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氢团簇在飞秒强激光场中的动力学行为∗

张春艳† 刘显明

(湖北民族学院物理系, 恩施 445000)

( 2015年 4月 3日收到; 2015年 4月 21日收到修改稿 )

利用分子动力学方法研究了氢团簇在飞秒强激光场中的动力学行为. 与库仑爆炸模型所预言的不同, 团
簇的膨胀是各向异性的, 质子平均动能沿激光场极化方向上的分量要明显大于垂直于激光场极化方向上的分
量. 讨论了团簇各向异性膨胀产生的原因, 分析了激光和团簇参数对各向异性程度的影响.

关键词: 飞秒强激光场, 氢团簇, 各向异性, 分子动力学模拟
PACS: 36.40.–c, 52.50.Jm DOI: 10.7498/aps.64.163601

1 引 言

团簇在强激光场的辐照下表现出了不同于气

体与固体的特性: 高激光能量吸收率 [1−3]、产生高

能高电荷态离子 [4−7]、辐射强X射线 [1,8−10]、产生

高次谐波 [11,12]以及引发核聚变等 [13−15]. 因此, 强
激光场与团簇的相互作用备受关注. 然而, 大多数
的研究主要集中于考察高能离子 [14,16]、高电荷态

离子 [17,18]以及强X射线 [19−21]的产生机制, 对离
子能量的空间分布情况关注较少. 2001年及之后
的几年, Kumarappan 等 [22−25]在研究强激光场与

团簇相互作用时发现离子能量的空间分布是各向

异性的. 对各向异性的产生, 人们提出了两种不同
的机理: 一种认为团簇离子能量分布的各向异性是
由团簇的极化场引起的 [23,26]; 另一种认为各向异
性的产生是由团簇空间电场分布不均造成的 [25,27].
但以上机理仅适用于多电子原子或分子团簇. 然
而, 2007年, Symes等 [28]在研究强激光场下氢团簇

的行为时观察到氢团簇的膨胀同样存在各向异性.
关于团簇在强激光场下的膨胀机理, 人们通常

采用以下两种简化模型进行描述: 1)纯库仑爆炸模
型 [3,29], 即当激光强度足够高时, 团簇能够发生陡
直电离, 团簇内部的离子由于受到库仑力的作用而

发生各向同性膨胀; 2)流体力学模型 [4,30], 当团簇
尺寸较大, 而激光强度相对较弱时, 大部分自由电
子会滞留在团簇内部, 团簇可看作是准中性的等离
子体微球, 在电子热效应作用下等离子体微球经历
各向同性的流体力学膨胀. 然而, 在大多数情况下,
电子既不会被瞬间剥离, 又不会永久滞留于团簇内
部. 在这种情况下团簇内部空间电场的分布并不是
各向同性的, 无法再利用库仑爆炸模型或者流体力
学模型进行解释, 需要引入更为准确的方法来研究
团簇爆炸的物理过程.

文献 [31, 32]采用分子动力学方法研究了氢团
簇各向异性膨胀的原因. 本文在此基础上着重研究
了强激光场与氢团簇相互作用过程中团簇内质子

平均动能的各分量随时间变化的情况、团簇膨胀各

向异性程度随时间的变化情况以及激光和团簇参

数对各向异性程度的影响.

2 强激光场与氢团簇相互作用的分子
动力学模型

在考虑强激光场与氢团簇相互作用时, 我们做
了如下近似, 团簇内部原子在发生电离以前, 电子
为束缚电子, 团簇内部原子呈电中性, 不受激光场

∗ 国家自然科学基金 (批准号: 11365008, 51408204)资助的课题.
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的作用, 而当激光脉冲达到一定强度时, 氢团簇立
即发生内电离, 此后团簇内部的质子与自由电子均
被当作是经典粒子, 满足经典牛顿运动方程:

dpi
dt = qieE(t)−

∑
j ̸=i

∇Φij , (1)

其中pi, qi分别表示粒子的动量和价态; e表示电子
电量, E表示激光电场强度, Φij表示粒子间相互作

用势. 本文中粒子间相互作用势的形式为

Φij =


1

4πε0

qiqj
rij

I,
1

4πε0

qiqj
rij

+
c

r6ij
II,

(2)

其中 (2)式中的 I式表示电子与电子、质子与质子间
的相互作用势形式, 式中 ε0表示真空介电常数, rij
表示发生相互作用的两粒子间的相对距离; II式表
示电子与质子间的相互作用势形式, 与 I式不同的
是, 为了避免因电子与质子无限靠近而使相互作用
势趋于无穷, II式引入了势能软化项 c

r6ij
, 在计算氢

团簇时我们取 c = 0.2, 因为当所有的氢原子均处于
基态时, Φ0 = −13.6 eV正好为氢原子基态能量.

在模拟过程中, 我们采用沿Z轴方向偏振的高

斯激光脉冲, 其形式为

E = E0 exp
[
− 2.773

(
t

T

)2]
sin(ωt), (3)

其中E0, T , ω分别表示激光电场的振幅、半高宽

以及振荡频率. 时间 t可从−∞取到∞, 当 t = 0

时, 激光强度取最大值. 但本文所取的相互作用时
间间隔是从团簇发生内电离时刻开始, 到激光电
场强度下降到 0.5 V/Å时刻终止. 如何判断团簇
是否发生内电离, 本文采用势垒压低电离 (barrier
suppression ionization)机理 [33,34], 即团簇内部粒
子要发生电离则必须满足:

−2[eEB(k + 1)
1
2 ] 6 Ub, (4)

其中B = 14.385 eVÅ, Ub表示电离势. 对于氢
原子Ub = −13.6 eV, 要使氢团簇发生内电离, 则
E > 3.214 V/Å.

3 飞秒强激光场中氢团簇的各向
异性膨胀

当氢团簇发生内电离后, 团簇内部的电子以及
质子可以当作是经典带电粒子, 从而受到激光场的
作用. 在激光场的作用下, 氢团簇逐步发生外电离,

同时团簇向各个方向膨胀. 由团簇构象以及内部质
子平均动量的分量随时间的变化情况, 可以比较清
晰地看到氢团簇内部粒子的运动是各向异性的, 在
激光偏振方向上呈现明显的优越性.

3.1 团簇在激光场中的膨胀

本文采用所建立的模型模拟了飞秒强激

光场下氢团簇的膨胀过程. 图 1展示了强度
I = 1017 W/cm2、脉宽T = 60 fs的激光与半径为
6.64 Å氢团簇相互作用过程中, 从内电离发生时刻
(t = 0 fs)开始到内电离发生后35 fs时刻 (t = 35 fs)
团簇在XOZ平面内构象变化情况. 图中灰色圆点
表示电子, 黑色圆点表示质子. 由图 1可以看到, 激
光并没有在瞬间将电子完全剥离开, 而是经历了将
近 35 fs的过程, 在这个过程中, 团簇内部的电子因
为受到激光场的作用而沿激光场极化方向振荡, 每
次振荡将会有一部分电子逃逸出团簇之外. 电子
的逃逸会引起两个关联效应: 1) 电子振荡引起的
空间电场的各向异性分布无法得到中和, 电子振荡
过程中会被拉向团簇的一极, 使得氢团簇的另一极
拥有更强的空间电场, 该区域的质子所受的库仑斥
力更大, 且在每一个激光振荡周期内团簇内部的电
子数都在减少, 从而导致由电子振荡引起的质子极
向加速度的平均值不为零; 2)在每一次的振荡过程
中, 将会有一部分电子逃逸出团簇之外, 在逃逸过
程中电子会拉动团簇极端上的质子沿电子飞出方

向运动, 从而使得该极的质子获得额外极向加速
度. 这两个关联效应将会导致氢团簇的膨胀呈现
各向异性. 由 t = 15, 20, 25 fs时刻的构像图, 可以
看到Z轴方向上两极端的质子距离团簇中心的距

离要大于X轴方向两极端的质子距离团簇中心的

距离.

3.2 质子平均动能分布的各向异性

在考察强激光场下氢团簇中质子平均动能随

时间的变化情况时, 我们将质子平均动能的各分
量 (EX , EY , EZ)分别进行了研究. 图 2展示了强
度 I = 1 × 1017 W/cm2、脉宽T = 60 fs、波长
λ = 800 nm的激光与半径 r = 6.64 Å的团簇相互
作用时, 质子平均动能的各分量随时间变化的情
况. 由图 2可以看到, 团簇膨胀后质子平均动能的
Z分量要明显大于X与Y 分量. 从而说明质子平
均动能分布是呈各向异性的.
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图 1 强激光场下团簇构象随时间的变化

Fig. 1. Snapshots of the particle positions at various time from the start of laser pulse t = 0 fs to t = 35 fs.
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图 2 激光强度 I = 1× 1017 W/cm2时质子各能量分量

随时间的变化

Fig. 2. Time evolution of proton energy components
at I = 1× 1017 W/cm2.

为了更加清晰地呈现质子平均动能分布的

各向异性程度, 本文引入 η = EZ/EX来表示质

子平均动能分布的各向异性程度. 图 3为强度
I = 1 × 1017 W/cm2、脉宽T = 60 fs、波长
λ = 800 nm的激光与半径 r = 6.64 Å的团簇相
互作用时, 质子平均动能分布的各向异性程度随时
间的变化情况, 图 3中的插图是内电离发生后激光
电场强度的振幅随时间变化的情况. 可以看到, 随
着时间的推移, 质子平均动能分布的各向异性程度
在内电离后的很短时间内达到某个峰值, 然后开始
迅速下降直到趋于某一稳定值. 在内电离发生后的
0—15 fs时间内, 团簇内部存在大量自由电子, 这
部分电子受激光电场的作用发生抖动, 受 3.1节所
指出的电子逃逸关联效应的影响, 使得质子平均动
能在激光极化方向上的分量明显大于质子平均动

能的X, Y 分量. 而在内电离发生后的 15—35 fs的
时间内, 一方面由于质子在X轴方向上距离团簇中
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心的平均距离要小于Z 轴方向距离团簇中心的平

均距离, 使得质子所受库仑斥力的X, Y 分量要大
于Z分量; 另一方面, 由于团簇内部残留的电子很
少, 电子逃逸引起的关联效应减弱. 受上述两方面
因素的影响, 可以看到质子能量的各向异性程度有
所下降. 在团簇内电离发生 35 fs以后的时间段内,
由于电子已几乎被完全剥离团簇, 电子逃逸关联效
应消失. 并且在该时间段内, 质子间的距离已经相
当大, 所以质子平均动能分布的各向异性程度几乎
趋于一个稳定值. 由图 2和图 3还可以看出, 内电
离发生后的 60 fs 时刻质子能量的Z分量以及各向

异性程度出现了一个比较明显的极值, 且在图 4中
可以看到, 在该时刻质子间的相互作用势已趋于
零, 说明导致这一明显极值出现的原因只能是激
光场的振荡, 对于强度 I = 1 × 1017 W/cm2的激

光, 由图 3中的内插图可以看到, 在内电离发生后
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图 3 质子平均动能分布的各向异性程度随时间的变化,
内插图表示团簇内电离发生后激光电场强度的振幅随时

间的变化

Fig. 3. Time evolution of anisotropy degree. The vi-
gnette exhibits time evolution of the amplitude of the
electric field after inner ionization.
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图 4 质子的平均动能与平均势能随时间的变化

Fig. 4. Time evolution of average kinetic energy and
potential energy of proton.

的 50—60 fs, 激光经历了 3.75个周期, 且激光
强度的振幅度接近于整个脉冲过程的最大值

86.79 V/Å, 通过计算, 质子在该时间段内由激光场
的作用而获得的能量增量为6.4 eV 左右, 与模拟结
果符合. 由图 3还可看到, 当电子云振荡关联效应
消失后, 质子平均动能的分布仍保持各向异性, 且
各向异性程度始终大于1.

3.3 激光和团簇参数对各向异性的影响

为了弄清质子平均动能的各向异性程度是否

受激光和团簇参数的影响, 我们计算了不同激光和
团簇参数下质子平均动能各向异性程度随时间的

变化情况.
图 5展示了半径分别为 4.98, 6.64, 8.3 Å的

团簇与激光 (I = 1016 W/cm2, T = 60 fs, λ =

800 nm)相互作用时, 质子平均动能的各向异性程
度随时间的变化情况. 由图 5可以看到, 半径越小,
各向异性程度所达到的最大值越大. 对于较小的团
簇, 激光在其上升沿的前几个振荡周期内能够使相
对较多的电子逃逸出团簇, 这样电子逃逸引起的关
联效应也会相对较强, 从而使得各向异性程度的最
大值越大.
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图 5 不同尺寸的团簇各向异性程度随时间的变化

Fig. 5. Time evolution of anisotropy degree for cluster
with different radius.

图 6展示了脉宽T = 60 fs、波长λ = 800 nm、
强度分别为 1015, 5 × 1015, 1016, 5 × 1016, 1017,
5× 1017, 1018 W/cm2的激光与半径为6.64 Å的团
簇相互作用时, 质子平均动能的各向异性程度随时
间的变化情况. 由图 6可以看出, 激光强度越大, 各
向异性程度越大. 对于相同尺寸的团簇, 激光强度
越大, 每次振荡引起的电子的逃逸数越多, 因而电
子逃逸关联效应越强. 本文还发现, 对于强度较高
的激光, 在电子逃逸关联效应消失后, 各向异性程
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度出现了不同程度的振荡, 其振荡原因已经在 3.2
节中做了陈述.
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图 6 激光强度不同时各向异性程度随时间的变化

Fig. 6. Time evolution of anisotropy degree for cluster
irradiated by laser at different intensity.

图 7展示了强度 I = 1016 W/cm2、 波长

λ = 800 nm、脉宽分别为 29, 45, 60, 90, 120 fs
的激光与半径为 6.64 Å的团簇相互作用时, 质子
平均动能的各向异性程度随时间的变化情况. 由
图 7可以看出, 激光脉宽越宽, 各向异性程度的最
大值越小. 这是由于对于强度相同而脉宽不同的激
光, 脉宽越窄, 激光脉冲的上升沿越陡峭, 则在团簇
内电离发生后相同的时刻, 脉宽越窄, 激光强度越
大, 逃逸出团簇的电子数越多, 电子逃逸关联效应
越强, 因而各向异性程度越强.
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图 7 激光脉宽不同时各向异性程度随时间的变化

Fig. 7. Time evolution of anisotropy degree for cluster
irradiated by laser with different pulse width.

图 8展示了强度 I = 1016 W/cm2、 脉宽

T = 60 fs、波长分别为 400, 800, 1058, 3090,
6408 nm的激光与半径为 6.64 Å的团簇相互作用
时, 质子平均动能的各向异性随时间的变化情况.
由图 8可以看到, 激光波长越长, 各向异性程度的

最大值越大. 这是由于对于强度、脉宽均相同而波
长不同的激光, 波长越长, 激光振动的周期越长, 电
子逃逸关联积累效应越强, 从而使得各向异性程度
越大. 并且由图 8可见, 波长越长, 各向异性程度抖
动得越厉害, 特别是激光波长为 6408 nm的情况,
可以看到无论电子逃逸关联效应存在还是消失, 各
向异性程度都出现了明显的振荡. 引起这种现象的
原因在于: 对于长波激光, 在其振荡的某半个周期
内能够使质子在其偏振方向上获得较大的能量增

量, 从而观察到了各向异性程度明显的振荡现象.
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图 8 激光波长不同时各向异性程度随时间的变化

Fig. 8. Time evolution of anisotropy degree for cluster
irradiated by laser with different wavelength.

4 结 论

本文利用分子动力学模拟方法研究了飞秒激

光场下氢团簇的动力学行为. 通过考察飞秒激光场
中团簇的构象以及质子平均动能的各分量随时间

的变化情况, 发现氢团簇的膨胀呈各向异性; 讨论
了各向异性产生的原因, 认为电子逃逸引起的两关
联效应是导致团簇各向异性膨胀的根源; 通过模拟
发现激光和团簇的参数对团簇膨胀的各向异性程

度有很大影响.
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Abstract
The molecular dynamics model is adopted to investigate the dynamical behavior of hydrogen cluster irradiated by an

intense femtosecond laser. Being contrary to the predictions from the Coulomb explosion model, this paper points out that
the explosion of hydrogen cluster is anisotropic. The component of proton energy along the laser polarization direction
is much larger than the component perpendicular to the polarization direction. This paper discusses the mechanism
responsible for the anisotropy explosion. In the process of the interaction of femtosecond laser with cluster, the electrons
undergo the inner ionization and then oscillate along the direction of laser polarization. During the oscillation of electrons,
part of them will escape from cluster. The escaping of the electrons would lead to two correlation effects. First, the
anisotropic distribution of the electric field caused by the oscillation of electrons would not be neutralized. For one thing,
during the oscillating of electrons, they will be pulled to one pole of cluster so the electric field of the opposite pole
would be larger, the electrons in this region will experience larger Coulomb repulsive force and gain lager acceleration.
For another thing, the electron number contained in the cluster will decline during each laser cycle. So the proton in
this region will gain a pure acceleration. Second, during the oscillation of electrons, part of electrons will escape from
cluster. During their escaping they will pull the protons at the pole and the protons move toward the direction of electron
escaping direction. These two correlation effects cause the anisotropic explosion of hydrogen cluster. This paper also
discusses the influences of cluster and laser parameters on the degree of anisotropy.

Keywords: intense femtosecond laser field, hydrogen cluster, anisotropic explosion, molecule dynamics
simulation
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