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Abstrakt

Tato prace se zabyva srovnanim vlastnosti pohybu zachyceného iontu vapniku v Pau-
lové radiofrekvencni linearni kvadrupélové pasti mezi symetrickym a asymetrickym
buzenim pasti pomoci numerické simulace. Tyto dva zptusoby buzeni pasti porovnava
zejména z hlediska minimalizace mikropohybu vykonavaného iontem. Detailné analy-
zuje také sekularni pohyb zachyceného iontu. Spolecné s vlastnostmi pohybu iontu
podrobné ukazuje vysledné priubéhy potencidli v iontové pasti. Pomoci méreni seku-
larnich frekvenci pohybu zachyceného iontu vapniku je ovérena shoda realného chovani
iontu s numerickym modelem. Prace také shrnuje a vyuziva teoreticky popis obecnych
vlastnosti radiofrekvencnich kvadrupdlovych pasti.

Summary

This thesis deals with comparison of motional properties of calcium ion confined in
Paul’s radiofrequency linear quadrupole trap between symetrical and asymetrical dri-
ving modes of the trap by numerical simulation. It compares these two modes especially
with respect to minimization of ion’s micromotion. It also provides detailed analysis
of trapped ion’s secular motion. Together with ion’s motional properties it shows ob-
tained shapes of potential in ion trap in detail. Agreement of real behavior of trapped
Calcium ion with numerical model is verified via experimental measurement of trap-
ped ion’s secular frequencies. Thesis also summarizes and uses theoretical description
of general features of radiofrequency quadrupole ion traps.

Klicova slova
radiofrekvenéni linedrni iontova past, mikropohyb, sekularni frekvence, kvadrupolovy
potencial, pseudopotencial
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radiofrequency linear ion trap, micromotion, secular frequency, quadrupole potential,
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Uvod

Rozvoj technologie a atomové fyziky v prvni poloviné 20. stoleti nevyhnutelné vedl k
myslence ¢asticovych pasti. Pfed vynélezem iontové pasti bylo mozné zkoumat chovani
atomi pouze v ramci relativné velkych systémii. lontova past je moderni a velmi mocny
nastroj, ktery umoznuje lidem manipulovat s malym poc¢tem iont. Diky této technolo-
gii jsou experimenty provadéné s jedinym zachycenym iontem jiz béznou praxi. Vyho-
dou téchto experimentu neni pouze moznost zkoumat chovani zakladniho stavebniho
prvku hmoty oddélené od okolniho prostiedi, ale i extrémné vysoka presnost mérenych
veli¢in. Nobelova cena za vyvoj iontovych pasti byla udélena roku 1989 W. Paulovi
a H. Dehmeltovi spolec¢né s cenou za rozvoj presné spektroskopie v oblasti atomovych
hodin, kterou obdrzel N. F. Ramsey. [1]

Tato préace se zabyva Paulovou radiofrekvencni linedrni kvadrupdlovou pasti (dale
jen Paulova linedrni past) umisténou v Ustavu pifstrojové techniky Akademie véd Ceské
republiky v Brné (déle UPT). Past v UPT je ur¢ena pro zachytavani vapnikovych iontiL.
Tento typ iontové pasti je vhodny pro laserové chlazeni zachycenych iontti na velmi
nizké energie (az do zékladniho stavu). Takto zchlazeny iont vapniku diky své struk-
tutre energetickych hladin umoznuje realizaci optického frekvenc¢niho standardu, ktery
se vyznacuje vyssi presnosti a frekvencni stabilitou oproti mikrovinnému frekvenénimu
standardu. Vice informaci o optickych frekvenc¢nich standardech na bazi zchlazenych
iontl 1ze nalézt v ivodu ¢lanku [2]. Pro ziskani vyssiho poméru signal/sum je vyhodné
pouzit vice zachycenych a zchlazenych iontt vapniku, nebot timto zptsobem lze ziskat
vice fotoni pri fluorescencéni spektroskopii. Pti zachyceni vice ionti v Paulové linearni
pasti a dostatecnym laserovym chlazenim dochézi k vytvoreni tzv. Coulombova krystalu.
Technické realizace optického frekvenéniho standardu v UPT je v prvni fazi zaloZena na
spektroskopii s jednim zachycenym iontem, avsak dalsi vyzkumny smér je orientovan jiz
na spektroskopii se stabilnim Coulombovym krystalem ze zachycenych iontu vapniku
[3]. Podminkou stabilntho Coulombova krystalu je vSak teoretickd charakterizace para-
metra pasti s naslednym experimentalnim ovérenim vypoctenych hodnot. Predlozena
prace tak predstavuje detailni rozbor této problematiky a predstavuje zasadni odra-
zovy mustek k budoucim optickym frekvenénim standardiim na bazi Coulombovskych
krystali.

Prace je rozdélena do tii kapitol. V prvni kapitole jsou predstaveny teoretické
principy zachyceni iontt pomoci elektromagnetického pole (zejména Paulovou linedrni
pasti). Jsou zde podrobnéji rozebrany zakladni vlastnosti Paulovy linedrni pasti. Tato
kapitola obsahuje teoretické poznatky vyuzivané v dalsich ¢astech prace. Také jsou zde




uvedeny zakladni myslenky, nezbytné k provedeni numerického vypoctu.

Ve druhé kapitole je uveden podrobny popis vytvoreni numerického modelu pro
vypocet potencidlu i trajektorii zachyceného iontu “°Ca™t v redlné Paulové linearni
pasti v UPT. Vysledky numerického vypoctu jsou pouzity k charakteristice potencialu
pasti v okoli jejiho stfedu. Pomoci numerického vypoctu je také analyzovano chovani
zachyceného iontu vapniku z hlediska amplitudy buzeného pohybu. Je zde kladen diraz
na srovnani dvou méda buzeni elektrod pasti (tzv. symetrické a asymetrické), coz je
hlavnim cilem prace.

Posledni kapitola zahrnuje experimentélni ¢ast prace. Pomoci experimentalniho meé-
feni parametru jedné ze simulovanych charakteristik pasti je ovérena korespondence
numerického modelu a redlné sestavy. Jednd se o méreni pohybovych frekvenci zachy-
cené¢ho iontu v zavislosti na nastaveni elektrickych potenciali pasti.

V zavéru prace jsou pak shrnuty veskeré dosazené vysledky.




1. Teorie

1. Teorie

Tato kapitola se zabyva teoretickymi principy zachyceni elektricky nabité ¢astice v de-
finovaném prostoru. Jsou zde podrobnéji popsany obecné vlastnosti Paulovy linearni
pasti a chovani v ni zachyceného iontu. Vybrané aspekty teoretického chovani jsou v ka-
pitole 2 porovnavany s numerickym vypoctem. V posledni ¢asti této kapitoly jsou pak
nasledné popsany zakladni principy numerického vypoctu.

1.1 Zachyceni nabité castice v prostoru (typy pasti)

7 klasické Maxwellovy teorie elektromagnetismu plyne, ze skalarni potencial elektrosta-
tického pole ®(r), kde r oznacuje prostorové souradnice, spliiuje v prazdném prostoru
Laplaceovu rovnici V2®(r) = 0. Lze dokdzat, Ze TeSen{ této rovnice nemiize nabyvat lo-
kalnich extrémii na oblasti bez naboji. Neni tedy mozné zachytit nabitou c¢astici cisté
elektrostatickym polem, coz tvrdi tzv. Earnshawiv teorém, ktery je bezprostfednim
disledkem platnosti Laplaceovy rovnice pro elektrostaticky potencial [4].

Velmi jednoduchy pribéh potencidlu s existujicim minimem je kvadraticky poten-
cidl ve tvaru ®(z,y,2) = Po(az® + By? + vz?). Aby tento tvar potencidlu spliioval
Laplaceovu rovnici, musi platit podminka

a+B+7=0. (1.1)

Mnozina FeSeni linedrni rovnice (1.1) tvoii dvoudimenziondlni prostor, lze tedy nalézt
dvé nezavisla feseni. Tato dvé nezavisla feseni vedou na potencidly ve tvarech

@y (2,y) = o (z* — %) (1.2)
Dy(2,7) = poa(22° —17), (1.3)
kde 72 = 22 + y%. Tvar ®; odpovida kvadrupdlovému potencidlu v roviné zy. Re-

seni @5 odpovida kvadrupélovému potencialu, ktery je symetricky vzhledem k rotaci
kolem osy z. Celkovy kvadrupélovy potencial je dan linearni kombinaci téchto tvart.
Zachyceni nabité castice ve vSech tfech rozmérech je realizovino vhodnym vyuzitim
kvadrupélového tvaru potencidlu [1]. Ekvipotencidlni kfivky kvadrupdlového potenci-
alu jsou hyperboly. Priklad je na obr. 1.1 a slouzi k utvofeni predstavy o pritbéhu
kvadrupoélového potencidlu a tvaru idealnich elektrod, které by tento potencial tvorily.
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1.1. Zachyceni nabité cdstice v prostoru (typy pasti)
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(a) Potencial tvaru z2 — 2. (b) Potenciél tvaru 222 — r2.

Obrézek 1.1: Na obrazcich jsou barevné vyobrazeny tvary a oblasti ekvipotencial, které
jsou dény tvarem potencidli (1.2) a (1.3). Soutadnice Tyax, Ymax & Zmax Urcuji prosto-
rovy rozsah vykresleni.

1.1.1 Penningova past

Prvnim ptikladem je tzv. Penningova past, ve které je zachyceni iontu realizovano
vyuzitim elektrostatického potencidlu daného vztahem (1.3). Na obr. 1.2 je mozno
vidét fez geometrii elektrod, které jsou tfeba k vytvoreni potencidlu tvaru ®s(z,r).
Tento potencidl umoznuje zachyceni ¢astice pouze ve sméru osy z. Zachyceni ¢astice
vzhledem k radialni ose r je umoznéno s pomoci homogenniho magnetického pole ve
sméru osy z. Vlivem Lorentzovy sily jsou cCastice nuceny obihat kolem magnetickych
indukcénich car. Lorentzova sila tedy vyrovnava ucinky elektrické sily, ktera ptisobi
smérem od radidlni osy, je tedy mozné dosahnout stability. Presnéjsi popis pohybu
¢astic v Penningové pasti 1ze najit v prvni kapitole knihy [4].

WW
ﬁr /

[
27
Obréazek 1.2: Schématické znazornéni fezu geometrii elektrod Penningovy pasti. Tyto
elektrody jsou rotacné symetrické kolem osy z. Homogenni magnetické pole miri ve
sméru osy z. Elektrody jsou drzeny na statickém potencialu, jednd se tedy o statickou
past.

22




1. Teorie

1.1.2 Radiofrekvencni past

Dalsim prikladem je radiofrekvencni (dale jen RF) past, ve které je ¢astice zachycena
v roviné xy pomoci harmonicky oscilujiciho (RF) elektrického pole. Obecné muze mit
RF potencial tvar multipélu ve valcovych souradnicich n-tého radu, kde n je sudé
a zaroven n > 4. Tento Tad je urc¢en poctem radidlnich elektrod pasti [4, s. 44]. Priklad
geometrie elektrod pasti vyssiho fadu je mozno vidét na obr. 1.3a.

Déle je popisovana pouze Paulova linearni kvadrupdélova past, kde zachycujici har-
monicky oscilujici potencidl, v blizkosti stiedu pasti, v roviné xy odpovida tvaru, ktery
je dan vztahem (1.2). Geometrie linedarni pasti umoznuje zachyceni Castice nejen ve
svém stredu, ale poskytuje jistou volnost v manipulaci s iontem podél osy z (vice
informaci lze nalézt v [4, s. 43]). V ose z je zachyceni realizovano statickym elektric-
kym polem, které je priblizné dané potencidlem, ktery je dan vztahem (1.3). Princip
zachyceni ¢astice v Paulové linearni pasti je popsan podrobné v podkapitole 1.2.

radialni elektrody

axialni elektrody

(a) Priklad tvaru elektrod, které tvoii oktupé- (b) Priklad geometrie Paulovy linedrni pasti.

lovy potencidl ve valcovych soutadnicich. Elektrody kvadrupélu maji idealné hyperbo-
licky prifez.

Obréazek 1.3: Vlevo (a) lze vidét valcové elektrody tvorici oktupdlovy potencial v bliz-

kosti osy z. Na obréazku vpravo (b) je zobrazen jednoduchy piiklad Paulovy linedrni
pasti.

1.2 Paulova RF linearni kvadrupélova past

V této podkapitole jsou podrobnéji popsany teoretické vlastnosti Paulovy linearni pasti.
Geometrie Paulovy linearni pasti je zalozena na zakladé kvadrupélového hmotnostniho
spektrometru [1]. Linedrni kvadrupdélova past muze byt tvorena ¢tyimi elektrodami v ro-
viné xy, které probihaji podél osy z. Tyto tzv. radidlni elektrody urcéuji RF potencial,
ktery v blizkosti stfedu pasti odpovida tvaru (1.2). Zachyceni ¢astice podél osy z je
umoznéno dvéma elektrodami, které jsou umistény v blizkosti koncti radialnich elektrod.
Tyto tzv. azidlni elektrody urcuji potencial, ktery v blizkosti stfedu pasti odpovida

5



1.2. Paulova RF linearni kvadrupolova past

tvaru dle vztahu (1.3). Piklad tohoto usporadani lze vidét na obr. 1.3b. Na obr. 1.4 je
zobrazena konstrukce Paulovy linedrn{ pasti nachézejici se v UPT.

vodice spojujici radialni elektrody

axialni elektrody

radialni elektrody

X L

Obrézek 1.4: Vizualizace konstrukce Paulovy linedrni pasti v UPT. Lze vidét i vodice
spojujici jednotlivé elektrody.

1.2.1 Potencial

Relativné malé frekvence! buzeni RF pasti umoZiiuji vyuZit kvazistatickou aproximaci
pri vypoctu elektrického pole v prostoru pasti. Mtize byt zanedbano indukované magne-
tické pole.? Indukee elektrického pole je rovnéZz zanedbéana. Celkové elektrické pole lze
popsat pouze skaldarnim potencialem, ke kterému je dodatecné pridana casova zavislost
[5].

Nejvyznamnéjsi multipolova slozka potencialu v blizkosti sttedu Paulovy linearni
pasti je, jak nazev napovidda, kvadrupol. V teoretickém rozboru je uvazovana pouze
tato slozka potencialu.

Harmonicky oscilujici kvadrupélovy potencidl v Paulové linearni pasti je mozno
zapsat ve tvaru @ = @o(z? — y?) cos (), kde Q je budici thlovd frekvence pasti.
Staticky kvadrupdlovy potencidl ma tvar ®q. = @o1(2? — y?) + @2(222 — 2% — y?).
Celkovy kvadrupélovy potencidl Paulovy linearni pasti je ddn souc¢tem RF a statického

'Pouzivané frekvence jsou fadové 10 MHz.

2Pomér mezi velikosti Lorentzovy sily indukovaného magnetického pole plisobici na nabitou &astici
a elektrickou silou je piiblizné v/c, kde v je rychlost ¢éstice vzhledem k laboratorni soustavé a c je
rychlost svétla ve vakuu.

6



1. Teorie

potencidlu, tedy
O(t,x,y,2) = [po1 + o cos ()] (2% — y?) + @a(22* — 2% — 3?). (1.4)

Konstanty ¢.r, w1 a g2 jsou urceny napétimi na elektrodach a konkrétni geometrii
pasti, jejich vyznam je uveden nize.

Radialni elektrody linearni pasti lze zapojit bud symetricky a nebo asymetricky.
Schéma téchto zapojeni je mozno vidét na obr. 1.5. Pro symetrické buzeni radidlnich
elektrod lze zapsat, po aplikaci okrajovych podminek ve vztahu (1.4), potencidl v bliz-
kosti stredu ve tvaru

2 —a? 222 — 22 — 42
q)sym(t,x,y,z) = V;fy72 cos () + Uge x Y

—_— 1.5
2 T (1.5)

kde V¢ je amplituda RF buzeni radidlnich elektrod a Uy, je potencial na axidlnich elek-
trodach. Parametr r( (resp. zp) oznacuje vzdalenost radidlnich (resp. axidlnich) elektrod
od stfedu pasti. Pouzité znaceni je inspirovano praci [6] a ¢lanky [7, 1]. Pii odvozeni
vztahu (1.5) bylo predpokladéno, ze obé axialni elektrody jsou na stejném potenci-
alu. Nastavenim rtuznych potenciali na axialnich elektrodach lze ,,posouvat® minimem
potencialu (tedy i zachycenou ¢astici) v axidlnim sméru (vyuzito v podkapitole 2.4.2).

U asymetrického zapojeni je jeden par protéjsich radialnich elektrod uzemnén, druhy
pér je ptfipojen na RF buzeni. Aplikaci okrajovych podminek v rovnici (1.4) se dostane
vyjadreni potencialu

2 _ .2 .2 2 _ .2 .2
—a°+r 22% —x* —
cbasym(taxay7z) = ‘/rny—QO COS (Qt> + Udc—2y7 (16)
rh 225
kde vyznam jednotlivich parametru je analogicky rovnici (1.5).
Udc
V¢ cos(£2t) —( V. cos(£2t)

, ] S

—Vie cos ()

(a) U symetrického zapojeni jsou vSechny (b) Radidlni elektrody buzené asymetricky
radialni elektrody na RF potencidlu. Na majijeden par elektrod uzemnény. Druhy par
obou parech elektrod je harmonicky poten- je na harmonickém potencialu.

cial v protifazi.

Obrazek 1.5: Schématické zobrazeni zapojeni elektrod (a) symetrického a (b) asymet-
rického buzeni RF kvadrupdélové pasti. Na obrazku je zobrazen fez rovinou zy.




1.2. Paulova RF linearni kvadrupélova past

U realnych pasti neni geometrie elektrod hyperbolicka a vétSinou se radialni elek-
trody nahrazuji jednodussimi tvary, napt. valcovymi (viz obr. 1.3a). Duvodem je snad-
Také hodnoty parametrii 7o a zg ve vztahu pro potencial v blizkosti stfedu pasti jiz
neodpovidaji vzdalenostem elektrod od stfedu pasti, ale jsou modifikované v zavislosti
na konkrétni geometrii pasti. Tyto parametry jsou vyuzity jako hledané charakteristiky
kvadrupélového potencidlu v blizkosti st¥edu pasti v UPT.

1.2.2 Pohybova rovnice a jeji reseni

Klasickou pohybovou rovnici nabité ¢astice o hmotnosti m a naboji ¢ ve kvazistatickém
elektrickém poli lze zapsat jako mi = ¢(—V®), kde r oznacuje polohovy vektor ¢astice
a @ je skalarni potencidl. Dosazenim potencidlu dle rovnice (1.5) pro symetrické buzeni
radialnich elektrod do pohybové rovnice pro nabitou c¢astici a zavedenim oznaceni

aQ. = — 8quc 4 = — 8quc a. — 16quc (1 7&)
Y m230% Y m22202 T om22202’ '
4qVis 4qVis
r — T 9o - T WP z = O, 1.7b
¢ mra)2 y mra)2 q ( )
Ot
£ = TR (1.7¢)

se dostanou pohybové rovnice ¢astice, které je mozno zapsat v kompaktnim tvaru

d?u

@t (@, — 2q, cos (2€)]u = 0, (1.8)

kde wu reprezentuje soufadnice x,y,z [6]. Vyjadieni parametri a, a ¢, pro potencial
asymetrického buzeni (1.6) se dostane tak, ze vSechny ¢leny v a, a g, obsahujici V¢ jsou
nasobeny faktorem 1/2. Toto tvrzeni si lze ovérit porovnanim vztaht (1.5) a (1.6). Poté
je tvar pohybové rovnice pro ¢astici v potencidlu odpovidajicim asymetrickému buzeni
pasti shodny s rovnici (1.8). Ukazuje se tedy, Ze kvadrupdlové potencidly symetrického
i asymetrického buzeni jsou ekvivalentni.

Diferencidlni rovnice (1.8) ma tvar tzv. Mathieuovy rovnice, kterou fesil jiz v 19. sto-
leti E. Mathieu [4, s. 37].* Piesné feseni rovnice (1.8) ve tvaru fourierovy fady je uvedeno
zde [4, s. 38]. V prvnim pfibliZeni lze Feseni zapsat ve tvaru

u(t) = ug cos (wyut + ¢) (1 + %u cos (Qt)) : (1.9)
kde w, = Q/2\/a, + ¢2/2. Konstanty ug a ¢ jsou uréeny pocateénimi podminkami. Je
vidét, ze Feseni (1.9) je slozenim dvou pohybii. Pro ndzornou predstavu je feSeni vykres-
leno na obr. 1.6. Prvni slozka pohybu ma amplitudu ug a kmita s thlovou frekvenci w,,.
Tento pohyb je tzv. sekuldrni pohyb se sekuldrni frekvenci w,. Za predpokladu, ze
je frekvence buzeni pasti vyrazné vyssi nez sekularni frekvence cCastice, tedy Q > w,,
je mozno Fici, ze druhd slozka pohybu méa amplitudu 1/2ugg,, kterd je modulovana

3V oblasti stiedu pasti se v tomto piipadé objevuji i vy$si multipélové slozky potencidlu.
4Emile Léonard Mathieu fesil problém vibrujici eliptické membrény.
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sekularni frekvenci a kmita s budici thlovou frekvenci pasti 2. Tento ¢len odpovida
tzv. mikropohybu. Vlastnosti mikropohybu jsou podrobnéji popsany v podkapitole 1.2.6.
Podle (1.7) plati, ze ¢, = 0, dle vyuzitého ptiblizeni tedy v ose z neni vykonavan mik-
ropohyb. Ze vztaht (1.9) a (1.7) je patrné, ze amplituda mikropohybu v oséch = a y
je umérna V¢ /9% a zavisi na vychyleni od osy z,° coz pat¥i mezi vyznamné vlastnosti
RF pasti [6].

Nastaveni parametrii a napéti pro vykresleni feseni pohybové rovnice, které je dané
vztahem (1.9), na obr. 1.6 odpovida realnym hodnotam. Parametry byly nastaveny
nasledovné, Vi = 150V, Uge = 300V a Q = 27 - 30 MHz. Vzdélenosti elektrod byly
zvoleny 2ry = 1,2mm a 2z, = 18,1 mm. Hmotnost a ndboj odpovid4 4°Ca™. Sekularni
frekvence odpovidajici témto parametrim jsou f,, = 1,03 MHz a f, = 670kHz.

5 Amplituda mikropohybu je v roviné zy nulova pouze na ose z.
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0.5

—sekularni pohyb
-1 ~sekularni pohyb-+mikropohyb 4

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.6 0.7 0.8 0.9 1

0.5
t/T
(a) Porovnani feseni odpovidajici sekuldrnimu pohybu a celkovému pohybu (véetné mikro-
pohybu) v pribéhu ¢asu jedné periody sekuldarniho pohybu v ose x.

—sekularni pohyb
—sekularni pohyb-+mikropohyb

/Y,

-0.57 il

-1F 1

-1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5
v/x,

(b) Srovnani trajektorie ¢astice v roviné xy odpovidajici pouze sekuldrnimu pohybu a tra-
jektorie véetné mikropohybu. Tvar této trajektorie zavisi na pocate¢nich podminkach, které
byly zvoleny s prihlédnutim k vétsi nazornosti obrazku.

Obrézek 1.6: Porovnani ¢isté sekularniho pohybu s celkovym pohybem danym ptibliz-
nym TeSenim Mathieuovych rovnic (1.9) pro éastici v symetricky buzené pasti: (a) ca-
sovy prubéh, (b) trajektorie v roviné xy.
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1.2.3 Srovnani statické (Penningovy) a RF pasti

Jednou z hlavnich vyhod Penningovy pasti je to, ze zachycujici elektromagnetické pole
je statické. Castici tedy, zjednodusené feceno, ,nezmitd“ RF elektrické pole. Tato past
umoznuje stabilni zachyceni velkého poctu ¢astic bez vyrazného zahiivani zptisobeného
RF polem, ¢ehoz se vyuziva napt. pii experimentech s plasmatickym plynem. [4, s. §]

Vyuzitim pritomnosti silného magnetického pole v Penningové pasti 1ze velmi presné
meérit hmotnost a magneticky moment zachycenych ¢astic. Penningova past se také
vyuziva k vytvareni a zachyceni antivodiku v Evropské organizaci pro jaderny vyzkum
(CERN). [4, s. 9]

Jedna z nevyhod Penningovy pasti je potfeba vytvoreni silného magnetického pole.
Portizeni a udrzba supravodivého magnetu je finanéné narocna. Magnet navic ztézuje
pristupnost zachytného prostoru pasti, coz miize byt pfi mnohych experimentech pro-
blém. Pro stabilitu Penningovy pasti je také potteba vysokého vakua, coz mize zpi-
sobovat technické komplikace. Nevyhodou Penningovy pasti je také relativné pomalé
a obtizné laserové chlazeni zachycenych castic diky rozdilné struktutre pohybovych po-
strannich pasem v absorpénim spektru v porovnani s RF pasti. Rez geometrii elektrod
Penningovy pasti je vidét na obr. 1.2. [4, s. 15]

RF past je charakteristicka moznosti stabilniho zachyceni a zchlazeni jediné c¢astice
na velmi dlouhou dobu. V diisledku toho je RF past vhodnym néstrojem nejen ve velmi
presné metrologii (zejména frekvencni), ale i pro experimenty s kvantovymi stavy iontu.

Za vyhodu RF pasti se d4 povazovat® piftomnost jen velmi slabého magnetického
pole, coz mé za nasledek vyznamné mensi Zeemanovské rozstépeni spektralnich car
atomu nez u Penningovy pasti. Konkrétné u Paulovy linearni pasti je velkou vyhodou
pristupnost zachyceného iontu laserim a moznost stabilniho zachyceni vice iontt podél
axialni osy. [4, s. 43]

Hlavni nevyhodou RF pasti je pritomnost oscilujiciho elektrického pole a z ni ply-
nouci mikropohyb. Mikropohyb zptisobuje nezadouci zahtrivani zachyceného iontu. Mira
mikropohybu je zavisla na poloze zachyceného iontu, coz je podstatné pti experimen-
tech s vice ionty. Amplituda mikropohybu je také citlivd na nedokonalosti pasti, coz je
zminéno v podkapitole 1.2.6. Geometrie Paulovy linearni pasti je zobrazena na obr. 1.3.
Zakladni informace o aplikacich iontovych pasti jsou uvedeny v knize [4].

1.2.4 Pseudopotencialova aproximace

Analyzu pohybu ¢astice v harmonicky oscilujicim elektrickém poli Ize usnadnit zavede-
nim tzv. pseudopotencidlu. Pseudopotencial, zjednodusené receno, vyjadruje ,,pramérny
efekt” harmonicky oscilujiciho elektrického pole na ¢astici v tomto poli. Gradient to-
hoto pseudopotencialu odpovida primérnému elektrickému poli, které ptisobi na ¢astici
v prostoru s harmonicky oscilujicim elektrickym polem. Je nutno zdtraznit, ze tento
pristup je pouze aproximaci, které je mozno vyuzit za predpokladu, ze frekvence osci-
lujiciho pole je dostatecné vysoka ve srovnani s vlastni frekvenci oscilaci nabité ¢éstice.
Odvozeni vztahu pro pseudopotencidl je prevzato z [6]. Utelem tohoto odvozeni je
utvoreni lepsi predstavy o jeho fyzikdlnim smyslu.

6Vzdy zalezi na konkrétni aplikaci.
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1.2. Paulova RF linearni kvadrupélova past

Celkovy potencial v pasti lze zapsat jako soucet statického a harmonicky oscilujiciho
potencidlu. Tedy ®(r,t) = Pgc(r) + Pupo(r) cos (Qt), kde Py(r) oznacuje amplitudu os-
cilujictho potencidlu. Dosazenim celkového potencialu do pohybové rovnice pro nabitou
castici je mozno dostat

?f - Edc<r) + Erf(r) cos (Qt>’ (1'10)

kde Eq.(r) je intenzita statického elektrického pole a E.(r) oznacuje amplitudu har-
monicky oscilujici intenzity elektrického pole. Pokud je budici frekvence €) dostatecné
,wvelka® vzhledem k rychlosti pohybu ¢astice, pak 1ze celkovy pohyb rozlozit na dvé ¢asti.
Prvni ¢ast odpovida ,,pramérnému” pohybu ¢astice (sekuldrnimu pohybu) a druhd mo-
dulaci tohoto pohybu na tthlové frekvenci Q (mikropohybu). Opravnénost téchto pred-
pokladi 1ze vidét na obr. 1.6. Celkova trajektorie je tedy déna r(t) = R(t) + &(%),
pticemz £(t) nabyva jen ,malych“ hodnot vzhledem k R(t). Po dosazeni do vztahu
(1.10) se dostane pohybova rovnice ve tvaru

T;R+ 7;& ~ E4.(R) + Ey(R) cos (Qt), (1.11)

kde je vyuzito predpokladu, Ze £(t) < R(t). Jak je vyse uvedeno, ¢len m/q € odpovida
pohybu oscilujicimu s thlovou frekvenci 2. Lze tedy predpoklddat, Ze v rovnici (1.11)
spolu koresponduji oscilujici éleny, coz davé piibliznou rovnost m/q € ~ Ey(R) cos (Qt).
Integraci této rovnosti se dostane priblizny vztah pro mikropohyb

E@)%——%%EEﬁﬁwcm%Qﬂ. (1.12)

Pro rozvoj vektoru elektrické intenzity v blizkosti R plati
ER+€& ~ER)+ (£-V)ER). (1.13)

Po doplnéni rovnice (1.11) o ¢leny linedrni ve &€(t) a po dosazeni priblizného feseni
pro &(t), tedy (1.12), 1ze psat pohybovou rovnici pouze pro sekularni pohyb ve tvaru

m - q 9

—R ~ Eq(R) — Qt)[E(R) - VIE(R), 1.14

. de(R) — — 5 cos” (W) [Exe(R) - VIEx(R) (1.14)
pticemz byl vynechan ¢len obsahujici cos (2t) v prvni mocniné, ktery vymizi po zpri-
mérovani pres periodu 27 /€. Rovnice (1.14) po zpriamérovani pres periodu oscilace RF
potencidlu, vyuziti vztahu V(E2%) = 2[E;¢(R) - V]E,;(R), ktery plati za piedpokladu,
ze V x Ey = 0, a uvazeni, ze (cos? (t))ar/0 = 1/2, nabyvé tvaru

q

- S VIEA(R)), (1.15)

"R ~Ew(R)
q
zde je tfeba zduraznit, ze pri primérovani pres periodu oscilace RF potencialu byla
zanedbana zména R(t) v prubéhu této jedné periody, oscilace RF pole musi tedy byt
,dostatecné rychld“. Rovnice (1.15) mé tvar pohybové rovnice pro sekuldrni pohyb.
Vyuzitim této rovnice lze ziskat vztah pro tzv. sekuldrni potencidl, ktery mé tvar souctu
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statického potencidlu a pravé hledaného pseudopotencialu

q

Do = O —_—
sec dc(R) + 4mQ2

[E.f(R))2 (1.16)
Sekuldrni potencial tedy urcuje priblizné ptisobeni celkového elektrického pole na ¢astici
po zprumeérovani pres periodu oscilace RF elektrického pole. Pro pseudopotencial plati

vztah
q

~ 4mQO?
Gradient pseudopotencialu nahrazuje oscilujici elektrické pole statickym polem.

Pps(R) [E.¢(R)]. (1.17)

V pseudopotencidlové aproximaci (déle jen PA) je sekuldrni pohyb urcen pomoci seku-
larniho potencidlu dle vztahu (1.16). Mikropohyb je odseparovéan od sekuldrniho po-
hybu a z rovnice (1.12) plyne, Ze amplituda mikropohybu je imérna E.;/Q? kde Fy
je velikost amplitudy RF oscilujiciho elektrického pole. Tento vysledek souhlasi s Te-
senim Mathieuovy rovnice v podkapitole 1.2.2. V podkapitole 2.4.3 lze vidét srovnani
numerického feseni pohybovych rovnic a feseni pomoci PA.

1.2.5 Sekularni pohybové frekvence castice

Vyuzitim PA je zde ukédzano odvozeni vztaht pro sekuldrni frekvence c¢astice zachycené
v Paulové linedrni pasti. Vztah (1.17) pro pseudopotencidl lze upravit do tvaru

q

Bpg = — L
PSS umQ2

(V®ip)?, (1.18)
pricemz @, oznacuje amplitudu harmonicky oscilujiciho potencialu. Pro piipad symet-
ricky buzené pasti je tato amplituda @, = Vi¢/r2(y? — 2?). Po dosazeni této amplitudy
do vztahu (1.18) pro pseudopotencidl se dostane vztah pro pseudopotencial symetric-
kého buzeni radialnich elektrod ve tvaru

(sym) q Vit ’ 2 2

m2 \ r§

Lze vidét, ze tento pseudopotencial ma minimum, coz napovida tomu, ze castice muze
byt harmonicky oscilujicim polem zachycena v roviné xy. Pri¢tenim statického potenci-
alu symetricky buzené pasti dle rovnice (1.5) k pseudopotencialu dle vztahu (1.19) lze
obdrzet dle rovnice (1.16) vyjadreni celkového sekuldrniho potencidlu. Celkovy seku-
larni potencial ma tvar potencidlu harmonického oscilatoru ve trech dimenzich, tedy
lze prepsat jako

Dy = c1] (;mwfcy(xz + %) + ;mw§z2> : (1.20)
kde w, jsou sekularni thlové frekvence castice. Podle znamého vztahu mezi hlovou
frekvenci a frekvenci plati, ze f, = w,/27. Odpovidajici vztahy pro sekularni frekvence
v radidlnim f;, a axidlnim sméru f, jsou

1 2 V2 1
= () () -t g L To, 0

27 mrd mz3 21\ “maz
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Tyto vztahy plati pro symetricky buzené radidlni elektrody. Analogickym postupem se
dostanou vztahy platici pro asymetricky buzené elektrody pasti. Nasledné plati

1|1 A
fiy™ = J<q> (o) = e, gloom = o (1.22)

T 9 2
27T 2 m’f’o 0

Vztahy pro sekuldrni frekvence souhlasi s pribliznym fesenim, viz vztah (1.9), pohybové
rovnice (1.8). Méfenim nebo vypoctem sekuldrnich pohybovych frekvenci lze uréit ge-
ometrické parametry charakterizujici potencial v blizkosti osy pasti ry a zy. Tyto para-
metry vystupuji ve vztazich pro kvadrupélovy potencidl symetrického, viz rovnici (1.5),
i asymetrického, viz rovnici (1.6), buzeni. Ze znalosti téchto parametri lze tedy urcit
potencial v blizkosti stredu redlné pasti. Tyto parametry jsou pro redlnou past provo-
zovanou v UPT urceny numerickou simulaci v podkapitole 2.4. Také experimentalné je
urcen parametr zo (podkapitola 3.1.2).

1.2.6 Mikropohyb

V podkapitole 1.2.2 je ukdzano, ze feSeni pohybové rovnice nabité ¢astice v pasti dané
vztahem (1.9) se rozpada na sekuldrni pohyb a mikropohyb. Totéz ukazuje PA, coz je
obsahem podkapitoly 1.2.4. Rovnice (1.12) urc¢uje mikropohyb pro PA.

Mikropohyb je rychle oscilujici buzeny pohyb na frekvenci buzeni pasti, coz lze
vidét na obr. 1.6. Jedna se o nezddouci jev pti snahach o vytvoreni frekvenéniho stan-
dardu. Jeho diisledkem je napf. zména tvaru atomovych spektralnich car, vyznamny
Dopplerovsky posuv car a muze vést i ke ztraté zachyceného iontu. RF elektrické pole
pritomné v prostoru zachyceného iontu miize také zpusobovat nezanedbatelny Star-
kv efekt. Starktv efekt je jev, kdy jsou energetické hladiny atomu rozstépeny do vice
hladin v dusledku pritomnosti elektrického pole. Jedna se o analogii Zeemanovského
rozstépeni spektralnich ¢ar v magnetickém poli. Nize jsou rozebrany a shrnuty zakladni
vlastnosti mikropohybu [7].

Amplituda mikropohybu, jak je patrné z rovnice (1.12), je neprimo imérna druhé
mocniné budici frekvence pasti 2 a imérna amplitudé intenzity RF elektrického pole
v misté, kde se castice praveé nachazi. Lze tedy Tici, Ze velikost mikropohybu zavisi na
budici frekvenci, potencialu na RF buzenych elektrodach, geometrii elektrod, poloze
vzhledem k elektrodam a samoziejmé také na hmotnosti a naboji ¢astice.

Pro sttedni hodnotu kinetické energie ¢astice v pasti, spojenou s pohybem v jedné
ose, plati vztah

Lo 5 9 q
Eku = Zmuowu <1 + m 5 (123)

kde index u reprezentuje prostorové osy a parametry ¢, a a, maji vyznam dany vztahy
(1.7). Clen zavisejici na parametrech g, a a, pifslusi kinetické energii mikropohybu.
Pro pouZivand nastaven{ pasti vétSinou plati, Ze ¢ > |a,|. Z toho vyplyva, Ze ki-
netickd energie ¢astice odpovidajici sekuldrnimu pohybu byva priblizné stejné velka,
jako energie odpovidajici mikropohybu. Je tedy patrny velky vyznam mikropohybu
z hlediska chlazeni iontu. V idealnim pripadé lze technikou laserového chlazeni snizit
energii sekuldarnitho pohybu a tim i energii odpovidajici mikropohybu. V rovnici (1.23)
jde o zmenseni amplitudy sekuldrniho pohybu ug. [6]
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V realnych situacich nemusi splyvat minimum sekuldrniho potencidlu a bod, pro
ktery plati, ze E;(R) = 0. Tento bod je déle nazyvan wuzlovgm bodem RF elektric-
kého pole. Jinymi slovy, iont nachazejici se ve stabilni poloze z hlediska sekuldrniho
pohybu se nemusi nachazet v misté, kde je nulova amplituda RF elektrického pole,
coz odpovida bodu, kde iont nevykonava mikropohyb. Tento jev mize byt zptisoben
napf. parazitnim statickym elektrickym polem v této oblasti pasti. Reseni pohybové
rovnice nabité ¢astice v RF pasti obsahujici ¢len urcujici toto parazitni pole ma tvar

u(t) = [us + up cos (wyt)] (1 — %u cos (Qt)) : (1.24)

Poloha ug je urcena parazitnim elektrickym polem E., takto:

nfﬂEeX -, (1.25)

Us =
kde 1 je jednotkovy vektor ve sméru prislusné prostorové osy a je dobré zduraznit, ze ()
oznacuje naboj castice. Vyznam vychyleni minima sekuldrniho potencidlu u, je ukédzan
graficky na obr. 1.7.

8 ‘ ‘ ‘ 8
4r 1 41
27 il 27
@Q + D?
o Lo &
27 1 2f
4 -4
—trajektorie iontu —trajektorie iontu
-6[ T uzel RF el. pole 7 -6 [ 4 minimum sekularniho potencidlu
minimum sekularniho potencialu uzel RF el. pole
-8 : : : - : : :
-5 0 5 8 -5 0 5
z/x : z/T,

(a) Trajektorie iontu pfi vyznamném odchy- (b) Trajektorie iontu v pfipadé splyvajiciho
leni minima sekuldrniho potencidlu a uzlo- minima sekuldrniho potencidlu a uzlového
vého bodu RF elektrického pole. V tomto bodu RF elektrického pole.

pripadé i relativné dobie zchlazeny iont vy-

konava vyznamny mikropohyb.

Obrazek 1.7: Srovnani miry mikropohybu v piipadé vychyleni (a) a nevychyleni (b)
uzlu RF elektrického pole a minima sekularniho potencialu. Jde o vykresleni priblizného
reseni pohybové rovnice tvaru (1.24). Mira zchlazeni iontt je na obou obrazcich stejné.

V pripadé vyznamné odchylky minima sekularntho potencidlu a uzlového bodu RF
elektrického pole je iont nucen vykonavat mikropohyb s relativné velkou amplitudou i
pres to, Ze je maximalné zchlazen. Jedna se o tzv. ezcess mikropohyb [7]. Tento efekt ma
velmi nepriznivy vliv na proces chlazeni iontu. V praxi se vyuziva tzv. kompenzacnich
elektrod, které vytvari statické pole, které je schopno dodateéné posouvat minimum
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1.2. Paulova RF linearni kvadrupélova past

sekuldrniho potenicalu a tim minimalizovat excess mikropohyb. Jinak receno, nasta-
venim kompenzacnich elektrod je mozno ,,posouvat® chlazenym iontem do mista, kde
vykonava nejmensi mikropohyb.

Velmi podobny efekt muze byt zpiisoben také rozdilem fazi potenciali na RF elek-
trodach. V pripadé fazového rozdilu mezi protéjsimi elektrodami lze zapsat potencial
na jedné z radidlnich elektrod ve tvaru Vigcos (Qt + 1/2¢y¢), kde ¢ oznacuje fazovy
rozdil buzeni elektrod. Pro maly fazovy rozdil lze potencial na této elektrodé napsat
jako Vif cos (Qt) — 1/2Vippe sin (Qt). Podobné lze zapsat potencial na protéjsi elektrodé.
Ve vysledném potencidlu tedy pfibude ¢len oscilujici jako sin (2¢), ktery se projevi i ve
vysledném FeSeni trajektorie astice, viz [7]. Tento oscilujici ¢len odpovidd mikropohybu,
nezavisi na poloze ¢astice a je vykonavan jen ve sméru spojnice mezi uvazovanymi pro-

téjsimi elektrodami.
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1. Teorie

1.3 Pouzité numerické metody

Zde jsou popsany hlavni myslenky a principy numerickych metod vyuzivanych pri si-
mulaci feSené RF pasti. Numerické simulace byly provadény s vyuzitim programového
prostfedi COMSOL Multiphysics® (dale jen COMSOL). NizZe jsou uvedeny zakladni
postupy vypoctu a metod, které jsou v ramci tohoto softwaru vyuzivany.

Hlavnim cilem této prace je numericky modelovat pohyb iontu v Paulové linearni
pasti nachézejici se na UPT. Konstrukei pasti na UPT je mozno vidét na obr. 1.4.
Problém vypoctu pohybu zachyceného iontu se rozpada na dvé ¢asti. Nejdrive je treba
nalézt feseni pro elektrostaticky potencial v oblasti, kde se zachyceny iont pohybuje. Ve
druhé ¢asti se jiz muze pristoupit primo k feseni pohybovych rovnic iontu v zadaném
poli.

V ramci kvazistatické aproximace jsou reSeny rovnice pro elektrostaticky problém,
coz zahrnuje feseni Laplaceovy rovnice V2®(r) = 0 v prostoru pasti. Jedna se o FeSeni
parcidlni diferencialni rovnice druhého radu s Dirichletovymi a Neumannovymi okrajo-
vymi podminkami. Dirichletovy okrajové podminky jsou dany elektrodami, které jsou
drzeny na zadanych potencidlech nebo napt. rovinami antisymetrie problému. Neuman-
novy okrajové podminky mohou byt urceny napt. symetrii pole nebo geometrie. Pro
nalezeni numerického feseni pro potencial (v ramci COMSOLu) v oblasti stiedu pasti
je vyuzita metoda konecnych prvki, jejiz zakladni princip je popsan v této podkapitole.

Pohybové rovnice nabité ¢astice v elektrickém poli jsou formulovany pomoci Hamil-
tonova formalismu. Hamiltonovy pohybové rovnice maji tvar

dp  oH dr  9H

E—— _— = 1.2
dt or’ dt Op’ (1.26)

kde p je vektor hybnosti ¢astice, r oznacuje polohovy vektor ¢astice a H je Hamiltonova
funkce Castice. Pro jednu ¢astici davaji rovnice (1.26) soustavu Sesti diferencidlnich
rovnic prvnfho fadu. Reseni této soustavy déva ¢asovy vyvoj polohy a hybnosti ¢astice,
tedy r(t) a p(t). Hamiltonova funkce pro ¢astici ve kvazistatickém elektrickém poli ma
tvar H(t,r) = (p)?/2m + q®(t,r), kde potencidl ®(¢,r) je jiz zndm z prvni ¢4sti Fesend.

Metoda konec¢nych prvkua

Metoda koneénych prvki (dale jen MKP) je numerickd metoda vhodna k feseni parci-
alnich diferencialnich rovnic s okrajovymi podminkami na urcité oblasti. Jeji rozsiteni
probéhlo soubézné s rozsitenim vypocetni techniky ke konci padesatych let. V dnesni
dobé se MKP stala casto pouzivanou vypocetni metodou nejen prirodovédeckych, ale
i inzenyrskych problému. MKP je velmi obsahla disciplina, proto zde jsou uvedeny jen
zékladni vyuzivané postupy s ohledem na aplikaci v této praci.

Reseni parcidlnich diferencidlnich rovnic pomoci MKP je zaloZeno na nalezeni pii-
blizného teSeni okrajového problému. Oblast, ve které je problém fesen, je rozdélena
na konecény pocet geometricky jednodussich podoblasti. Tyto podoblasti jsou tzv. ko-
necné proky. Procesu rozdéleni celkové oblasti na konecné prvky se tika diskretizace. Na
konec¢nych prvcich se hleda priblizné feseni pomoci linearni kombinace tzv. tvarovych
funkci.
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1.3. Pouzité numerické metody

Jako tvarové funkce jsou voleny polynomy neprilis vysokych stupni. Cely problém
reseni diferencialni rovnice je preveden na feseni soustavy linearnich rovnic, kde hledané
koeficienty urcuji linearni kombinaci tvarovych funkei a zaroven hodnoty hledané funkce
v uzlovych bodech. Matice této soustavy je ridka.

K teseni tidké soustavy rovnic je vhodnda a vyuzivand metoda konjugovanych gra-
dient. Pro 3D problémy jde o feSeni statisicti az miliont rovnic.

7 hlediska presnosti numerického feseni je vyhodné;jsi volit hustéjsi diskretizaci pri
zachovani nizkého stupné tvarovych funkeci. V pripadé programového prostredi COM-
SOL jsou v zakladnim nastaveni pouzivany tvarové funkce druhého radu.

Velkou vyhodou MKP je, ze hustota diskretizace mize byt pti vhodném tvaru
prvkil v riznych c¢astech oblasti, na které je problém feSen, rizna. Takovym tvarem
je napr. ¢tyrstén. Tam, kde je tfeba presného Teseni a nebo je zde oc¢ekavana prudka
zména hledané funkce je vhodné volit hustéjsi sit nez v méné zajimavych” mistech. To

.....

bylo ¢erpano z [5, 8, 9, 10].

"Samoziejmé, ze zajimavé jevy mohou nastévat i v oblastech, kde se hledané feSeni prudce neméni.
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2. Numericka simulace

V této kapitole je popsdna numerickd simulace potencidlu a pohybu iontu vapniku
v Paulové linedrni pasti nachézejici se v UPT v Brné. Jsou zde uvedeny kroky pii
tvorbé numerického modelu a popsany dilezité parametry nastaveni vypoctu. V celé
kapitole je kladen dliraz na srovnani mezi symetrickym a asymetrickym buzenim pasti
(viz obr. 1.5).

Vysledky simulace jsou srovnany s teoretickymi poznatky, které jsou uvedeny v ka-
pitole 1. Také je uvedena vypoctend zavislost sekularnich pohybovych frekvenci iontu
vapniku na hodnotach potencidlu v pasti. Pomoci této zavislosti jsou urceny geome-
trické parametry charakterizujici kvadrupélovy potencidl pasti (teoreticky popis lze
najit v podkapitole 1.2.5).

V ramci analyzy vysledki je provedeno srovnani mezi symetrickym a asymetrickym
buzenim radialnich elektrod pasti z hlediska mikropohybu v axidlnim sméru.

2.1 Pouzity software pro simulace

K numerické simulaci byl pouzit software COMSOL Multiphysics® verze 4.2a. Jedna
se o velmi komplexni néstroj pro modelovani inzenyrskych a prirodovédnych problémii.
COMSOL je schopen fesit mnoho riznych druhti parcidlnich i obyc¢ejnych diferencial-
nich rovnic.

Uzivatel mtze vyuzivat tzv. moduly, kde je jiz prednastaveno uzivatelské rozhrani,
které zjednodusuje nastaveni fyzikdlnich vlastnosti pfi TeSeni vybranych problému.
V modulech jsou prednastaveny resené rovnice.

COMSOL vyuziva k teseni diferencidlnich rovnic MKP, viz podkapitolu 1.3. Za-
kladni kostra numerického vypoctu se skladd z definice geometrie oblasti, na které je
reseni hledano. Poté je tfeba definovat fesené rovnice a podminky. K tomuto kroku je
vhodné vyuzit nékteré z dostupnych fyzikalnich moduli. Tvorba modelu je zakoncena
diskretizaci oblasti.

Parametry numerického feseni jsou nastavovany v ramci tzv. resice. V ramci reSice
je mozno definovat pouzité numerické metody. Lze zde také nastavovat pozadovanou
presnost a jiné. V posledni fazi ptrichazi na radu zpracovani vysledki. Jedna se o vy-
kresleni pozadovanych zavislosti, vypocet dalsich odvozenych veli¢in a dalsi zpracovani
vypoctenych veli¢in. [11]
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2.2 Numericky model potencialu pasti

V této podkapitole je popsano nastaveni a realizace numerického vypoctu potencidlu
v pasti. Jedna se o definici pouzitych parametrii, vytvoreni geometrie pasti, nastaveni
okrajovych podminek a diskretizace. Nasledné jsou ukazany vysledky vypoctu. Vy-
pocteny potencidl je vyuzit pii feseni Hamiltonovych rovnic pro iont “°Ca™, coz je
popsano v nasledujici podkapitole 2.3. Stromova struktura celého vytvoreného modelu
v COMSOLu je zobrazena na obr. 2.1.

v 3 past_secfreq_ps_vs_rf.mph (root)
v £ Global Definitions 1.
P Pommeters } globalni parametry
v A\ Pastna UPT (mod1)
= Definitions  } definice vyuzivanych proménnych
¥\ Geometrie pasti
# Materials . .
X Phil (T13) definice geometrie
Phi_2 (T24)
Phi_3 (C1)
Phi_4 (C2)
Phi_5 (K12)
Phi_6 (K34)
2: Pohyb v RF poli (cpt) . .
pohzbvpsezdogftendé,u ot }moduly matematického trasovani ¢astic
> @ Meshes 1 diskretizace
<= Potencialy
|7 Step 1: Stationary
|7 Step 2: Stationary 1
|7 Step 3: Stationary 2
|7 Step 4: Stationary 3
|7 Step 5: Stationary 4
|7 Step 6: Stationary 5
[Fe. Solver Configurations
v &2 Pohyb vRF

Parametric Sweep

T } studie trajektorii ¢astic v RF potencialu

elektrostatické moduly

NHNNNN

stacionarni TFeSice pro bazové potencialy

#  Step 1: Particle Trajectories
[fr. Solver Configurations
v 22 Pohyb v pseudopotencialu

Parametric Sweep

ep
#  Step 1: Particle Trajectories
[Fe. Solver Configurations

& Results } zpracovani vysledkt vypoctu

Obrazek 2.1: Stromova struktura vytvoreni numerického vypoctu potencialu a trajek-
torii iontu “°Ca™* v Paulové linedrni pasti pouzité v UPT.

2.2.1 Vytvoreni modelu pasti

Zékladni myslenka vypoctu potencidlu je konstruovat celkovy potencidl v pasti pro
libovolné nastaveni potencidlii na elektrodach pomoci bdzovijch potenciali. Bazové po-
tencidly ®(r) odpovidaji feseni Laplaceovy rovnice pro jednotkové potencidly na elek-
trodach uréenych indexem k a nulové potencidly na zbylych elektrodach, viz obr. 2.7.
Celkovy ¢asové proménny pribéh potencidlu je ddn linearni kombinaci potenciali @ (r),
tedy

O(tr) = kz_: Vi ()P (1), (2.1)

kde hodnota V,(t) odpovidd potencialu na elektroddch, které jsou urceny indexem k.*

Koeficient Vj, je bezrozmérny, rozmér potencialu maji bazové potencidly ®y(r).
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Celkovy pocet bazovych funkci @ (r) je v pripadé modelu pasti Sest. Dvé funkce
odpovidaji radidlnim, dvé axidlnim a dvé kompenzaénim elektroddm.? Indexovani elek-
trod je mozno vidét na obr. 2.2 a obr. 2.3.

Vyhodou tohoto postupu je, ze pti zméné potencialii na elektrodach neni tieba pre-
pocitavat potencidly ®,(r), ale staci jen zménit koeficienty Vi, které jsou definoviny
v ramci globédlnich parametrii. Ke konstrukei libovolného mozného potencialu v pasti
tedy staci znat bazové potencialy @y (r).

Vytvoreni modelu je popisovano sledovanim stromové struktury, kterou je mozno
vidét na obr. 2.1. Nejdrive se zde nachéazi definice globalnich parametri. Globalni pa-
rametry jsou vyuzivany v celém modelu vypoctu potencidlu i trajektorii. Jedna se
o nastaveni frekvence buzeni radidlnich elektrod, hmotnosti a naboje zachycené cas-
tice, pomocnych veli¢in, poc¢atecnich rychlosti castice a také potencialti na elektrodach
pasti. Vybrané parametry jsou v tab. 2.1.

oznaceni hodnota vyznam

Q 21 x 30,171 MHz frekvence buzeni pasti
T 3,3144 x 1078s  perioda buzeni pasti
m 6,6422 x 1072 kg hmotnost iontu “°Ca*
q 1,6022 x 107 C  néboj iontu *°Ca™

Tabulka 2.1: Vybrané hodnoty globalnich parametri. Tyto hodnoty jsou pro vSechny
vypocty neménné, odpovidaji hodnotam pro Paulovu linedrni past v laboratori UPT.

Nésleduje vytvoreni samotného modelu, coz zahrnuje nejprve pomocné definice vy-
uzivanych proménnych, ndzvi domén a hranic. V ramci nastaveni vyuzivanych pro-
ménnych je definovana Hamiltonova funkce c¢astice v prostoru pasti. Popis definice
Hamiltonovych funkei iontu vapniku v pasti je uveden v nasledujici podkapitole 2.3.

Poté prichazi na radu definice geometrie elektrod pasti a oblasti vypoc¢tu. V mo-
delu je vyuzit vyrez elektrod v okoli stfedu pasti o priméru 23,5 mm. Geometrie to-
hoto vytezu jiz ptimo v COMSOLu byla prevzata z diivejsi prace, kterou vypracoval
Mgr. Martin Oral, Ph.D. Rozméry elektrod pasti, dle konstrukéniho modelu, lze vidét
na obr. 2.2 a 2.3. Modelovany vyftez geometrie je v téchto fezech naznacen Cervenou
carou. Geometrie elektrod vytvorena pro vypocet v COMSOLu je mirné zjednodusen4,
viz obr. 2.4.

Geometrie elektrod je vlozena do cylindrické oblasti o priméru 25 mm a vysce 17 mm.
Reseni je hleddno pouze v prostoru, ktery odpovida rozdilu tohoto vélce a geometrie
elektrod pasti?, jak je patrné z obr. 2.7.

Jedind materidlova konstanta vstupujici do vypoctu je permitivita, kterd je nasta-
vena primo v elektrostatickém modulu. Z tohoto divodu neni tfeba pridavat jakykoli
material.

Nyni je mozno pristoupit k definici feSenych fyzikalnich rovnic. K tomuto tucelu
byl vyuzit modul AC/DC. V rdmci tohoto modulu lze nalézt elektrostaticky modul.

2Zminku o kompenzaénich elektrodéch lze najit v podkapitole 1.2.6.
3Coz odpovidé volnému prostoru mezi elektrodami.
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k=1

'90, 4

k=2

Y
.
Obrézek 2.2: Rez konstrukénim névrhem pasti pouzivané v UPT v roviné zy. Na sché-
matu jsou vidét ¢tyri radialni a dvé kompenzacéni elektrody. Indexy £k odpovidajici
bézovym potencidlim P, (r) jsou voleny s ohledem na to, Ze oba péary protéjsich ra-
didlnich elektrod jsou vzdy na stejném potencialu (lze vidét na obr. 1.4). Totéz plati

pro obé vedlej$i kompenzacéni elektrody. Cervenou ¢arou je naznadena hranice vyfezu
geometrie pro model v COMSOLu.

Hledand veli¢ina elektrostatického modulu je elektrostaticky potencial. V tomto mo-
dulu jsou prednastaveny rovnice pro elektrostatické pole. V pripadé castice v pasti jde
o Laplaceovu rovnici. Pomoci elektrostatického modulu byly definovany potencialy na
hranic¢nich plochach elektrod. Byla nastavena jednotkova relativni permitivita v oblasti
mezi elektrodami pasti.

Vystupem jednoho elektrostatického modulu je potencidl pro konkrétné definované
potencialy na elektrodach. S ohledem na vyse uvedeny princip vyuziti bazovych potenci-
alt @, (r) bylo pouzito Sesti elektrostatickych moduli. V kazdém z téchto elektrostatic-
kych moduli byl nastaven jednotkovy potencial na elektrody odpovidajici vyslednému
bazovému potencidlu a nulovy potencidl na zbyvajici elektrody. Na vnéjsi hranici valce
ohranicujici cely model byla aplikovina Neumanova okrajova podminka, kterd zajisto-
vala kolmost ekvipotencidl k této vnéjsi hranici modelu. Pole v okoli hranice modelu
se diky této podmince chova realnéji a zaroven resend soustava lépe konverguje.

Vyuzit symetrie problému pii vypocétu potencialii bohuzel mozné nebylo. Definice
Hamiltonianu zadavaného do pohybovych rovnic vyzadovala kompletni feseni potenci-
alt v celé oblasti pasti.
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Obrazek 2.3: Schématické zobrazeni fezu geometrii konstrukéniho navrhu pasti v ro-
viné zz. Geometrie modelovand pro vypocet v COMSOLu je mirné zjednodusend. Ne-
kotovana zaobleni axidlnich elektrod v okoli stfedu pasti maji radius 0,1 mm. Vzdale-
nost radialnich (resp. axiélnich) elektrod je dle konstruk¢niho nédvrhu 2ry = 1,13 mm
(resp. 2zp = 4,5 mm).

Diskretizace modelu pasti byla provedena tak, ze oblast v blizkém okoli jejiho stiredu,
kterd byla dilezitd pro vypocet, byla rozdélena jemnéji, zatimco vzdalenéjsi geometrie
byla délena na relativné hrubéjsi ¢asti. V rdmci definice geometrie byl vytvoren véalec
o pruméru 2,4 mm a vysce 6,5 mm, ktery definoval jemné diskretizovanou oblast. Zde
byla nastavena maximdlni (resp. minimélni) velikost prvku na 100 pm (resp. 3 pum),
pricemz maximalni faktor nartstu velikosti sousednich prvka byl nastaven na hod-
notu 1,2. Na plochach elektrod, které se nachazely uvnitt tohoto valce definujici okoli
stfedu pasti, byla natavena triangulace se stejnymi hodnotami velikosti prvki, jako pro
celou oblast okoli pasti. Na plochach kompenzacnich elektrod byla také nastavena jem-
néjsi triangulace. Celkovy pocet prvki, na které byla touto diskretizaci past rozdélena,
byl 1039417. Ukazka diskretizace je vyobrazena na obr. 2.5.
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radidlni elektrody

kompenzaéni elektrody

axialni elektroda

Obrazek 2.4: Trojrozmérny model geometrie pasti v UPT pouzity pro numericky vy-
pocet. Pro prehlednost zde neni zobrazena druha axidlni elektroda. Schéma skutecné
konstrukéni geometrie lze pak vidét na obr. 2.2 a 2.3.

Obrazek 2.5: Detail diskretizace stfedu pasti a kompenzacnich elektrod. V okoli stredu
pasti je patrnd silnéjsi ¢ara, kterda ohranic¢uje oblast jemnéjsi diskretizace.
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2.2.2 Vypocet a vysledné potencialy

Po nastaveni parametri, geometrie a okrajovych podminek hledanych feseni ®;(r) je
jiz mozno pristoupit k nastaveni a provedeni vypoctu. Vypocet potenciali byl proveden
v ramci jedné tzv. studie.

V ramci studie je mozno definovat nékolik krokt vypoctu. Kazdy krok vyuziva
pozadovany typ fesSice a pouziva pozadovany fyzikalni modul. Byla tedy vytvorena
studie, ktera obsahovala Sest tzv. staciondrnich Tesic¢u. Vystupem kazdého fesice byl
jeden potencidl ®(r). Vyhodou tohoto nastaveni je, Ze vSechny bazové potencialy jsou
vypocitany v ramci jedné studie, coz zahrnuje jediné spusténi vypoctu.

Relativni tolerance vypoctu potenciilu byla nastavena na hodnotu 107%. Ostatni
nastaveni stacionarnich resicu pro jednotlivé potencidly ®(r) byly ponechany na vy-
chozich hodnotéch. Pocet neznamych uzlovych potenciali byl pro kazdy potencial @ (r)
roven 1464 400.

Presnost feseni byla ovérena porovnanim s vypoctem za pouziti jemnéjsi diskre-
tizace, kde pocet uzlovych bodu byl 2885528. Relativni nejistota potencidlu v okoli
stfedu pasti byla timto zptisobem odhadnuta fadové na 1075.

Dle zavedeného oznaceni lze vidét tvar potencidlu ®;(r) (resp. ®o(r)) v roviné zy
na obr. 2.7a (resp. obr. 2.7b). Potencidl ®3(r) odpovidajici jedné z axidlnich elektrod
na jednotkovém potencialu lze vidét na obr. 2.7c. Na obr. 2.7d je zobrazen tvar po-
tencidlu ®5(r), ktery prislusi jednomu paru kompenzacnich elektrod. Potencial ®4(r)
(resp. Pg(r)) ma vzhledem k symetrii stejny tvar jako ®3(r) (resp. ®5(r)).

Na obr. 2.6 je ukdzka pritbéhu sekularniho potencidlu dle vztahu (1.16) pro iont ©°Ca™
a bézné nastaveni potenciali v pasti.
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1.15 1.15
02
g o
1.14 =l 1.14
® -0.1
1.13 -0.2 1.13
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1.12 04 1.12
-0.5
-0.6
1.11 1.11
0.6 0.4 0.2 0 -0.2 -0.4 -0.6
T [mm] z [mm]|
(a) Pohled na minimum v roviné xy. (b) Pohled na minimum v roviné xz.

Obrazek 2.6: Sekularni potencial v okoli stfedu pasti. Nastaveni potencialti odpovida
asymetrickému buzeni, Vi = 300V, Uy = 300V. V barevném rozsahu je vykres-
lena hloubka 0,06 V. V barevném rozsahu je tedy vidét oblast, ve které je zachycen
iont “°Ca™ o tepelné energii odpovidajici 60 meV. Této energii pro jeden stupen vol-
nosti odpovida teplota priblizné 1400 K. Srovnatelnou energii maji odpafené ionty
vapniku, které nalétavaji do pasti v laboratofi UPT. Rozméry oblasti zachyceni jsou
priblizné 170 x 170 x 260 pm3. Sekuldrni potencidl pro symetrické buzeni pasti pro
Vie =150V, Ug. = 300V ma stejny prubéh.
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(d) Potencidl ®5(r) v roviné xy. Tvar poten-
cidlu ®g(r) je rovinné symetricky vzhledem
k roviné zz.

Obréazek 2.7: Tvary numericky vypoctenych bazovych potencialii.

2.3 Numericka integrace pohybové rovnice

Trajektorie zachyceného iontu “°Ca™ v prostoru pasti byly po¢itany pomoci Hamilto-

novych pohybovych rovnic (1.26). NiZe je popsdno nastaveni vypoctu trajektorii s vy-

uzitim PA i v RF oscilujicim potencidlu.

Pomoci vypoctu trajektorii v PA byla zjisténa zavislost sekularnich frekvenci iontu

na nastaveni potenciala pasti (viz podkapitolu 2.4.1). S vyuzitim vypoctu trajektorii

iontu v RF oscilujicim potencidlu byl ovéren vztah pro mikropohyb, ktery je dle PA
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2. Numericka simulace

dén rovnici (1.12), coz je uvedeno v podkapitole 2.4.2.

2.3.1 Nastaveni vypoc¢tu a definice Hamiltonovy funkce

K vypoctu trajektorii byl v rdmci programového prosttedi COMSOL vyuzit modul ma-
tematického trasovani c¢astic. V ramci tohoto modulu byly feseny Hamiltonovy pohy-
bové rovnice. V prvnim (resp. druhém) modulu matematického trasovani (viz obr. 2.1)
byl nastaven Hamiltonidn pro ¢astici v RF potencidlu (resp. sekuldrnim potenciélu).
V nastaveni obou modulti byl zad4vdn naboj a hmotnost ¢éstice odpovidajici iontu “°Ca™
(viz tab. 2.1). V tomto nastaveni byly také nastavovany pocateéni polohy a rychlosti
iontu.

Jak je jiz vyse zminéno, Hamiltonovy funkce pro PA a RF potencial byly definovany
v rdmci proménnych (definice vyuzivanych proménnych na obr. 2.1). Hamiltonidn pro
iont v RF potencialu byl definovan jako

2

H(tr) = 5+ q[@ac(r) + Pu(t.r)) (2.2)

piicemz ®g.(r) = X9_, U(gf)q)k(r), kde Uéf) jsou nastavené statické potencidly na

elektroddch odpovidajicich indextim k, a ®.(t,r) = cos (Qt)35_, Vr(fk)cbk(r). Koefici-

enty Vr(fk) odpovidaji amplituddm RF potencidlu na elektrodach. Soucet téchto dvou

potencialu koresponduje podle vztahu (2.1) s celkovym ¢asové proménnym potencidlem
v pasti.

Hamiltonian odpovidajici pohybu iontu v PA byl definovan analogicky, tedy

2
p
H(r) = 5+ q[Pac(r) + Pps(r)], (2.3)
m
kde ®pg(r) odpovidd pseudopotencidlu, ktery je definovan vztahem (1.17). Amplituda
RF elektrického pole byla vyjadiena jako Ey(r) = 30 _, Vr(fk)[—VCI)k(r)].
Hodnoty parametri urcujicich potencidl v pasti pouzivané pii vypoctech jsou vidét
v tab. 2.2. Potencial symetrického buzeni je ddn nastavenim hodnot Vr(fl) = —\/r(f2).
U asymetrického buzeni plati, Ze Vr%l) = 0.

2.3.2 Nastaveni resice

Vypocet trajektorii byl nastavovan za pomoci fesicu trajektorii ¢astic, kde byl definovan
casovy interval, ve kterém bylo Teseni hledano. Absolutni tolerance feseni byla nastavo-
vana na 107! v pifslugnych jednotkach. Ostatni parametry feSic¢e byly opét ponechdny
na vychozich hodnotach. Nejistota urceni sekuldrnich frekvenci byla odhadnuta pomoci
srovnani vysledki vypoctenych pro zhusténou diskretizaci (viz podkapitolu 2.2.2). Tato
nejistota byla odhadnuta na 2kHz, coz odpovida nejistoté pod 1 %.

2.4 Analyza vysledki

Tato podkapitola obsahuje rozbor hlavnich vysledki provedenych numerickych vypo-
¢ti. Je zde uvedena vypoctend zavislost sekularnich pohybovych frekvenci iontu na
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koUy v kouw o v
1 0 0 1 0 — Vit
2 0 ‘/;f 2 0 V;f
3 U 0 3 U 0
4 Uge 0 4 Uge 0
5 Ukomp O 5 Ukomp O
6 Ukomp O 6 Ukomp O

(a) Parametry odpovidajici asymetrickému (b) Parametry odpovidajici symetrickému bu-
buzeni. zeni.

Tabulka 2.2: Pouzivané nastaveni potenciali na elektroddch pro (a) asymetrické
a (b) symetrické buzeni pasti. Hodnoty Ui, a Vi maji vyznam odpovidajici vzta-
him (1.5) a (1.6), hodnoty Uéf) a Vr(fk) odpovidaji koeficienttim linedrni kombinace (2.1).
Hodnota potencialti na kompenzacnich elektrodach Uyomp, byla vidy volena tak, aby iont
byl zachycen v pozadované poloze.

nastaveni potencialti pasti. Dale se tato podkapitola vénuje srovnani symetrického
a asymetrického buzeni pasti z hlediska mikropohybu v axidlnim sméru, coz patti mezi
hlavni cile prace. Nakonec je zde srovnana trajektorie zachyceného iontu vypoctena
pomoci PA s trajektorii iontu v RF oscilujicim potencidlu a teoreticky kvadrupolovy
tvar potencialu s numericky uré¢enym potencidlem pasti.

2.4.1 Sekularni frekvence a charakteristika potencialu pasti

V ramci vypoctu byly urceny zavislosti sekularnich pohybovych frekvenci iontu na
potencialech elektrod pasti. Sekuldrni frekvence byly urcovany pomoci vypoctu v PA.

! coz odpovida energii*

Pocatecni rychlost iontu byla nastavovana priblizné na 30 ms™
250 peV. Iont je pro tuto energii zachycen v dostateéné blizkém okoli stredu pasti.
Redlné rozméry ry a zy ve vztazich pro sekularni frekvence (1.21), (1.22) a pro
kvadrupélové potencidly (1.5), (1.6) byly nahrazeny hledanymi modifikovanymi roz-
méry rj a 2. Pomoci proloZeni vypoctené zavislosti @™ (Uy.) teoretickym vzta-
hem (1.22) byl urcen parametr z. Parametr r{ byl uren prolozenim vypoctené za-
vislosti f ;,(jzsym) (Vig,Uac), pricemz bylo vyuzito znalosti z{, z predchoziho vypoctu.
Numericky urcené zavislosti i s prolozenim lze vidét na obr. 2.8. Vypoctené hodnoty
jsou zj = (8,99 £ 0,02) mm a r;, = (0,6167 £ 0,0005) mm. Nejistoty jsou prevzaty z po-
uzitého algoritmu nelinearni regrese v prosttedi MATLAB. Jedna se o funkce nlinfit
a nlparci. Dle dokumentace k prostredi MATLAB jde o odhad na hladiné vérohod-

nosti odpovidajici 95 % [12]. [13]

4Tato energie piislusi fadové 10° nasobku energie zékladniho stavu iontu ve kvadratickém potenci-
alu, pohyb iontu tedy lze popisovat klasicky.
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(a) Vypoctend zavislost fz(asym) (Uqc) pro axialni smér a asymetrické buzeni pasti. Prolozenim
vypoctenych hodnot byla uréena hodnota z{. Zavislost odpovidajici symetrickému buzeni
pasti ma teoreticky dle vztahu (1.22) stejny prubéh.
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(b) Numericky uréend zavislost fézsym)(V}f,Udc =300V) a féf{‘fym)(vrf,UdC = 600V) pro
radidlni smér a asymetrické buzeni pasti. ProloZzenim zévislosti é;sym)(vrf,UdC = 300V)
byla uréena hodnota parametru r(. Podle teoretickych vztaht (1.21) a (1.22) mé zdvis-
lost fg(;zym)(‘/rf,Udc) pro symetrické buzeni pasti stejny tvar za predpokladu, ze hodnoty V¢

jsou nasobeny faktorem 1/2.

Obrazek 2.8: Numericky urc¢ené zavislosti sekularnich frekvenci na potencidlech elektrod
pasti. Regresni krivky odpovidaji teoretickym vztahim (1.22).
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2.4. Analyza vysledkii

2.4.2 Vypocet zavislosti miry mikropohybu na axialni poloze
iontu

Axidlni poloha zachyceného iontu (poloha na ose z) je uréena statickymi potencidly na
axialnich elektrodach U, C({Z’) a Uc(é). Numericky vypocet naznacuje, ze poloha zachyceného
iontu na ose z (0zn. zyy) je funkel vyhradné poméru o = (U((li) - U((lg)) / (Uc(li) + U((é)).
Axialni poloha zachyceného iontu z.;, by tedy méla teoreticky byt urc¢ena hodnotou
parametru o, coZ lze experimentélné ovéfit a pifpadné i vyuzit.®

Miru mikropohybu je mozno experimentalné pozorovat s vyuzitim laserové fluo-
rescencni spektroskopie se zachycenym iontem [7]. V piipadé iontu vapniku se vyu-
ziva laser o vinové délce 729 nm a dochazi tak k excitaci iontu na tzv. zakdzaném pre-
chodu, ktery ma extrémné tzkou sitku ¢ary. Charakteristika mikropohybu je v tomto
pripadé parametr 5 = |Kzag - Vamp|/§2, tedy prumét amplitudy vektoru rychlosti mik-
ropohybu ¢astice vamp do sméru vinového vektoru laseru krog [7]. Pro sestavu v UPT
plati, Ze kyg = (8,614805 x 10°2)m~!, kde Z oznacuje jednotkovy vektor ve sméru
osy z. Parametr 3 lze urcit primo numerickym fesenim pohybovych rovnic a nepiimo
pomoci PA.

Nejprve probéhl primy vypocet s vyuzitim Hamiltonidnu dle vztahu (2.2). V rdmci
separace sekularniho pohybu a mikropohybu byla nastavovana nulova pocatecéni rych-
lost c¢astice a pocatecéni poloha co nejblize minima sekularniho potencidlu. Toto nasta-
veni pocatecnich podminek se projevi témér tplnym odstranénim sekularniho pohybu
ve vysledné trajektorii, timto je mozno jednoduseji odec¢itat amplitudu rychlosti mik-
ropohybu.

Potencidly kompenzac¢nich elektrod Uyomp byly nastaveny tak, aby iont zachyceny
v poloze zymin = 0 vykonaval co nejmensi mikropohyb. Tato hodnota Uyemp nebyla
v prubéhu vypoctu ménéna. Pii zméné parametru «, ktery urcuje axialni polohu za-
chyceného iontu, nebylo pozorovano vychyleni minima sekuldrniho potencidlu v radi-
alnim sméru (tedy smérem od osy z). Pseudopotencial ve vypoctu tedy nevykazoval
vyrazné nelinearni chovani. Tento vysledek se shodoval pro symetrické i asymetrické
buzeni pasti. Body zéavislosti miry mikropohybu g na axidlni poloze iontu zp;, pro
asymetrické buzeni ur¢ené primym vypoctem trajektorii je mozno vidét na obr. 2.9.

Amplitudu mikropohybu lze v PA vyjadfit vztahem (1.12). Pro odpovidajici ampli-
tudu rychlosti plati, ze Vamp = ¢/(m§)Ey¢. Podle PA je tedy mozno vyjadrit parametr 3
jako

Boa(r) = 5 [kean - B (r)|. (24)

Na obr. 2.9 je také vykreslena zavislost Opa(x = y = 0,z) uréend numerickym vypoctem.

Je patrné, Ze mira mikropohybu urc¢end amplitudou RF pole dle rovnice (2.4) souhlasi
s numerickym Fesenim Hamiltonovych rovnic.

Srovnani miry mikropohybu dle vztahu (2.4) mezi symetrickym a asymetrickym
buzenim pasti je na obr. 2.10. Vyznamnych hodnot v okoli stfedu pasti nabyva axialni
slozka RF pole pouze pro asymetrické buzeni (viz obr. 2.11). Vypocet tedy ukazuje,
ze mira mikropohybu iontu vapniku v axialnim sméru by méla v pripadé symetrického
buzeni pasti dosahovat vyrazné nizsich hodnot pti manipulaci s iontem v axialni ose.

5Ve vypoctu se nejvyraznéji projevila zavislost na parametru o, poloha zy;, jisté mize byt v mensi
mife zavisla i na jinych velicinach.
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Obréazek 2.9: Zavislost parametru g, ktery uréuje miru mikropohybu vykonavaného
v axialnim sméru, na soufadnici z zachyceného iontu pro asymetrické buzeni. Am-
plituda RF potencidlu na radidlnich elektrodach odpovida Vi = 400V. Na tomto
obrazku lze vidét, ze parametry  urc¢ené numerickym feSenim pohybovych rovnic od-
povidaji hodnotam ziskanym ze vztahu (2.4).
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(a) Symetrické buzeni, Vi = 200 V. (b) Asymetrické buzeni, Vs = 400 V.
Obrézek 2.10: Numericky vypoétené hodnoty Spa(r) v rovinach zz a yz v okoli stiedu

pasti. Je vidét, ze pro (a) symetrické buzeni pasti je hodnota fpa vyrazné nizsi ve
srovnani s (b) asymetrickym buzenim.
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(b) Asymetrické buzeni, Vi = 300 V.

Obréazek 2.11: Srovnéani tvaru amplitudy RF potencidlu @,4 pro (a) symetrické a (b) asy-
metrické buzeni pasti. V pripadé symetrického buzeni (a) jsou ekvipotencidly témér
idealné rovnobézné s osou z. U asymetrického buzeni (b) tomu tak neni. Disledkem
toho je vyrazné odlisné chovani zachyceného iontu z hlediska mikropohybu v axialnim
sméru pro symetrické a asymetrické buzeni pasti.
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2.4.3 Srovnani numerického vypoctu s teorii

Na obr. 2.12 je srovnana vysledné trajektorie iontu “°Ca™ pohybujiciho se v RF potenci-
alu pasti s trajektorii urc¢enou sekularnim potencidlem. Ze srovnéani je vidét, ze pomoci
PA 1ze dostatecné presné urcit sekularni pohyb iontu. Obr. 1.6 ukazuje teoreticky tvar
trajektorie i vztah sekularnitho pohybu a mikropohybu. Lze vidét, ze vypoctend trajek-
torie odpovida tomuto tvaru.

(@3

—trajektorie v PA B —trajektorie v PA
A | —trajektorie v RF potencialu ] 6 —trajektorie v RF potencialu
+ minimum sekularniho potencialu + minimum sekularniho potenciilu
3t
Al
ot
7 77
= 0r + =)
= N
_1r 0r
92F
2F
3r
4 4
5 : : : : : :
-8 - -4 -2 2 -6 -4 -2 0 2 4 6
2 [pm] y [nm]

(a) Trajektorie v roviné xy. Lze srovnat s te- (b) Pramét trajektorii do roviny yz. V ose z
oretickym pribéhem na obr. 1.6b. neni vykonavan mikropohyb.

Obrazek 2.12: Srovnani trajektorie iontu vypoctené pro casové zavislé RF pole a tra-
jektorie dané sekuldrnim potencidlem. Je patrné, ze pohyb iontu v RF poli je dan
souctem sekuldrniho pohybu a mikropohybu. Tento vysledek odpovida teoretickému
feseni pohybovych rovnic (1.9). Sekuldrni pohyb je dan sekuldrnim potencidlem, pri
jehoz vypoctu byl RF potencidl nahrazen pseudopotencidlem, bylo tedy vyuzito PA,
viz vztah (1.16).

Porovnani tvaru kvadrupolového potencidlu dle teoretického vztahu pro asymet-
rické buzeni (1.6), kde byly vyuzity numericky uréené modifikované rozméry r( a z,
a numericky ur¢eného potenciglu pro redlnou past v laboratori UPT je mozno vidét
na obr. 2.13. Je zde vidét, ze v blizkosti stfedu pasti se tyto tvary lisi jen velmi maélo.
Naopak v blizkosti elektrod je tvar numericky vypocteného potencialu vyrazné jiny. To
je dano neidealnim tvarem elektrod pasti.

Tvar kvadrupoélového potencidlu pro symetrické buzeni (1.5) odpovidd numericky
vypoctenému potencidlu ve stejné mite jako je ukazano na obr. 2.13 pro asymetrické
buzeni pasti.

33



2.4. Analyza vysledkii

07 F
N
0.5
0.4
0.3
0.2

0.1

y [mm]

z [mm]

15¢

0.5F

-0.5

-1.5}F

T 206 05 04 -0

VI

0.2

160

155
150.7

133.34

106.67

80

= 53.34

= 26.67

05 0.5

T [;]nm]

(a) Rez v roviné zz.

k=1 220

190

170

117
135

110

-0.1 0 01 0.2 04 0.5 06
z [mm]

(b) Rez v roviné zy.

Obrézek 2.13: Srovnéni teoretického tvaru kvadrupélového potencidlu pro asymetrické
buzeni v roviné zy (podle vztahu (1.6)) v ¢ase t = 0 a potencialu ur¢eného numerickym
vypoctem (také pro t = 0). Pouzité nastaveni pasti odpovidd asymetrickému buzeni,
kde Viy = Ug. = 300 V. Ekvipotencidly urcéené vztahem (1.6) jsou vykresleny cerné.
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3. Experimentalni cast

3. Experimentalni cast

V této kapitole je uveden zptsob a vysledky meéreni zavislosti axialnich sekularnich
frekvenci f¥™ na potencidlu axialnich elektrod Ug. pro asymetrické buzeni redlné
pasti na UPT. Cilem je srovnani vysledné naméFené zévislosti s numerickym vypoctem,
ktery je uveden v podkapitole 2.4.1.

3.1 Meéreni sekularnich frekvenci

V rdmeci porovnani numerického modelu a redlné pasti v UPT byly méfeny sekuldrni
pohybové frekvence p¥imo pro zachyceny iont “°Ca*. Pomoci tohoto méfeni je uréena
hodnota z{, experimentalni cestou. Tuto hodnotu je mozno porovnat s numerickym
vypoctem (viz podkapitolu 2.4.1).

3.1.1 Zpusob méreni

Sekularni frekvence zachyceného iontu *°Ca™ lze pozorovat pii proméfeni absorpéniho
spektra prechodu 425, /2 = 32Dy /2. Tomuto prechodu odpovida vlnova délka 729 nm.

Na obr. 3.1 jsou zobrazeny energetické hladiny iontu “°Ca™. Lze zde také vidét
Zeemanovské rozstépeni prechodu 425)/2 — 3%Dj/9 na celkem 10 subkomponent [14].
Jednotlivé subkomponenty tohoto rozstépeni maji mensi sitku spektralni ¢ary nez ne-
rozstépeny prechod, coz vede k lepsimu spektralnimu rozliseni pii méreni na libovolné
subkomponenté.

Pokud je zachyceny iont dostatecné laserové zchlazeny a nachazi se tedy v tzv.
Lamb-Dicke rezimu [15], lze u jednotlivych subkomponent Zeemanovského rozstépeni
prechodu 425, /2 = 32Dy /2 pozorovat postranni pdsma, tzv. sidebandy. Jedna se o po-
stranni pasma ve spektru, které jsou rozmistény kolem frekvence prechodu — nosné
frekvence (tzv. carrier). Jedno z namérenych spekter v okoli nékteré! ze subkompo-
nent je uvedeno na obr. 3.3.

Sidebandy jsou vzdéaleny o celoé¢iselné nasobky sekularni frekvence od rezonanénich
frekvenci jednotlivych subkomponent pfechodu 42S; /5 — 32Ds /5. Toto chovani je dédno
energiovym zebrickem pohybovych stavii iontu v zachycujicim potencialu. Zjednodu-
sené Teceno, pri interakci fotonu o jiné nez rezonancni frekvenci s iontem se prebytecna
(resp. chybéjici) energie kompenzuje zménou vibraéniho kvantového stavu iontu. K to-
muto jevu muze dojit pouze tehdy, lisi-li se frekvence laseru a rezonancni frekvence

IMgéfeni probihalo na jediném Zeemanovském piechodu pfiemz identifikace tohoto prechodu neni
pro urceni sekularnich frekvenci podstatna.
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prechodu o celociselné nasobky pohybové frekvence iontu. Piiklad takového procesu
pro prvni sideband s nizsi frekvenci (tzv. cerveny) je schématicky zakreslen na obr. 3.2.

Sekuldrni frekvence byly uréeny pomoci méfeni miry excitace iontu do stavu 32Dj o
v zéavislosti na frekvenénim posuvu interagujicich fotona s iontem. Tento frekvenc¢ni

posuv byl kontrolovan tzv. akusto—optickym modulatorem.
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Obrazek 3.1: Energetické hladiny iontu *°Ca*. Je zde uveden i prechod 425 /o — 32D5 o
na vinové délce 729 nm, ktery je vyuzit k méreni sekuldrnich frekvenci. Ve schématu
jsou uvedeny vinové délky odpovidajici jednotlivym prechodtim i jejich ,reciproké doby
zivota®. Pfevzato a upraveno z [4, s. 21].

energie potfebna k excitaci iontu

}r;fT)_hfz

iont ve stavu 42S; /5 iont ve stavu 32Dy /5

Obrazek 3.2: Schématické znazornéni procesu absorpce fotonu o nizsi energii nez od-
povidd prechodu 4252 — 32Dj /5. To je mozné pouze pokud se chybéjici energie ,,do-
plni*“ preskokem iontu do nizsiho vibra¢niho stavu. Stejny princip plati i pro preskok
iontu do vyssiho vibra¢niho stavu.
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3.1.2 Vysledna zavislost a porovnani s numerickym modelem

Na obr. 3.3 je priklad naméfeného spektra iontu “°Ca™ na vlnové délce 729 nm. Axi-
alni sekularni frekvence byly urc¢ovany pomoci rozdilu frekvenci cerveného sidebandu
a carrieru.
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Obréazek 3.3: Priklad naméreného absorpc¢niho spektra v okoli jedné z frekvenci f
Zeemanovského spektra prechodu 425, /2 = 32D, /2 iontu vdpniku. V okoli rezonancni
frekvence pfechodu (tvz. carrier) jsou postranni absorp¢ni ¢ary (tzv. cerveny a modry
sideband), jejichz poloha vypovida o sekuldrni frekvenci zachyceného iontu. Je patrné,
ze takto urcend sekularni frekvence iontu je priblizné 800 kHz.

Méreni zavislosti sekularni frekvence iontu v axialnim sméru v zavislosti na
zméné potencialu na axialnich elektrodach

Meéfteni probihalo tak, ze bylo postupné ménéno napéti na axialnich elektrodach. Pro
kazdé nastaveni bylo potizeno spektrum obdobné obr. 3.3. Ze zachycenych spekter pak
byla odectena frekvence pohybového postranniho pasma a tato hodnota tabelovana.

Bylo zjisténo, ze napéti Uy, nastavované v ovladacim softwaru neodpovidalo presné
skutecnému napéti vstupujicimu do pasti. Méfenim napéti voltmetrem na kabelazi
vedouci do pasti se ukazalo, ze pomér mezi timto napétim a nastavovanym napétim
pomoci softwaru odpovida hodnoté 0,834. Namérené hodnoty kalibracniho méreni na
kabelazi jsou uvedeny v tab. 3.1.

USCV] USEIV] AUSV] Ust/uke A (Ugt/use)

10 8,35 0,077 0,835 0,007
50 41,71 0,434 0,834 0,009
100 83,40 0,767 0,834 0,008
200 166,30 1,434 0,834 0,007

Tabulka 3.1: Provedené méreni napéti na kabeldzi vedouci k axialnim elektrodam pasti.
Nejistoty méfeni napéti AUS! jsou uréeny dle dokumentace pouzitého voltmetru [16].
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Pro méreni sekularnich frekvenci iontu v axialnim sméru tak byly pouzity hodnoty
napéti na axialnich elektrodach, které byly dodatecné vypocteny podle kalibra¢niho
méteni. Naméiené hodnoty axidlnich sekuldrnich frekvenci f@™) v zavislosti na po-
tencidlu na axidlnich elektrodach Uy, jsou zapsany v tab. 3.2.

Ui [Vl Usc [Vl AUE (V] f2 [kHz]  Af. [kHz]

z

40 33,37 0,3 218,5 11

50 41,71 04 243,0 10

75 62,57 05 298.5 12
100 8343 0,7 346,0 11
150 125,14 1,1 424.0 12
200 166,85 1,4 489.5 12
250 208,56 1,8 548.5 14
300 250,28 2.1 603,0 14
350 291,99 25 649,0 13
400 333,70 28 694,5 12
450 37541 32 738,5 12
500 417,13 3.5 778,0 10

Tabulka 3.2: Namérené hodnoty axidlnich sekuldrnich frekvenci i s odhadem nejistot.
Nejistoty sekularnich frekvenci byly odhadnuty podle sitky jednotlivych spektralnich
¢ar. Hodnota ULC odpovidd nastavovanému napéti na axialnich elektrodach pomoci
ovladaciho softwaru, korigovand hodnota napéti na axialnich elektrodéch je oznacena
jako USE. Nejistoty AUSE[V] odpovidaji hodnotam dle dokumentace voltmetru pouZi-
tého pii kalibra¢nim méfeni [16].

Obr. 3.4 ukazuje srovnani naméiené a numericky vypoctené zavislosti f&™) (Uy,),
pricemz byla provedena vyse zminéna korekce napéti na axialnich elektrodach. Pro-
lozenim naméfenych hodnot axidlnich sekuldrnich frekvenci f@¥™) zavislosti danou
teoretickym vztahem (1.22) byl opét uréen modifikovany rozmér z{). Vysledna hodnota
urCena experimentem je z; = (9,21 £0,02) mm. Nejistota byla také prevzata z po-
uzitého algoritmu nelinedrni regrese v prostiedi MATLAB. Ptehled modifikovanych
rozmeéru z{, a r( uréenych v ramci prace je v tab. 3.3.

2y [mm] Az [mm] r{[mm] Arjy[mm]

numericky model 8,99 0,02 0,6167  0,0005
experiment 9,20 0,02

Tabulka 3.3: Prehled urc¢enych modifikovanych geometrickych parametria pasti z(, a r{.
Experimentalni méfeni parametru 7, nebylo provedeno.
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Obrazek 3.4: Namérend zavislost axidlnich sekuldrnich frekvenci f2™ na potencidlu na
axidlnich elektrodach USL. Bylo nutné provést korekci mezi nastavovanymi a skuteénymi
potencialy (napétim na axidlnich elektrodach). Odhad nejistot napéti (resp. frekvenci)
u namérenych hodnot je vyjadien sitkami (resp. vyskami) vykreslenych obdélniki.

Je vidét, ze parametr z{ urCeny experimentalné se mirné lisi od numericky vy-
pocétené hodnoty. Tento rozdil odpovida priblizné 2 %. Lze zvazit nckolik vlivi, které
mohou tento rozdil zpisobit. Jednim z nich miize byt nedostatecna presnost numeric-
kého vypoctu. Konvergenci numericky urcené hodnoty parametru z je mozné ovérit
napr. vypoctem pro veétsi hustotu diskretizace modelu pasti. Dalsim vyznamnym vli-
vem je geometricka nepresnost vyroby pasti. Je velmi pravdépodobné, ze geometricka
nepfesnost, kterd muze zptisobovat uvedeny rozdil parametri z(, lezi v rozsahu vyrob-
nich toleranci testované Paulovy linedrn{ pasti v laboratofi UPT. Namétené vysledky
a vysledky ziskané simulaci jsou tak ve vysoké shodé a potvrzuji spravnost postupt
numerické simulace i teoretickych analytickych vypoctu.
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Z.aver

Cilem préce bylo uvést odvozeni prubéhti potencialu Paulovy radiofrekvenc¢ni linearni
kvadrupoélové iontové pasti pro symetrické a asymetrické buzeni pasti, vypocitat seku-
larni frekvence zachyceného iontu vapniku a tento vypocet porovnat s experimentem.
Déle bylo cilem provést srovnani vlivu na mikropohyb zachyceného iontu mezi symet-
rickym a asymetrickym buzenim pasti.

V ramci prace byly uvedeny teoretické principy funkce iontovych pasti, zejména
pak Paulovy linearni pasti. Pro tuto past byly uvedeny tvary potencialu, které zajistuji
zachyceni nabité ¢astice, pro symetrické i asymetrické buzeni radialnich elektrod. Pro-
béhl teoreticky popis pohybu zachyceného iontu, ktery byl dédle vyuzit pfi numerické
simulaci. Také byl kratce uveden zakladni princip metody konec¢nych prvki, které bylo
vyuzito pfi numerickém vypoctu potencialu pasti.

Byla podrobné popsana tvorba numerického modelu Paulovy linedrni iontové pasti
nachézejici se v laboratofi Ustavu pistrojové techniky Akademie véd Ceské republiky.
Tento model byl vytvoten v prosttedi COMSOL Multiphysics.

Nasledovalo uvedeni vypoctenych zavislosti sekularnich frekvenci pohybu iontu na
nastaveni potenciali pasti. Pomoci vypoctenych sekularnich frekvenci byly uréeny pa-
rametry charakterizujici kvadrupélovy potencial v blizkosti stiedu pasti. Probéhlo také
meéreni sekularnich frekvenci v axidlnim sméru, které bylo porovnano s vysledkem nu-
merické simulace. Namérené hodnoty vykazovaly velmi dobrou shodu s numericky ur-
¢enymi hodnotami. S vyuzitim naméfenych hodnot sekularnich frekvenci bylo mozné
porovnat jeden z parametrii charakterizujicich kvadrupélovy potencial mezi numeric-
kym modelem a experimentem. Hodnoty tohoto parametru se lisi pfiblizné o 2 %. Timto
zpusobem byla zhodnocena vérohodnost numerické simulace.

Pomoci numerického vypoctu bylo srovnano symetrické a asymetrické buzeni radi-
alnich elektrod pasti z hlediska miry mikropohybu v axialnim sméru zachyceného iontu.
Vypocet ukazal, ze pro symetrické buzeni pasti zachyceny iont vykonava vyrazné nizsi
(témét zadny) mikropohyb v axidlnim sméru. Z tohoto divodu by podle numerického
vypoctu mélo byt symetrické buzeni radialnich elektrod pasti vyhodnéjsi pro efektivitu
laserového chlazeni iontu v riiznych polohéch na axialni ose. Tato vlastnost je dilezita
pro tvorbu co nejefektivnéji zchlazeného linearniho Coulombova krystalu tvoreného
nékolika ionty vapniku, které jsou zachyceny na axialni ose pasti.
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Seznam pouzitych symbolti a zkra-
tek

Eqc vektor statické elektrické intenzity [V m™!]

E.¢ amplituda oscilujictho vektoru elektrické intenzity [V m™]

fay radidlni sekularni frekvence pohybu ¢astice [Hz]

f2 axialni sekularni frekvence pohybu ¢astice [Hz]

H(r) Hamiltonova funkce ¢astice v sekularnim potenciélu [J]

H(t,r) Hamiltonova funkce ¢astice v ¢asové proménném potencialu [J]
K799 vlnovy vektor odpovidajici laseru o vinové délce 729 nm [m™1]
MKP Metoda konecnych prvki

m hmotnost ¢astice [kg]

PA pseudopotencialova aproximace

p vektor hybnosti ¢dstice [kgms™!]

Q naboj éastice [C]

q naboj castice [C]

RF radiofrekvenéni

R(?) ¢ast celkového pohybu ¢éstice odpovidajici sekuldrnimu pohybu [m]
To vzdalenost radidlnich elektrod od stfedu pasti [m]

0 modifikovand vzdélenost radidlnich elektrod od stfedu pasti [m]
T perioda buzeni pasti [s]

Ude potencidl na obou axidlnich elektrodach pasti [V]

Ué]z) koeficient urcujici staticky potencial na k-té elektrodé [-]

Ukomp potencial na kompenzacnich elektrodéch [V]

UPT Ustav piistrojové techniky
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zastupny symbol prostorovych soutadnic z,y,z [m]

koeficient urcujici celkovy potencidl na k-té elektrodé [-]
amplituda buzeni radidlnich elektrod pasti [V]

amplituda harmonicky oscilujictho potencidlu na k-té elektrodé [-]
amplituda rychlosti mikropohybu ¢dstice [ms™?]

vzdélenost axidlnich elektrod od stfedu pasti [m]

modifikovana vzdalenost axidlnich elektrod od stfedu pasti [m]
parametr vyjadiujici miru mikropohybu [-]

parametr vyjadiujici miru mikropohybu vypocteny dle PA [-]
¢ast celkového pohybu ¢éstice odpovidajici mikropohybu [m]
elektrostaticky (skalarni) potencidl v ¢ase t a misté r [V]
kvadrupdlovy potencidl v blizkosti stiedu asymetricky buzené pasti [V]
staticky potencidl [V]

bézovy potencidl nalezici k-té elektrodé [V]

pseudopotenciél [V]

harmonicky oscilujici potencidl [V]

amplituda harmonicky oscilujictho potencidlu [V]

sekuldrni potencial [V]

kvadrupdlovy potencial v blizkosti stfedu symetricky buzené pasti [V]
fazovy rozdil buzeni protéjsich radidlnich elektrod [rad]

budici tthlova frekvence pasti [rads™!]

tihlova sekularni frekvence pohybu ¢dstice ve sméru osy u [rads™!]
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