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通过利用短时指数传播子的对称分割和快速傅里叶变换，数值求解一维含时薛定谔方程，研究了一维多原子

分子离子在超强脉冲强激光场中的增强电离（’(）行为，给出了激光强度和频率对增强电离的影响)计算表明随着
激光频率的增加，增强电离的临界键长变小，电离概率也减小；随着激光强度的增加，电离概率增加，当强度增加到

一定值时，就不再出现增强电离现象)
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# 引 言

由于超短脉冲啁啾放大（+,-）技术的应用，使
激光强度有了迅速提高，经聚焦后可达#"!" .／

/0!［#］)当激光脉冲强度大于%1&2#"#3.／/0!，其
产生的电场与氢原子中基态电子所受的库仑场相

当，这时处理弱场 的微扰理论已不再适用，激光与

物质的相互作用进入了非微扰相互作用范畴，需要

通过数值求解含时的薛定谔方程来研究其动力学特

性)
由于激光技术的飞速发展，强场分子动力学行

为已成为强场物理学研究的热点)分子在强场中的
光电离行为一直是强场物理学研究的重要内

容［!，%］)#44&年567896/:和+;9:<7发现了“电荷谐
振增强电离效应”，表明了强激光场中分子首先软化

至临界键长!/，随后迅速电离)剩下的正离子因库
仑排斥而迅速分离（“库仑爆炸”行为）［*，&］，并分别

从实验和理论上证明了分子增强电离（’(）的存
在［3—$］)
本文利用短时指数传播子对称分割和快速傅里

叶变换等数学工具，数值求解了一维含时薛定谔方

程，从而观察到了多原子分子离子的增强电离现象)
在此基础上，研究了激光强度和频率、原子个数"
对增强电离的影响)

! 理论模型与计算方法

对于一维多原子分子离子体系，在线偏振光作

用下，采用一维模型#首先讨论一维势的选取问题#
显然，如果用$=>#／!%!来描述库仑场，当%="
时，$将出现奇异性#选取软核模型［4，#"］表述核间
的排斥势，这样即避免了真实库仑势存在的奇异性

的问题，也提供符合实际情况的势的形式#其表达式
为
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其中，"为原子个数，!为相邻原子间的距离，*为
软化势参数，调整*可以使这一势场给出符合实际
的基态能#)为势深参数，用于改变势的深度#调节

*，)的值，得到相应的模拟势#计算中，取*=)=
##
在无外场作用下，体系满足薛定谔方程（采用原

子单位,-=-=!=#，记为6)<)）

’#!
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式中#为本征能量，体系的初始波函数""可由方
程计算出（!）式求解#
取激光场为.（/）=."0（/）/;?$/，式中."，$

分别是光场的振幅和频率，0（/）为脉冲的包络因
子，与文献［@］相同的形式
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其中$%#+$%))+$,-倍光波周期，分别是激光波的
上升和下降时间，$(+-倍光波周期，是激光脉冲的
常幅值’
在外加激光场作用下，分子离子体系满足薛定

谔方程
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其解的形式为
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由于动能算符与势能算符不对易，如按下式求解，会

引入（#"）$级误差
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采用短时指数传播子对称分割［’’，’$］的方法，将动能

项分割为两项来求解的波函数，可使误差降至

（#"）*级，此时
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理论上，只要#"足够小总可以得到很好的计算结果’
求解中，由于动能传播子作用于动量空间，势能

传播子作用于坐标空间，使用快速傅里叶变换

（334），将坐标波函数变换动动量表象，这样指数动
能算符作用在波函数上变成了相乘关系，再经过逆

334，将动量波函数变换回坐标空间［’*］’在计算中，
将前半个#"／$指数动能算符和后半个#"／$指数
动能算符组合成整个#"上的动能算符，大大缩短
了运行时间’利用无激光场中求出的波函数为初始
波函数!&，由方程（2）可得到波函数随时间的演化
过程’
为了使计算范围内的波函数归一化，选取%(567%

+.&8,169:’，空间步长#(+&,&-69:’’这时-+$
%(567%／#(+’1*;.，也满足334中-+$.的要求’
波函数的扩展空间为0%(567%!(!%(567%，

%<"="(%+.&&69:9它略小于%(567%’计算空间在%(%
!.&8,169:9的范围内，当波函数接近边界时，为了
避免波函数反射回计算空间而影响计算结果，采用

(%!’／;作为模糊函数来吸收波函数，由于这些被吸收
的波函数已远离核，因此可用来表示电子电离’模糊
函数的表达式取为
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其中，0%<"="(%!(!%<"="(%是光与分子的相互
作用区，在激光脉冲末计算电离概率’

图’ -+2，8，’’，电离概率与原子间距*的关系

>-+2；%-+8；’-+’’

* 计算结果与分析

图’给出了激光强度为’,-?’&’.@／(5$，频
率为2;&#5，-+2，8，’’的多原子分子离子的电离
概率与原子间间距*的关系，我们观察到了相似的
增强电离现象，即电离概率在某个* 处迅速增大，
并在一定的*范围内保持较大值后振荡减小，可以
认为在多原子分子离子中，增强电离现象是其动力

学特性之一’从图中还观察到随着- 的不同，最大
电离概率发生了改变，临界键长*(不同，发生增强
电离的* 的范围也不同’当- 分别为2，8，’’时，
电离概率峰值依次增大，假设大于其电离概率峰值

的;&/发生增强电离，则* 的范围分别为*,-—
-,&，*,$—-,8，*,&—1,’69:9’随着- 的增大，*(
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（图中虚线处对应的!）向!减小的方向漂移，发生
增强电离的!的范围也增大"
图!是不同的多原子分子离子的电离能随原子

间距!的变化规律"由图可见电离能随# 的增加
而增大"随着!增大，相应的电离能减小，三者的差
距也变小，当!"#$%&’&时，电离能几乎相同"因此
可以得出电离能并不是决定强场电离的主要因素"

图! #"(，)，##，电离能与原子间距!的关系

*#"(；+#")；!#"##

图, 不同场强时，电离概率与原子间距!的关系

!!"-.#-#$/／01!；+2"-.#-#3/／01!；*#"$.#-#3/／01!

图,是在不同光场强度下，#")的分子离子
电离概率和间距!的变化情况"由图可知随激光强
度的升高，电离概率增大，出现增强电离的!0减
小，增强电离的键长的范围也越大"当强度为!4-.
#-#$/／01!时，增强电离现象消失"因此，在中等强
度（#-#,—#-#$/／01!）的激光作用下，可以观察到

增强电离现象"我们认为出现增强电离是因为内部
库仑场与外部激光场共同作用于多原子分子离子，

当激光场使电离发生后，由于库仑场的存在，会使电

离概率显著增大，从而出现增强电离现象"此外，在
较弱场强中，! 较大处的电离概率较小，这也是由
于库仑场在!较大时作用相对减弱，对增强电离的
贡献较小而导致电离概率也相应减小"
图3是不同的激光频率对增强电离的影响"当

激光强度保持#4$.#-#3/／01!不变，对于#")
的分子离子，频率分别取为,)-51，(6-51和#-$,
51"从图中可以看出随着频率的升高，电离峰值概
率减小，临界键长!0向小的方向漂移，但总体上，低
频时电离行为变化不大，高频激发时，情况有较大的

改变"频率为,)-51时，!0"!4!%&’&，并且不再出
现像低频下的增强电离峰，电离概率迅速下降到较

小值，这是由于它已进入到多光子电离的范围"

图3 不同频率时电离概率与原子间距!的关系

!,)-51；+(6-51；*#-$,51

总之，最大电离概率和临界键长是增强电离中

的两个重要参数"从以上分析，得出它们与激光场强
与频率均有关系"此外，它们还与多原子分子离子中
原子个数# 有关"对于7*! 体系，已有实验报道了
这种增强电离特性［#3，#$］，我们相信，随着实验技术

的不断进步，对多原子分子离子的实验将验证本文

预测的结论"

3 总 结

本文研究了多原子分子离子在强激光场中的电

离行为"得出了增强电离现象是强场电离的特性之
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一!随着原子个数"的增大，临界键长#!向小的方
向漂移!讨论了激光强度和频率对增强电离的影响，
并对计算结果作了理论上的解释!
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