és bnk kifejtési együtthatók közötti viszony részben az anyagszerkezett®l is függ.
Ez azt jelenti, hogy ha egy adott anyag és id®függ® vektorpotenciál esetén jl(t) és jv(t)
azonos lenne, akkor sem lenne �zikai oka annak, hogy ugyanez fennálljon pl. egy másik
anyag esetében is. Más szavakkal, a sávon belüli és sávok közötti komponensek, amelyek
összege a mértékfüggetlen J forrástagot adja, csak úgy határozhatók meg, ha egy konkrét
elektromágneses mértékre hivatkozunk.

5.8. Numerikus eredmények egydimenzióban

A teljesség kedvéért tekintsünk egy numerikus, egydimenziós modellt is, ahol a periodikus
lánccal párhuzamosan polarizált elektromágneses impulzus kelt felharmonikusokat. Az
impulzushoz tartozó vektorpotenciál egyetlen nemelt¶n® komponense legyen

A(t) = A0 sin2

(
πt

Timp

)
cos(ωt), (5.27)

ha t a [0, Timp] intervallumba esik, és nulla egyébként. Ehhez a dipólközelítésben felírt
A(t)-hoz tartozó elektromos teret jelölje F (t). (Ezt természetesen úgy kell érteni, hogy a
fenti A sebességmértékben érvényes, és F (t) = −dA/dt, de az így számolt és mértékfüg-
getlen F (t)-t használjuk majd a hosszmértékben kivitelezett számításokban is.) Az [50]
kísérlethez hasonlóan sokciklusú, középinfravörös tartományba es® gerjesztést tekintünk.
Azaz a 49. ábrán szemléltetett eredmények esetén λ= 3µm (ω = 0.2π 1/fs) és Timp = 300
fs. A gerjeszt® tér maximális térer®ssége F0 =1.0 GV/m.

A számításokhoz egy olyan modellpotenciált használunk, amely esetén a küls® tér nél-
küli probléma megoldásakor a (direkt) tiltott sáv szélessége 3.2 eV, hasonlóan a kísérle-
tekben is használt [50] ZnO mintához. A Bloch-állapotok meghatározása után a dinamika
számítható, jg és Ṗ g (amelyek az (5.22) és (5.23) egyenletekkel adott mennyiségek egydi-
menziós megfelel®i) id®függése is megkapható, és ugyanez igaz az összegükre, Jg-re is. Ez
utóbbi esetben a fels® index arra emlékeztet minket, hogy a különféle, részben numerikus
közelítések eredményeként elképzelhet®, hogy � �zikailag helytelenül � J is mértékfügg®-
nek adódik.

Ahogyan a 49. ábra alsó panelje mutatja, jv és jl id®függése észrevehet®en különbö-
z®. A teljes Jv és J l sokkal kevésbé különböznek egymástól, s®t, azt mondhatjuk, hogy
a 49. ábrán bemutatott, 8 sáv �gyelembe vételével számolt görbék a numerikus eljárástól
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49. ábra: A teljes J áram (mindkét vizsgált mértékben) és a gerjeszt® impulzus elektromos
tere az id® függvényében (fölül). b) panel : egyetlen csúcs közelr®l. c) panel : A sávon belüli
j áramok. Az egyszer¶ség kedvéért a kezdeti állapot ρ0 = |n0,0〉〈n0,0|. A gerjeszt® impulzus
központi hullámhossza λ= 3µm.

elvárható pontosságon belül alátámasztják a korábbiakban kapott eredményeket. (Érde-
mes hangsúlyozni, hogy mindez nem függ attól, hogy konkrétan milyen modellpotenciált
is választottunk.)

A magasrend¶ felharmonikusok spektrumát úgy kaphatjuk meg, hogy a másodlagos
sugárzás forrásának, J(t)-nek kiszámítjuk a J(ω) Fourier transzformáltját, és |J(ω)|2-et
ábrázoljuk ω függvényében, a sok nagyságrendnyi változás miatt jellemz®en logaritmikus
skálán. Érdemes felidézni, hogy az (5.17) egyenlettel adott kezdeti feltétel esetén a külön-
böz® k indexekhez tartozó állapotok kvantummechanikai értelemben nem interferálnak
az id®fejl®dés során, de természetesen a teljes HHG jel minden ilyen állapot hozzájáru-
lását tartalmazza. A magasrend¶ felharmonikus sugárzás ezen elemi alkotóelemei � mint
klasszikus elektromos terek � természetesen már interferálnak, még akkor is, ha � ahogyan
az várható is � a spektrumot lényegében a sávszélhez (k = 0) közeli állapotok dinamikája
határozza meg.

A spektrumok számításánál a realisztikus eredmény érdekében a szilárdtestekben elke-
rülhetetlenül jelenlév® szórásfolyamatokat is érdemes �gyelembe venni (erre mutat példát
ezen fejezet el®z® részében tárgyalt fononszórás). Ebben nagy segítségünkre van, hogy
a modellben szerepl® dinamikai mennyiségek nem tiszta kvantummechanikai állapotok,
hanem s¶r¶ségmátrixok: amellett, hogy segítségükkel kényelmesen megfogalmazhatjuk a
kezdeti állapotot (ezt adja meg az (5.17) egyenlet), a von Neumann-egyenlet kib®víté-
sével fenomenologikus szinten a különféle dekoherencia mechanizmusokat is �gyelembe
tudjuk venni. A spektrumokat szolgáltató számításainkban ezek közül a Bloch-bázisban
diagonális folyamatok azt a jelenséget írták le, hogy az elektronrendszert környezete az
alacsonyabb energiájú állapotok felé hajtja, míg az o�diagonálisak a kvantummechanikai
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koherencia fokozatos elt¶néséért felel®sek. Az 50. ábrán bemutatott eredmények esetén di-
agonális ráta γd=0.1 1/fs, míg a jellemz®en nagyobb o�diagonális ráta γod=0.3 1/fs. Ezen
az ábrán a magasrend¶ felharmonikusok spektrumát láthatjuk különböz® F0 csúcstérer®s-
ségek esetén. Technikai szempontból érdemes megjegyezni, hogy ha konvergens eredményt
szeretnénk elérni, akkor a �gyelembe veend® sávok száma er®sen függ F0-tól : tapasztala-
taink szerint F0 = 1 GV/m környékén 8 sáv �gyelembevétele elegend®, míg er®sebb terek
esetén (az 50. ábrán mutatott esetekben) tíznél is többre van szükség. Érdemes a [184]
munkát tanulmányozni ennek a jelenségnek a részletes analíziséért.
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50. ábra: HHG spektrumok (önkényes egységekben) különböz® F0 csúcstérer®sségek ese-
tén. A gerjeszt® impulzus központi hullámhossza λ = 3µm, az impulzushossz T = 250 fs.
(A részleteket az (5.27) egyenlet tartalmazza.) A kezd®állapotot (5.17) adja meg. A frek-
venciát ω = 2πc/λ egységekben mérjük.

Az 50. ábrán tisztán látható a magasrend¶ felharmonikusok megjelenése, és a kísérleti
tapasztalatokkal [50] egyez®en az is észrevehet®, hogy páros rend¶ (azaz a gerjeszt® frek-
vencia 2,4,6 stb.-szorosához tartozó) felharmonikusok hiányoznak a spektrumból. Nagyon
magas frekvenciákon a felharmonikusok elt¶nnek, esetünkben beleolvadnak a kontinu-
umba. Ennek a �levágásnak� (letörésnek, cuto�) a frekvenciája F0 növelésével szintén
növekszik. Egy adott kiindulási állapotra a levágási frekvencia becsülhet® [57], de ese-
tünkben különböz® kezd®állapotokra (ami különböz® k-függ® tiltott sávokat jelent) más
és más eredményt kapunk, ami pl. a gázok esetéhez képest kevésbé éles levágási frekven-
ciát jelent. Az egyes harmonikus csúcsok magasságának F0 függése szintén a mérésekkel
kvalitatív egyezést mutató eredményt ad.
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Visszatekintve az ebben a fejezetben megfogalmazott eredményekre, az látszik, hogy
az alapvet® ok, amiért nem lehet mértékfüggetlenül beszélni a sávok közötti illetve az
egyes sávokon belüli dinamikáról az az, hogy az egyes mértékekhez tartozó állapotok nem
azonosak. Érdemes felidéznünk azt az esetet, amikor egyetlen atom hat kölcsön az elektro-
mágneses térrel. Ekkor, még a dipólközelítés keretein belül is, a mértékválasztástól függ®en
az állapotok �magukban foglalhatják a kölcsönhatás bizonyos részét� (�may incorporate
some interaction with the �eld� [185]). Ugyanakkor optikai frekvenciákon és az 1 GV/m
nagyságrendjébe es® térer®sségek esetén, a exp(−ieAr/h̄) kifejezésben megjelen® fázisfak-
tor majdnem konstans az atomi hosszúságskálán, változása nagyságrendileg π/100, azaz
ez az e�ektus elég gyenge. Ezzel ellentétben szilárdtestek esetén a kölcsönhatási tartomány
jóval nagyobb, és a magasfelharmonikus-keltés intenzitástartomámyában a jelenség nem
hanyagolható el. Másrészt, gyengébb terek esetén, a �mértékáram� (gauge current, azaz a
második tag az (5.25) egyenletben) elhanyagolhatóvá válik, így a különböz® mértékekben
kapott eredmények kevésbé különböznek.

Hangsúlyozni kell, hogy a fenti eredmények a kölcsönhatás id®tartama alatt érvényesek.
A gerjeszt® impulzus elhaladtával (azaz amikor A ismételten nullává válik), a J = j+ Ṗ
felbontás egyértelm¶ lesz újra, és pl. j, mint makroszkopikus áram, mérhet®.

5.9. Összefoglalás

Els®ként a jelenségek kvalitatív leírására koncentrálva rövid lézerimpulzus és tömbi die-
lektrikum céltárgy kölcsönhatását vizsgáltuk. Az egyszer¶ség kedvéért pusztán két sávot
vettünk �gyelembe, amelyek közötti tiltott sáv szélessége ötszöröse volt a karakterisztikus
fotonenergiának. Kétdimenziós modellünk az ilyen értelemben vett többfotonos gerjesztés
mellett a sávokon belüli dinamikát és a longitudinális fononok hatását vette számításba.
Azt tapasztaltuk, hogy ebben a paramétertartományban a néhány optikai ciklussal ren-
delkez® gerjesztés hullámformája er®s hatással van a küls® tér által elmozdított összes
töltés nagyságára és el®jelére. E töltés CEP függése szinuszos jelleg¶, és a széls®értékek
helyét a maximális gerjeszt® térer®sség határozza meg. A jelenség hátterében dinamikai
Bloch-oszcillációk állnak, amelyek még realisztikusan er®s relaxációs folyamatok esetében
is fellépnek.

Emellett a tömbi szilárdtestekben létrehozott magasfelharmonikus-keltés kapcsán meg-
vizsgáltuk, hogy hogyan is kell értelmezni a háttérben zajló folyamatokról alkotott �zikai
képet. Egyelektron közelítést használva, a fény-anyag kölcsönhatás leírására szolgáló két,
gyakran használt elektromágneses mértéket tanulmányoztunk. A sávok közötti és a sávo-
kon belüli áramokat azonos módon kezeltük. Mind analitikus, mind pedig numerikus úton
azt kaptuk, hogy bármennyire intuitív is a teljes áram szétbontása a fenti két komponens-
re, ezzel a szétbontással óvatosan kell bánni, mert felhasználásával különböz® mértékeket
választva különböz® eredményeket kapunk.
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5.10. Lézerrel keltett áramokkal kapcsolatos eredmények
hatása

Szilárdtestek és rövid, intenzív lézerimpulzusok kölcsönhatása kapcsán még korai lenne azt
mondani, hogy létezik egy olyan kiforrott modell, amely kvantitatívan is pontosan írná
le pl. a magasfelharmonikus-keltés folyamatát. S®t, ahogyan ebben a fejezetben láttuk,
még koncepcionális félreértések is el®fordulnak ezen a területen. Sokáig a kvantumkémiai
programcsomagok fejlesztésének az iránya is elkerülte ezt a területet, bár talán ez a helyzet
változóban van. Sokat mond, hogy 2017. novemberében a Phys. Rev. A-ban jelent meg
az a cikk [186], amely rámutatott arra, hogy a sávok közötti átmeneti dipólmomentum
mátrixelemek fázisa (amit több kvantumkémiai program ki sem számol) nem hanyagolható
el, fontos szerepe van a HHG spektrumok létrejöttében. (Egyetlen atom egyetlen átmenete
esetén ez a fázis valóban nem lényeges, a mátrixelem választható valósnak, de sok átmenet
esetén a relatív fázisok természetesen fontosak.)

Konkrétan az ebben a fejezetben ismertetett eredményekkel kapcsolatban túlzás lenne
azt állítani, hogy gyökeresen és azonnal megváltoztatták a lézer�zikus közösség gondol-
kodásmódját a inter- és intraband áramokkal kapcsolatban, ugyanakkor mindenképpen
elindítottak egyfajta diszkussziót. A hivatkozások között van pl. egy P. Corkum csoport-
jából érkez® javaslat [187], amelynek az a lényege, hogy ha ragaszkodunk a kétféle áram
szétválasztásához, akkor válasszunk egy meghatározott mértéket (konkrétan a hosszmér-
téket a vektorpotenciál hiánya miatt), és az abban kapott eredményeket használjuk más
mértékekben is, a megfelel® mértéktranszformáció felhasználásával. Fontos független ered-
mény továbbá, hogy a sávon belüli és sávok közötti áram szétválasztásának mértékfügg®
mivolta nem csupán egyrészecske képben igaz [188].

Emellett az ebben a fejezetben bemutatott analitikus számítások alátámasztására ki-
dolgozott numerikus modell önmagában is hasznosnak bizonyult, kisebb változtatásokkal
alkalmas volt arra, hogy kvalitatív értelmezést nyújtson a szegedi ELI-ALPS intézetben
mért els® kísérleti eredmények egyikéhez [E21].
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Összefoglalás, kitekintés

Ebben a dolgozatban a 2005. és 2017. között elért jelent®sebb eredményeimet foglaltam
össze. Az id®szak els® felében f®leg küls® térrel kontrollált transzportfolyamatok leírásával
foglalkoztam, majd érdekl®désem az er®s lézerterekkel el®idézett jelenségek felé fordult.

A nanométeres mérettartományba es®, szilárdtest rendszerekben konstruált áramkörök
tanulmányozása során arra a tartományra koncentráltam, amikor az elektronok mozgása
koherens, a transzport nem di�uzív jelleg¶. Ilyenkor a kvantummechanikai interferencia
fontos szerepet játszik a vezetési jelenségek létrejöttében. Megfelel® anyagok esetén erre
az interferenciára az elektronok spinje is hatással van, és ez a hatás küls® elektromos térrel
befolyásolható. Ezt a kísérletileg is tapasztalt jelenséget használva, kvantumgy¶r¶k illet-
ve azok hálózatának a használatával több olyan elrendezést is javasoltunk, amely érdekes
spintranszformációkat hajt végre. Ezek a javaslatok részben a kvantumos információfel-
dolgozással voltak kapcsolatosak (kvantumos logikai kapuk), de fundamentális e�ektusok
lehetséges realizációjáról is beszélhetünk (a Stern-Gerlach berendezés analogonja).

Emellett olyan anyagok vizsgálatával is foglalkoztam, amelyek esetén a mágneses vi-
selkedésért felel®s épít®elem molekulaméret¶. Ezeknek a molekuláris mágneseknek fontos
tulajdonsága, hogy mágnesezettségük küls® térrel történ® befolyásolása során kvantum-
mechanikai e�ektusok lépnek fel. Pontosabban a spin szabadsági fokra ható dekoherencia
mechanizmusok és a kvantumos viselkedés érdekes keverékér®l van szó, ahogyan azt az
általunk elért eredmények is mutatják.

Nagyintenzitású lézerterekkel kapcsolatban f®ként azt vizsgáltam, hogy a lézer által
az anyagban keltett áramok hogyan írhatók le, és mi módon hozzák létre a magas rend¶
felharmonikusokat. Els® ilyen jelleg¶ munkánkban a dinamikai Bloch-oszcillációk szerepére
világítottunk rá. Kissé hátralépve, a szokásos interpretációt bizonyos mértékig kritikusan
szemlélve, ezután megmutattam, hogy a lézertér által keltett áramok sávon belüli és sávok
közötti részre való felbontása függ attól, hogy milyen elektromágneses mértékben írjuk le
a folyamatot.

Ezekb®l a témákból jelenleg is foglalkozom az elektrontranszport leírásával, de most
már f®ként a dinamikus esetre koncentrálva. Ennek tipikus példája az, amikor egy lézerim-
pulzus kelt nemegyensúlyi töltéseloszlást, ami aztán � mint egy lokális zavar � tovaterjed
az anyagban, mérhet® áramot okozva. Ennek az áramnak magának az id®függése jellemz®-
en nem detektálható, de id®integrálja, azaz a lézerimpulzus által elmozdított összes töltés,
már mérhet®. Jelenleg folyó kutatásaink [E18] arra irányulnak, hogy ez a töltés milyen
kapcsolatban van a gerjeszt® lézerimpulzus paramétereivel, felhasználható-e esetlegesen
azok meghatározására.

Ennek a dolgozatnak a központi koncepciója a félklasszikus közelítés volt, azaz amikor
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a kvantumosan kezelt anyagi rendszert befolyásoló küls® tereket klasszikusan írtuk le.
Vannak azonban olyan esetek, amikor csak a teljesen kvantált modell ad megfelel® leírást.
Nagyintenzitású elektromágneses terek esetén a magas fotonszám miatt nem szokás a
mez® kvantált leírását alkalmazni, ugyanakkor kísérleti eredmények utalnak arra, hogy
még a magasfelharmonikus-keltés intenzitástartományában is vannak csak ilyen módon
értelmezhet® e�ektusok [E21, 189]. Ilyen er®s terekkel kapcsolatban � néhány fontos korai
eredményt®l [190, 191] eltekintve � az elméleti leírás eléggé hiányos, és jelenleg is folyó
kutatásaink ezt a hiányt igyekeznek betölteni [E15, E22, E23].
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1. Egy bemenettel és egyetlen kimenettel rendelkez® kvantumgy¶r¶k esetében, amikor
a vezetési tulajdonságokat a Rashba-típusú spin-pálya kölcsönhatás befolyásolja,
megoldottam a spinfügg® transzportproblémát, meghatároztam a be- és kimenetet
összeköt® transzmissziós mátrix függését a geometriai paraméterekt®l és a spin-pálya
kölcsönhatás er®sségét®l. Ezt az analitikus megoldást felhasználva megmutattam,
hogy alkalmasan választott paraméterek esetén a re�exiós valószín¶ség nulla, és a
gy¶r¶ a spinre ható egyqubites kvantumos kapuként m¶ködik. A koherenciahosszon
belüli mérettartományban re�exiómentes gy¶r¶k egymás után kapcsolásával lénye-
gében minden tradicionális egyqubites kvantumos kapu realizálható [T1].

2. Kvantumgy¶r¶k egy újabb alkalmazásaként megfogalmaztam azt az ötletet, hogy
két kimenet esetén a megvalósítható spintranszformációk osztálya tovább b®vül,
mivel a kimenetekhez tartozó spinirányok különböz®ek lesznek. A konkrét számí-
tásokat elemezve arra jutottunk, hogy egy ilyen gy¶r¶t � eltekintve a kimenetek
ortogonalitásától � a Stern-Gerlach berendezés elektronspinre vonatkozó megfele-
l®jének is tekinthetünk. Az ötlet továbbfejlesztéseként kidolgoztam több gy¶r¶b®l
álló, több kimenettel rendelkez® hálózatokban a spinfügg® transzportprobléma nu-
merikus megoldását. Megmutattam, hogy ha a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét az
egyes gy¶r¶kben megfelel®en választjuk, akkor a Stern-Gerlach berendezés pontos
analogonját kapjuk. Emellett rámutattam, hogy ez a hálózat � attól függ®en, hogyan
választjuk meg a spin-pálya kölcsönhatás er®sségét a gy¶r¶kben � nagyon változatos
spintranszformációs tulajdonságokkal rendelkezik [T2, T3].

3. Több gy¶r¶b®l álló, összetett rendszerek esetén különösen élesen merül föl az elekt-
ronok interferenciaképességének a kérdése. Ezt vizsgálandó, a modell továbbfejlesz-
téseként mesterségesen szórócentrumokat helyeztem a különböz® funkciókat megva-
lósító hálózatokba. A szórási folyamatok szerepének a növekedése a koherencia fo-
kozatos elt¶nését eredményezte. A hálózatok eredeti funkciójának ezzel párhuzamos
gyengülését célszer¶en megválasztott mér®számok segítségével vizsgáltam. Eredmé-
nyeim azt mutatják, hogy a 2. tézispontban leírt rendszerek funkcionalitása egészen
addig megmarad, amíg a hálózat vezet®képessége számottev®en nem csökken. A
h®mérséklet emelkedésével hasonló eredményt kaptam [T4].

4. Lokalizált spinek és küls® mágneses tér kölcsönhatása kapcsán a dekoherencia szere-
pét vizsgáltam egy olyan periodikusan gerjesztett kétnívós rendszerben, ami megfelel
a molekuláris mágnesek egy rezonanciájának. Azt az általános eredményt kaptam,
hogy ekkor a rendszer periodikus Floquet állapotok inkoherens összege felé tart.
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Elegend®en hosszú id® után a hiszterézisgörbéket már pusztán ezek az állapotok
határozzák meg, ugyanakkor az irányukba tartó konvergencia id®állandója függ a
dekoherencia folyamatának a sebességét®l.

Kidolgoztam egy hatékony numerikus módszert a mágneses szempontból fontos spi-
nek dinamikájának a kiszámítására a teljes 21 dimenziós téren (S=10) is, relaxációs
folyamatok és id®függ® küls® mágneses tér jelenlétében. A Mn12-Ac molekula pa-
ramétereit használva megmutattam, hogy ha a mágneses tér változási sebessége a
kísérletekben is alkalmazott kT/s tartományba esik, akkor a mágnesezettségi gör-
béken látható ugrások kétnívós rezonanciáknak felelnek meg, de ezek az átmenetek
csak korlátozott pontossággal írhatók le a hagyományos Landau-Zener-Stückelberg
modellel. A numerikusan egzakt számítások segítségével azt is megmutattam, hogy
a vizsgált paramétertartományban a dekoherencia fontos szerepet játszik, annak
er®ssége a mágnesezettség mérhet® ugrásainak a magasságát befolyásolja [T5, T6].

5. Széles tiltott sávval rendelkez® félvezet®k és nagy intenzitású lézerimpulzusok köl-
csönhatásnak a leírására olyan modellt fejlesztettem ki, amely �gyelembe veszi az
elektronok fononokon való szóródását is, amely gyakran a domináns relaxációs fo-
lyamat. A fény-anyag kölcsönhatást hosszmértékben felírva, eredményeim szerint az
er®s lézertér képes az elektronokat a reciprok térben az els® Brillouin zóna határán
túlra elmozdítani. Ezek az akár többszörös dinamikai Bloch-oszcillációk realisztiku-
san er®s elektron-fonon kölcsönhatás esetén is fellépnek. A kísérleti eredményekkel
összhangban azt kaptam, hogy a lézerimpulzus által elmozdított összes el®jeles töl-
tésmennyiség függ a gerjeszt® impulzus térer®sségének a pontos id®beli lefutásától,
a viv®-burkoló fázis függvényében oszcilláló viselkedést mutat. Számításaim szerint
ezeknek az oszcillációknak a maximumai eltolódnak a gerjeszt® impulzus intenzitá-
sának a növelése esetén, ami a dinamikai Bloch-oszcillációk mérhet® következménye
[T7].

6. A magasrend¶ felharmonikusok tömbi szilárdtestekben való keltésével kapcsolatban
a folyamat elvi hátterét érint® interpretációs kérdéseket vizsgáltam. Két, gyakran
használt elektromágneses mérték felhasználásával meghatároztam az anyagi válasz
sávokon belüli (�áramszer¶�) és sávok közötti (�polarizációszer¶�) komponensét. Ezek
a komponensek �zikailag egy t®r®l fakadnak, ugyanannak az árams¶r¶ség operátor-
nak különböz® mátrixelemeir®l van szó, így összegük mértékinvariáns. Ezzel szemben
analitikus úton megmutattam, hogy bármennyire intuitív is a teljes áram szétbon-
tása, a fenti két komponens külön-külön nem mértékinvariáns. Ezt az eredményt
numerikusan is igazoltam, továbbá megmutattam, hogy a teljes árams¶r¶ség �gye-
lembevételével kiszámított magasfelharmonikus spektrumok a kísérleti eredmények-
kel kvalitatív egyezést mutatnak [T8].
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