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Uvod

Tato prace se zabyva chovanim ¢astic (v nasem piipadé iontd) pfi pruchodi
optickou mrtizkou a jejich interakci s neutralnimi atomy, zachycenymi v mfizce.
Opticka miizka je popsana periodickym potencidlem a neutralni atomy jsou timto
potencidlem zachycené do miizkové struktury (kde vzdalenost atomii je dand
periodou potencialu). Iont vpustény do takto nachystané miizky pak reaguje na
periodicky potencidl (jeli stale pfitomny) a zaroverl muze interagovat s neutralnim
atomem posazenym v mriizce.

V praxi se periodicky potencidl (pro vytvoreni optické mfizky) generuje pre-
kryvanim dvou proti sobé postupujicich laserovych paprskt (viz Bloch, [2005]).
Interference téchto dvou paprski vytvari stojatou elektromagnetickou vinu. Ta-
kovéto periodické elektromagnetické pole indukuje v neutralnich atomech dipé-
lovy moment (Gmérny intenzité elektrického pole) a zaroveii s timto dipdlovym
momentem interaguje a vytvaii zachycovaci potencial popsany vztahem(Bloch,
2005))

Vaip(r) = —d - E(r) oc a(wy ) [E(r)[*. (1)

Zde r predstavuje polohovy vektor, d dipélovy moment atomu, E intenzitu
elektrického pole a a(wy) polarizovatelnost atomu. Mizeme vidét, Ze potencial
zavisi na I(r) o< |[E(r)|?, tedy intenzité laserového paprsku. Odtud mtzeme vidét,
ze hloubka zachycovaciho potencidlu se da snadno upravovat zménou intenzity
uzitého laserového paprsku. Uzitim vice dvojic mizeme vytvofit vicerozmérné
miizky. Pti tfech dvojicich laserovych paprski (tedy tfi stojaté elektromagnetické
vlny) mizeme vytvorit systém odpovidajici krystalové mfizce, tvar této miizky
pak zavisi na vzajemném uhlu, ktery dvojice laserovych svazkt sviraji. Miizkova
konstanta (tedy perioda zachycovaciho potencidlu) je pak pfimo tmérna vinové
délce uzitého svétla (jde presné o periodu vzniklé stojaté viny).

V prvni kapitole se budu zabyvat chovanim ¢astice v takovémto periodickém
potencialu.

Druhéa cast feseného problému je samotnd interakce iontu s neutralnim ato-
mem v predem nachystané optické mrizky. Pfedpokladanou interakci bude asoci-
ativni odtrzeni elektronu pfi vzniku molekuly

A= +B— AB+e . 2)

V této reakci je iont A~ vpustény do optické miizky a B je neutralni atom
usazeny v miizce. Pfesnéjsi popis feseni této reakce je rozebran napt. v bakalarské
praci J. Dvotédka (Dvorak, 2015, Kap. 2). Obecné je fesena Schrédingerova rovnice
ve tvaru

[_h_QA n V(r)] () = B(r), 3)

2m

kde pro popsani tohoto neelastického procesu nahradime realny periodicky po-
tencial lokalnim komplexnim potencidlem ve tvaru

Volr) = V(1) - 5T(), @



kde I' je tzv. rozpadova Sirka. Pfesnym tvarem funkce I' se budu zabyvat ve druhé
kapitole.

Zakladnim cilem prace bude zkonstruovat jednoduchy jednorozmérny model
tohoto asociativniho odtrzeni elektronu v optické miizce, a tedy efektivné zkon-
struovat popis kombinujici obecny popis optické miizky (tedy periodicky poten-
cial) a samotny proces asociativniho odtrzeni (popsany imaginarni slozkou poten-
cidlu I'). Dal$im cilem bude numerické feseni stacionarni Schréodingerovy rovnice
(sestavené podle daného modelu). Nakonec budu zkoumat nalezena feseni s ohle-
dem na fyziky pohybu iontti mezi neutralnimi atomy v optické miizce. Témito
problémy se budu zabyvat v druhé kapitole.

Pro numericka feSeni danych problému uzivam programovaciho jazyka FOR-
TRAN a pro néj sestavenych procedur z Numerickych receptt (Press a kol., 2007)
a ze softwarového baliku EISPACK[T Pouzité grafy jsou vykresleny pomoci pro-
gramu gnuplot.

!'Dostupny z: http://www.netlib.org/eispack/
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1. Model pro atom v optické
miizce

V této kapitole se budu zabyvat sestavenim jednorozmérného modelu atomu v
optické mrizce, kde optickd mtizka je popsana realnym periodickym potencialem.
S ohledem na vlastnosti daného modelu (tedy pfevazné periodicitu potencialu)
budu upravovat Schrédingerovu rovnici a nasledné se zabyvat numerickym hle-
danim stacionarni stavii.

1.1 Zakladni podoba Schrédingerovy rovnice a
jeji parametrizace

Zékladnim problémem bude feseni jednorozmérné verze Schrédingerovy rov-
nice ve tvaru
h? d? ~ -
_%ﬁ + V(:c) w(a:) = Ew(l‘) (1.1)
Zde je V periodicky potenciél s periodou a (a tedy plati V(& + a) = V(%)).
Budeme tedy uvazovat Z € [0; a]. Pro jednoduchost piejdeme k bezrozmérné délce

z € [0; 27
a

—.
2w
Rozsah x mezi 0 a 27 se nam bude hodit pro jednoduché sestaveni periodického

potencialu.
Po této upravé nam rovnice (1.1)) prejde do tvaru

T =

4m’h? d? ~ -
o de T V(z)| Y(x) = Ey(x).
Rovnici dale zjednodusime zavedenim bezrozmérnych veli¢in potencialu a ener-}

gie:
E=EE Om2h2
Viz)=EV(z) =~  ma?

V dalsim textu jiz budeme vyjadfovat potencidl a energii v jednotkach FEj.
Vysledna podoba Schrédingerovy rovnice tedy bude

(1.2)

[_dd—; V()] vte) = Buto) (13)

Druhé dilezita otazka je uzity tvar potencialu. Ten budeme volit jako

V(z) = Alcos(z) + 1]. (1.4)

Tato podoba spliiuje pozadovanou periodi¢nost (plati V(z + 27) = V(x)).
Navic, jak uvidime nize, volba funkce kosinus povede na realnou matici hamilto-
nianu] a feseny problém nam déle zjednodusi. P¥i¢teni hodnoty 41 pak posouva

Volba funkce sinus by naopak vedla na komplexni matici hamiltonianu.
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minimum potencidlu na hodnotu 0 (a potenciél je tedy vzdy nezaporny).

Cely potencial je pak popsan bezrozmérnym parametrem A. Ze vztahu
vime, Ze pro neutralni atom potencial V p¥imo Gmérné zavisi na intenzité lasero-
vého paprsku. Jestlize V = EyA[cos(z) + 1], pak parametr A taktéz piimo zavisi
na intenzité uzitého laserového paprsku. Jelikoz je mozné intenzitu laserového
paprsku libovolné modulovat i parametr A je mozné volné nastavit s ohledem na
problém. Typicky budu nastavovat hodnotu parametru A v rozsahu [0,1; 10].

1.2 Blochuv teorém

Blochiiv teorém je podrobnéji popsan napt. v ucebnici kvantové mechaniky
od J. J. Sakuraie (Sakurai, 1994, Kap. 4.3), odkud jsem pfevazné Cerpal.

Hamiltionan H = [—d?/dz® + V(z)] je — v piipadé periodického potencialu
— transla¢né symetricky (vzhledem k posunuti o periodu potencialu). To plati
nebot ¢ast dané potencidlem je invariantni viéi translaci o vlastni periodu pfimo
ze své definice a ¢ast kinetické energie (—d?/dz?) je translacné symetrickd obecné
(nehledé na parametr translace). Diky tomu muZeme cely problém rozdélit na
nekoneéné mnoho nezavislych problému (oznacené parametrem k)kde kazdy z
téchto problému jde popsat vlastnim Hamiltonianem H (k). Jednotlivych operéa-
tory ]:I(k) pak maji diskrétni spektrum F;(k), prol =1,23,....

Celé spektrum energii plného Hamiltonidanu H je pak dan sjednocenim jed-
notlivych spekter Hamiltionianti H (k), pres vSechny hodnoty parametru k.

Pro uréeni konkrétni podoby jednotlivych H (k) vyuzijeme pravé Blochova
teorému, ktery ¥iké, Ze vlnovou funkci ¥ (z) mizZeme popsat jako rovinou vlnu ve
tvaru

() = ulz)e™, (1.5)

kde u(x) je periodickd funkce (s periodou a) a k € [—7/a;7/a] je tzv. Blochuv
vlnovy vektor(v naSem piipadé k € [—1/2;1/2]), ktery hraje roli parametru jed-
notlivych problémii.

Derivace funkce v jsou

d}/(;p) — [u'(x) —f—iku(fb)]eikm,
V(@) = [u (@) + 2iku () — KPu(@)]e™.

Nyni mizeme tento tvar funkce 1 dosadit do Schrédingerovi rovnice (vztah
(1.3)), ktera dostane tvaif]
T okl k4 V(@) ue) = B (1.6)
—— — 2ik— )| u(z) = Bju(x .
dx? dx : ’

coz predstavuje rovnici H (k)u(z) = El(k;)u(a:)

2Rovnice je podélend e**  nebot plati, ze e?*® £ 0,Vx € [0;27] a Yk € [—1/2;1/2].
3Uplné presné bych mél psat uy(z), nebof funkce u vzdy nalezi danému problému paramet-
rizovanym pomoci k. Pro jednoduchost (zv1asté u dalsich rozkladi) tento index uvadét nebudu.



1.3 Spektralni rozloZeni Hamiltonova operatoru

Rovnice (|1.6)) se fesi na prostoru kvadraticky integrabilnich funkci, které jsou
periodické na intervalu [0; 27]. Béze tohoto prostoru je e, = exp —inz, pro n =
0,+1,+2, ...

Nasim cilem nyni bude rozlozit vinovou funkei u a operator H = [—d?/dz? —
2ikd/dx + k* + V(z)] do baze tohoto prostoru.

V této ¢asti vyuzijeme bracketovy formalismus. |a) predstavuje vektor a a
(a|b) ptedstavuje skalarni soucin definovany jako

1 27
(alb) = —/ a(x) b(x)dzx.
2 Jo
V bracketovém formalismu je vlnova funkce u(x), vektorem |u).
Podle teorie Fourierovy fady mizeme rozlozit vektor (nebo také vlnovou
funkci) u(z) do baze vektori e, nasledovné:

—+oo “+00
lu) = u(x) = Z Colen) = Z cpe” M,
n=-—o0o n=-—o0o

cn = (enlu(z)).

Déle budeme rozgiiovat Schrodingerovu rovnici’t

Hlu(z)) = Eu(x)),

(enl Hlu(2)) = Eilealu(@)),
Z <6n|ﬁ|em> (em|u) = Eifen|u(x)).

Operator H se tedy rozlozi do baze {e,} podle vztahu:

X 1 [/
Ho = (enl Hlem) = —— / e i e )
2m Jo
a Schrodingerova rovnice pfejde na tvar
“+oo
Z H,..c;w = Eicy,. (1.8)

Konkrétni matice Hamiltionova operatoru podle vztahu (1.7) bude

L[ . d? d ’
Hym e " [ — 2ik— + k* + V(x)} e dx

~ 2 da? da

1 2T ) ) 1 2 ‘ ‘
H,, = (m2 +2mk + k2)§/0 e—inzimz g0 % 0 e—znm‘/(x)ezmxdx

“Vyuzijeme platnosti relace tplnosti baze {e, }: > |en){en| =1



Zde uplatnime to, ze - f027r e Ty — 5n. Vysledna matice Hamiltonova

27
operatoru je

Hypp = (0 + 20k + k*)0nm + Vi, (1.9)
1 2w ) )

Vom = — e "V (z)e  d.
21 Jo

1.4 Diagonalizace matice Hamiltonianu

Nyni kdyz méme sestavenou matici hamiltonidnu budeme hledat vlastni ¢isla
této matice H,,,(k). Rozmér matice hamiltonidnu je v obecném piipadé roven
nekonec¢nu. Pro potieby numerického vypoctu budeme provadét rozklad do baze
e, pouze do kone¢ného stupné N. Rozklad vlnové funkce u(z) a vztah prejde
na podobu

N
§ Hnmcm - Elcn7
m=—N

kde N je dostatecné vysoké (jaka bude uzita konkrétni hodnota budu diskutovat
nize). Kvili pfechodu do koneéného prostoru, kde n = —N,...,N, mtzeme ziskat
jen konecny pocet vlastnich cisel E; a to pro [ = 1,2,....2N + 1. Miizeme navic
predpokladat, ze nejpresnéjsi vysledky ziskdme pro nizké [ a s rostoucim [ se bude
presnost snizovat.

Cely problém se ndm prevedl na diagonalizaci ¢tvercové matice o hodnosti
N. Pro feSeni uzivam Jacobiho metodu pfevzatou z Numerickych recepti (Press
a kol., 2007). Tato metoda je postavena pro diagonalizaci redlnych symetrickych
matic a je vhodnd pro stfedné veliké matice. Vysledna matice je vskutku realna
a symetrickd a to diky vhodné volbé potencidlu V(x) = Alcos(z) + 1]. Vysledna
matice H,,, je dana redlnym diagonalnim ¢lenem n? + 2nk + k2 a ¢lenem V,,,.
Ten miizeme pifmo spocitat z definicd’|

1 27 ) ]
Vi = — e_me(:z:)emxdx,
2m J,
A e e o e
Vi = — |:/ e~ T iz SimT 1. +/ P 2/ e—m;tezmxdx:| :
am [Jo 0 0
A 2 ) ) 2 ) ) 2 ) )
Vnm _ |:/ e—zn:vez(m—i-l)zdx +/ e—znzez(m—l)wdx + 2/ e—zn:vezmxdl,] 7
am |Jo 0 0
A
Vom = 5(6n(m+1) + 6n(m—1) + 25nm)

5Jde totiz o skalarni soué¢in ortogonalni vektorti e,,.
SVyuziji vztahu cos(z) = (e + =) /2



Matice V,,,,, mé tedy nésledujici strukturu

A4
2

0

ol
ol ol

B SOENTTN
vl

a je skutecné realna a symetricka.

Nyni je dobré se zamyslet jak velké N je potfeba pro dostatecnou presnost
vysledkii. Pro zjisténi presnosti numerického feseni aplikuji Jacobiho metodu na
matice hamiltionidnu H,,, s proménnou hodnotou N od 1 do 50(tedy ménim
rozmeér matice od 3 do 101[]). Déle pocitam relativni odchylku

A/\N - ‘)\N — )\max‘

-~ S (1.10)
kde Ax je [-té vlastni ¢islo (vlastni ¢isla jsou sefazena od nejmensiho po nejvétsi,
[ = 1,2,...) pfi proménné hodnoté N a A4, je [-té vlastni ¢islo pfi maximalni
hodnoté N = 50.

Vysledky testu nepfesnosti jsou zaznamenany na obrazku [I.I}Pro tento test
jsem pracoval s hodnotou konstantu A = 1. A pro hodnoty Blochova vektoru
k ={-0,5;0;0,5}.

7 téchto dat mtzeme vidét, ze N = 10 je dostatecné vysoka hodnota. Vyssi
hodnoty N nemaji smysl, nebot se dostaneme na ptesnost uzitého datového typuf]
Pro nésledujici vypocty v této kapitole budu uzivat tuto hodnotu N.

1.5 Energetické hladiny

Po provedeni diagonalizac¢ni Jacobiho metody dostaneme vlastni ¢isla matice
H,pm, kterd jsou (podle vztahu energetickymi hladinami feSeného problému.
Volitelnymi parametry jsou parametr potencidlu A € [0,1;10] a Blochuv vektor
k € [-0,5;0,5]. Pro vypocet tedy budu volit hodnotu A jako konstantni a budu
hledat zéavislost energie na Blochové vinovém vektoru (E; = f(k)). Nasledné budu
porovnavat hodnoty E(k) pro rtzné voleny parametr A.

Veskeré vysledky jsou pocitany s hodnotou N = 10.

1.5.1 Volna dastice

Zakladni test spravnosti metody budu provadét resenim problému pro volnou
¢astici. Tento problém nastavim volbou parametru A = 0 a tedy budu fesit systém
bez vnéjsiho potencialu pouze s vnéjsi podminkou periodi¢nosti chovani c¢astice.

Na obrazku jsou vykreslené spocitané hodnoty pro nulovy potencidl (Cer-
nymi teckami) a teoretické hodnoty energie pro volnou éastice (plnou ¢ervenou
¢arou). Energie volné ¢astice je ddna jako F = k? (po¢itdme s bezrozmérnou
energii viz vztah ), s predpokladem periodi¢nosti vinové funkce.

"Matice je ¢islovanad od —N do +N a tedy celkové velikost rozméru je 2N + 1.
8Uzivam datovy format s dvojitou pFesnosti.
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Konkretni analytické feseni volné Castice dostaneme dosazenim nulového po-
tencidlu do vztahu ([1.9). Tato matice je jiz diagondlni a tedy vlastni ¢isla jsou
pfimo

E, =n?+2nk + k* = (k +n)?,
nebo tyto hodnoty miizeme piimo rozepsat jako

;

( k—2)2%n=-2
( k—1)2%n=-1,
E, = k?.n =0,

( k+1)%n=1,
( k+2)%n=2,

\

pro n v hodnotach od —oo do oo. To piesné odpovida funkci &2 opakované
pres nekonecné mnoho period. Pti pozorovani jediné periody dostavame hodnoty
znazornéné plnou carou na obrazku |1.2

1.5.2 Proménné hodnoty A

Dale jsem urcil energetické hladiny pro potencial dany parametrem A # 0.
Vysledky pro prvni dvé hladiny shrnuje obrazek [I.3] Na tomto grafu porovnavam
energetické hladiny pro potencialy dané parametrem A = 0,1;0,5;1,0 a porov-
navam s vysledky pro volnou ¢astici (A = 0). Pro dobré znazornéni pfic¢itam k
hladindAm danym konkrétnim parametrem A konstantu tak, aby pro prvni hla-
dinu platilo: F(0) = 0. Jednotlivé hodnoty energie tedy posouvam nésledujicim
zpusobem:

E,=FE— FE(0)=FE—-0,005; A=0,1
E,=F—F(0)=FE-0,38; A=05
E,=F—F(0)=FE—-0,621; A=10.
Odtud vidime, ze zakladnim efektem potencialu je zvySovani prahové hodnoty
energetického spektra.
Vézané stavy v blizkosti minima potencidlu (dany funkeci kosinus) se daji pfi-
blizné popsat modelem harmonického oscilatoru. Tento linearni harmonicky os-
cilator, usazeny v minimu naseho potencidlu (x = ), mé potencial dany jako

1
Viro = émwz(x — )%

Zaroven muzeme nas periodicky potencial rozvijet kolem bodu 7 jako
A 2 4
V(z) = 5(% —7m)*+O0((x —7)%).

Miuzeme tedy parametru w pfifadit hodnotu w = y/A/m. Prvni energeticka
hladina harmonického oscilatoru je déna energii £ = hw/2. Rist parametru A
odpovida ristu parametru w, pii kterém roste hodnota prvni energetické hladiny.
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4;5 | | | | |
volna &astice: E = k?
4.0 A=00 ---- T

Obrazek 1.2: Energetické hladiny pro A = 0, porovnani numerického feseni s
analytickym fesenim pro volnou ¢astici

Vv

pésu energie. Na obrazku[I.3|mtzeme vidét, Ze na prvnich energetickych hladinach
je prubéh E(k) podobny prubéhu pro volnou ¢astici. Nejvétsi rozdil se objevu na
meznich hodnotach k (tedy u hodnot —0,5 a 0,5), kde prubéh ,odchlipuje” od
prubéhu volné castice a vytvari zakazany pas. Toto ,odchlipeni“ je tim vétsi, ¢im
je vétsi parametr A a tim vétsi je tedy a velikost zakazaného pasu.

Na obrazku jsou vykresleny hodnoty i pro vyssi hladiny a pro A =
0,1;1,0;10,0. Zde je dobfe vidét, co se dé€je s energetickymi hladinami, které
prekroéi hranici potencidlu (maximélni hodnota potencidlu V je 2A), ktera je
zde také vyznacena. Do této tirovné se vytvari zietelné zakazané pasmy, od této
tirovné se jiz zvolna navraci charakter volné ¢astice (tedy priibéh E = k?).
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Obrazek 1.3: Prvni dvé energetické hladiny pro A = 0;0,1;0,5;1
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(c) A =10,0; od ¢tvrté hladiny

Obréazek 1.4: Energetické hladiny
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2. Asociativni odtrzeni v optické
miizce

Hlavni ¢asti mé prace je zkoumani reakce ([2)) v pfitomnosti optické mtizky. Nas
myslenkovy experiment vypadé nasledovné. Pole periodického potencidlu (vy-
tvoreného stojatymi elektromagnetickymi vinami z interakce laserovych paprski)
sestavi z neutralnich atomt B miizkovou strukturu (v nasem modelu jednoroz-
mérnou). Nyni do takto pfipravené struktury vpustime nabity iont A~ ktery se
muze (dle vztahu (2))) sloucit s atomem B na molekulu AB a emitovat elektron.

2.1 Parametrizace modelu

Jak jsem zminil v Gvodu asociativni odtrzeni elektronu popisu komplexnim
potencidlem podle vztahu (4)).

Redlna ¢ast tohoto potencidlu je stejného tvaru jako v predeslé kapitole (tedy
dle vztahu (1.4)), nebof taktéz popisuje pohyb ¢éstice v optické mfizce. Pro ve-
likost parametru A vychazime z nasledujici tvahy. Periodicky potencial popsany
parametrem A’ je uzit pro sestaveni miizky z atomt B. Po sestaveni miizky a
pred samotnym vpusténi iontu A~ zménime parametr potenciadlu na hodnotu A
(napt. zcela vypneme elektromagnetické pisobeni nastavenim A = 0). Neutralni
atomy, z diivodu vlastni setrvacnosti, budou po jisty cas setrvavat v miizkovém
uskupeni, ve kterém probéhne zkoumany myslenkovy experiment. Parametr A
tedy bude stale volitelny, nezavisle na strukture mftizky z atomi B.

Imaginarni ¢ast potencidlu budeme volit jako

[=L. e b)), (2.1)

V tomto piipadé popisujeme dislokovany atom B podle normalniho rozdéleni
exp(—y?). Parametr L uréuje hloubku komplexniho potencialu (lokalni sitka T se
odecita od realného potenciélu, viz (4)), a plati I' € (0; L]). Parametr B pak urcuje
sitku normalniho rozdéleni (a tedy dislokovanost neutralniho atomu), a to v tom
smyslu, ze nizsi hodnoty B popisuji vice delokalizovany atom. Parametry L a B
jsou dany vlastnostmi neutralniho atomu a pravdépodobnosti interakce iontu a
atom. V nasem modelu je budeme volit v pfiméfenych hodnotach L € [0,1;10] a
B € ]0,1;10].

Nakonec potfebujeme ve funkci I" zachovat periodi¢nost potencialu V. To jsme
zajistili uzitou substituci y = cos(x/2) v pouzitém normélnim rozdéleni. Funkce
dand vztahem ([2.1)) mé periodu 27 a pokud je zaporné vzatéd (tak jak ji bereme
v komplexnim potencidlu) mé minima v minimu funkce V,(z) = Afcos(z) + 1]
(tedy redlnému periodickému potencidlu optické miizky).

Priubéh imaginarni slozky potenciélu je (v porovnani s redlnou slozkou poten-
cialu) zobrazen na obrazku 2.1
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210 T T l\ T T 210 T T l\ T T
realna cast realna Cast
15 | imag. cast H 15 | imag. cast H
1,0 — 1,0 —
> >
05 - . 05 - .
00 |- . 00 F—— ]
_0’5 1 1 1 1 1 1 1 _0’5 1 1 1 1 1 1 1
6 -4 2 0 2 4 6 6 -4 2 0 2 4 6
X X
(a) B=1 (b) B =10
Obrazek 2.1: Readlnd a imaginarni slozka potencidlu pro A = 1; L = 1 a B
variabilni

2.2 Diagonalizace obecné nehermitovské matice

Postup feseni Schriodingerovy rovnice popsany v podkapitolach 1.1 az 1.3 lze
uzit i pro variantu obecné komplexniho potenciél. Resime tedy rovnice ,
kde je matice Hamiltionianu dana vztahem (1.9)). Zasadni rozdil je, Ze uzity po-
tencial je obecné komplexni a vysledna matice Hamiltonianu H,,,, je obecné ne-
hermitovské. To vidime z definice matice V,,,, a z tvaru uzitého potenciéluﬂ:

L]
2T

1 2 ] ] i 2 ] ]
Vnm [/ efmx‘/r<x>ezmxdx _ / efmxr(x)ezmxdx] —
0 0

1
= 5 ‘/r - _an )
2 2 2 }

27 2 .
. . 1 . . 1 7
imay; —inz 1 v +ima —inz 1.1 — g i
[/O eV (z)e :B—|—2/0 e (x)e ] QW[V"m+2 }I

1

mn — 5_
2

Pro feSeni diagonalizace H,,, nam jiz nebude stacit jednoduché Jacobiho me-
toda. Pro diagonalizaci uzijeme proceduru ze softwarového baliku EISPACK pro
diagonalizaci obecné komplexni matice. Vysledna vlastni ¢isla pak budu fadit
podle velikosti realné slozky (prvni energetickd hladina bude mit nejmensi reél-
nou Cast energie).

Stejné jako u Cisté redlného problému je nutné urcit jak velké N (stupen
spektralniho rozkladu) postacuje pro feseni daného problému. Na obrazku
ukazuji redlné a imaginarni ¢asti ¢lenu ANy /A\jq: daného vztahem pro
rizné hodnoty Blochova vlnového vektoru. Podle téchto tdaji hodnota N =
10 bude stacit pro dostatecné piesné hodnoty a s touto hodnotou budu nadale
pracovat.

IPrimérni podminku periodického potencidlu jsme zachovali.
2Vyuzivam toho, Ze V;. i I jsou redlné, a tedy plati V, =V, a T =T.
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Obrazek 2.2: Nepfesnost numerického feseni, pro komplexni potencial v zavislosti
na N, Npe. =50; A=10; L=1,0;, B=1,0
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Obrazek 2.3: Energetické hladiny pro A =0,0; L =1,0; B=1,0

2.3 Energetické hladiny

Vysledné energetické hladiny maji v tomto pripadé dvé slozky - redlnou a
imaginarni. Ty budu zobrazovat v zavislosti na Blochové vlnové vektoru k, pri
rizné volenych parametrech A, L a B. Reédlna slozka energie ma pfimy vyznam
energie zkoumané ¢astice. Imaginarni slozka energie v = |Im(E;(k))| (imaginarni
slozka potencialu je volna zaporné, budeme tedy predpokladat zaporné hodnoty
imaginarni slozky energie) souvisi se stfedni dobou Zivota T vztahem (viz napft.

Sakurai, (1994, kap. 5.8)

h
=
-
Imaginarni ¢ast energie je tedy neptfimo tmeérna stiedni dobé zivota a bude
charakterizovat reakéni rychlost pro odtrzeni elektronu (za vzniku molekuly AB)
v daném stavu.

2.3.1 Nulovy realny potencial

Zékladnim fesenym problémem bude situace s nulovou realnou slozkou po-
tencidlu (tedy A = 0). Tomuto stavu odpovida situace kdy po vytvoreni optické
miizky s neutralnimi atomy uplné vypneme laserové paprsky a tedy kompletné
zrusime stojaté elektromagnetické vinéni. Do takto vzniklé miizky z neutralni
atomi posilame nabité ionty a pozorujeme interakce.

Zékladni vysledky pro hodnoty parametri L = 1 a B = 1 shrnuje obrazek
2.3] Priibéh redlné slozky (prvni ¢dst obrazku) se zde, podle o¢ekavani, piilis ne-
odlisuje od vysledki pro volnou ¢astici (viz obr. — a to zvlast na vyssich
energetickych hladindch — a nevytvareji se zde zadné zakazané pasy. Navic vi-
dime, Ze zde existuje tendence nepfekracovat energii volné Céastice a pro prvni
hladinu v oblasti k& € [—0,5; —0,4] a k € [0,4;0,5] je energie téméf konstantni.

V druhé ¢sti obrazku [2.3) vidime imaginarni slozky prvnich ¢tyt energetickych
hladin (Im(E;) pro I = 1,2,3,4). Ukazuje se, Ze imaginarni slozky energie zavisi
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na Bochové vektoru k jen velmi slabé, az na extrémnich pfipady v okoli hodnot
k = —0,5;0;0,5. Dale vidime, Ze s vyssimi energetickymi hladinami se postupné
imaginarni slozka srovnava na konstantu i v téchto extrémnich pripadech.

Pokud budeme predpokladat, ze imaginarni ¢ast potencialu je dostatecné me-
nsi nez redlnd ¢ast, miZzeme ji popsat tzv. poruchovou teorii (kap. 5 Sakurai,
1994, viz napt.). V takovém piipadé rozdil redlného vysledku oproti feseni bez
imaginarniho ¢lenu je v prvnim pfiblizeni dan vztahem

AE = (|17, (22)
AE:A mwfﬂﬁm, (2.3)
AE:%K (b (w) 2T d, (2.4)

kde ) je vlnova funkce feSeni pro pouze redlny potencial. Zde vidime, ze v tomto
prvnim pfiblizeni (rozvijime pouze do prvniho fadu) je zména zptisobend imagi-
narnim potencidlem ryze imaginarni (" a [1)(z)|? jsou kladné funkce) a je zaporna.
To vysvétluje malou zmény realné casti energetické hladiny pro nizké, az stfedné
velké hodnoty L (pfi porovnani s velikosti parametru A).

Pokud do vztahu dosadime vlnovou funkci volné &éstice (x) = exp(ikx)

dostaneme vysledek

27 ] Z ] Z 27
AE:/ Mtnﬂ%m:—/ Tdz.
0 2 2 0

Imaginarni ¢ast energie je v prvnim priblizeni pro stavy podobné volné c¢astici
nezavisla na vlnovém vektoru k. To vysvétluje nizkou zavislost imaginarni slozky
energie na obr. na k (z reélné slozky vidime obdobné chovéni jako u volné
Castice) a také postupné srovnavani na konstantni hodnotu u vyssich hladin (vyssi
hladiny se stéle vice chovaji jako volna ¢astice).

Na obrazku vidime energetické hladiny pro situaci s vyssi imaginarni sloz-
kou potencidlu (L = 10) oproti redlné slozce. Zde jiz dochazi k vytvafeni za-
kazanych pasu v redlném energetickém spektru. AvSak opét se u vyssich hladin
objevuje névrat k chovani volné castice. V imaginarni slozce vidime, ze vyssi hod-
nota parametru L vede k vyssi velikostem imaginarni slozky energie a k rozsifeni
vzdalenosti mezi jednotlivymi hladinami.

Na obrazku vidime situaci pro vyssi hodnotu parametru B = 10. Zde
vidime, Ze vyssi hodnota B zpisobuje nizsi hodnotu imaginarni slozky energie,
ale naopak dochézi k vyraznéjsim extrémim v okoli bodd k£ = —0,5;0;0,5.

Na obrazcich a pak vidime porovnani vlivii parametru B (respektive
L) na jednotlivé hladiny.

Vyssi hodnota parametru B, tedy nizsi mira delokalizace neutralniho atomu,
vede k nizsim hodnotam v imaginarni slozce energie, a tedy k nizsi reakéni rych-
losti. Zajimavé je pozorovani extrémnich hodnot pro krajni hodnoty vlnového
vektoru u prvni hladiny. Imaginarni slozka energie (u prvni hladiny) je témér
nezavisla na vlnovém vektoru k, az od jisté mezni hodnoty (jak pro zaporné tak
pro kladné hodnoty k) zacne velikost energie klesat. Velikost této mezni hodnoty
s vys$i hodnotou parametru B klesd, ale jen do hodnoty B ~ 4. Od této hodnoty
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Obrazek 2.4: Energetické hladiny pro A
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Obrazek 2.5: Energetické hladiny pro A = 0,0; L = 1,0; B = 10,0
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Obréazek 2.7: Porovnani imagindrni ¢asti energetickych hladin (n
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Obrazek 2.8: Energetické hladiny pro A =1,0; B=1,0; L =1,0

opét tato mezni hodnota k pozvolna roste. Podobny jev lze pozorovat i u druhé
hladiny.

Zvysovani parametru L, popisujici hloubku imaginarniho potencidlu, vede ke
zvySovani velikosti imaginarni slozky energie, a tedy reakcni rychlosti odtrzeni
elektronu. Navic mtizeme vidét, ze s vyssi hodnotou L je imaginarni slozka energie
vice zévisla na hodnoté vlnového vektoru k.

2.3.2 ResSeni pro A =1,0

Nyni se podivam na obecny problém s pisobicim elektromagnetickym polem
(charakterizovanym parametrem A, nyni volenym na hodnotu 1) a s moznosti
asociativniho odtrzeni elektronu.

Zakladni situaci pro A = 1; L = 1 a B = 1 popisuje obrazek 2.8, Redlné
slozky v podstaté velmi presné odpovidaji situaci bez imaginarniho ¢lenu. Pri
bliz§im zkoumadni je realné Cast energie posunutd o cca. 1% oproti systému bez
imaginarni slozky.

U imaginarni slozky energie je nejvyznamnéjsim rozdilem oproti situaci s nu-
lovym potencidlem nartst velikosti imaginarni slozky prvni hladiny. Nejvétsi mira
interakci by tedy méla nastavat pro ¢astice na prvni energetické (a tedy nejméné
energetické) hladiné. V situaci s absenci realné slozky potencidlu naopak méla
prvni hladina energii témér nejmensi. Dale oproti situace bez realného potencialu
je zde jiz vyraznéjsi zavislost imaginarni slozky energie na Blochové vektoru pro
nizsi hodnoty (opét postupné dochazi k postupnému srovnavani na konstantni
hodnotu).

Zajimavé odchylky nastavaji v situacich kdy je velikost imaginarni slozky
vyraznéjsi nez velikost realné slozky. Takovouto konfiguraci je vidét na obrazku
(pro A = 1 a L = 10). Zde, kromé bézného zvySovani hladiny, dochazi k
efektu na pomezi druhé a treti hladiny. Dochéazi k vymizeni zakazaného pasu
mezi druhou a treti hladinou. Od vyssSich hladin pak opét navazuje charakter
odpovidajici situaci bez imaginarniho ¢lenu (resp. se postupné navraci charakter
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Obrazek 2.9: Energetické hladiny pro A =1,0; B=1,0; L = 10,0

volné Castice).

U této situace s vysokou hodnotou parametru L nam nastava zvlastni efekt
spojeny s tfidénim vlastnich ¢isel podle velikosti redlné slozky. Nebot tiidim ener-
getické hladiny tak aby tfeti hladina byla pro kazdy vlnovy vektor k£ vétsi nez
druha hladina dojde v imaginarni slozkach energie na hodnoté vlnového vektoru
k = £0,3 ke ,skoku“. Presné€jsim popisem by asi bylo zespojiténi hodnot imagi-
narni slozky energie v jedné hladiné, kvili cemuz by pak druha hladina méla v
intervalu k € [—0,3;0,3] vyssi hodnoty realné slozky energie nez hladina tieti.

Zajimavé jsou i specifické konfigurace s vysokou hodnotou parametru B, viz
obrazek [2.10} U imaginarni slozky energie vidime, Ze druhd hladina mé nizsi
absolutni velikost nez tteti hladina (oproti piipadu s B = 1 a v8em pfipadim
s A = 0). Naopak uZ nepozorujeme efekt piimykéani energetickych hladin ke
konstantni hodnoté pii zvySovani parametru B. Redlnad slozka energie naopak
velmi dobfe odpovida situaci bez imaginarni slozky potencialu.

Na obrazcich a muzeme porovnavat vlivy parametr B (resp. L)
na jednotlivé hladiny. V podstaté jsou zde pozorovatelné vsechny efekty, které
byly popsany vyse u situace s nulovym redlnym potencidlem (obr. a .
Napr. mizeme dobfe pozorovat, Ze s rostoucim parametrem B, krivka imaginarni
energetické hladiny vice zakrivuje, ale opét jen do jisté hodnoty B ~ 4. Poté se
opét priblizuje konstantni charakteristice (dobfe pozorovatelné u druhé a tieti
hladiny).

23



55
5,0

4,5

4,0

1,0

0,5

T T T
A=10;L=00,B=0,0

A=10;L=10;B=100 - - - -

(a) redlnd cast

24

-0,02
-0,04
-0,06
-0,08
-0,10
-0,12
-0,14
-0,16
-0,18
-0,20
-0,22
-0,24

T T T T T
- E2 -
)

L = i
L ‘. i
1 1 1 1 1
04 02 00 0,2 0,4
k

(b) imaginarni ¢ast

Obrazek 2.10: Energetické hladiny pro A = 1,0; B =10,0; L = 1,0
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Z.avér

Nejdfiv jsem numericky vytesil model ¢astice (neutralniho atomu, nebo iontu)
v periodickém potencidlu (reprezentujici optickou m#izku). K tomu jsem nejdiiv
upravil hamiltonian do vhodné podoby dané symetrii problému (uzitim Blochova
teorému) a pro potfeby numerické metody jsem provedl spektralni rozklad takto
sestaveného hamiltonova operatoru do konecné baze. Spravnost pouzitych metod
jsem nésledné testoval pro stavy volné ¢astice (viz. obr. .

Nésledné jsem se zabyval interakci iontu s neutralnim atomem v takovéto
optické mrizce. Tu jsem popsal pfidanim imaginarniho ¢lenu I' k potencialu. Ta-
kovyto potencidl vytvaii obecné nehermitovsky hamiltonidn (sestaveny obdobné
jako problém s redlnym potencidlem), ktery jsem fesil diagonalizani metodou
pro obecnou komplexni matici.

Prevazné jsem se zabyval vlivem tii parametri popisujici komplexni potencial
— velikost redlné ¢asti potencialu A, velikost imaginarni ¢asti potencialu L a mira
dislokovanosti neutralniho atomu B — na energetické hladiny, pfi rozliSeni redlné
slozky (pfimé energie ¢astice) a imaginarni slozky (reakéni rychlost pro odtrzeni
elektronu).

Pro dalsi rozsiteni této prace by bylo vhodné analyzovat vlastni vlnové funkce,
prislusejici studovanym energetickym hladinam.

Dalsim navéazani na feSeni tohoto problému by mohlo byt studium uvoliiova-
nych elektronii. Bylo by mozné modelovat, nebo respektive pfimo experimentalné
méfit, interferenci elektrontt uvolnénych z atomt v sousednich minimech poten-
cialt.

Zajimavym aplikovanym vysledkem zkoumani téchto interakci v optické m¥izce]
by téz mohla byt aplikace modelu na dalsi studium dynamiky vzniku molekul z
atomu zachycenych v optické miizce. Takovym to zptisobem by bylo mozné hledat
zpusob vytvareni celych molekulovych miizek.
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