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康普顿散射是指强激光场与物质中电子相互作用导致光子发射的非弹性散射过程. 近年来, 随着 X射线

自由电子激光器迅速发展, X射线激光的强度逐渐增大, X射线单光子康普顿散射过程的信号逐渐增强. 本

文基于非微扰量子电动力学的频域理论研究强 X射线激光场下束缚电子的单光子康普顿散射过程. 发现随

着入射光子能量的增大, 在背向散射时康普顿散射双重微分概率会逐渐降低. 本工作为高频强激光场中康普

顿散射与原子电离之间建立了联系, 为探索高激光强度下的原子结构动力学提供了一个研究平台.
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1   引　言

γ

康普顿散射实验因证实了光的量子理论而举

世闻名 [1], 康普顿散射可以用于研究原子、分子以

及固体内部的电子结构 [2–5], 也可以产生高强度、高

偏振的 X光或  光 [6–8]. 1927年Wentzel[9] 首次对

束缚电子的康普顿散射过程进行了理论研究, 在此

之后, 更多相关理论方法被相继提出. 其中, 以 Du

Mond[10,11] 在研究光子与固体靶相互作用工作中

所提出的束缚电子康普顿散射冲量近似 (impulse

approximation, IA)理论应用最为广泛. 在 IA理

论中, 当电子的束缚能远低于反弹能 (散射后光子

损失的能量)时, 可将束缚电子看成具有束缚态动

量分布的自由电子, 而其散射光谱的峰值位置则与

自由电子模型一致, 因此可以通过自由电子的模型

公式对散射光谱峰值位置进行预测. 自从 IA理论

被 Eisenberger和 Platzman [12] 所证实后, 出现了

大量对 IA理论进行完善和修正的研究工作 [13–15].

目前, X射线自由电子激光 (X-ray free-electron

lasers, XFEL)[16–20] 因其超高亮度、超短脉冲宽度

等优质特性, 成为了探索物质微观结构与超快动力

学过程的有力工具. 随着美国 LCLS-II[21]、欧洲 Eu

XFEL[22] 和中国 SHINE[23] 等全相干 XFEL装置相

继投入建设, 康普顿散射过程的实验研究也得到了

有效推动. Kircher等 [24] 基于 XFEL的康普顿散射
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 12474288, 92250303, 12074418)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: yangyj@jlu.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: wbb@iphy.ac.cn

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 15 (2025)    150301

150301-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20250483
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250483
mailto:yangyj@jlu.edu.cn
mailto:yangyj@jlu.edu.cn
mailto:wbb@iphy.ac.cn
mailto:wbb@iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


技术, 精确解释了氦原子单电离与双电离过程中电

子动量分布的细微差异. Fuchs等 [25] 基于 XFEL

研究了在高强度 X射线照射下固体铍靶的非线性

康普顿散射过程, 发现了散射光子的异常红移现象.

近年来有一些理论研究 [26–28] 涉及到束缚电子

的康普顿散射过程. 例如, Krebs等 [27] 提出了解

析求解含时薛定谔方程的非微扰方法, 用来研究

单光子及双光子的康普顿散射过程, 发现其结果

与自由电子模型预测相一致. 另外, Venkatesh和

Robicheaux[28] 利用数值求解含时薛定谔方程的方

法研究了束缚电子的单光子康普顿散射过程中双

重微分截面与散射角之间的关系. Shi等 [29] 利用

非微扰量子电动力学 (quantum electrodynamics,

QED)方法, 计算了在强激光场下束缚电子的双光

子康普顿散射过程, 发现康普顿散射的双重微分概

率 (double differential probability, DDP)谱的峰

位小于自由电子模型的预测值, 这一结果与 Fuchs

等 [25] 的实验测量定性一致. 最近, Dai和 Fu [30] 利

用 QED, 通过数值方法研究了自由电子的单光子

及多光子康普顿散射过程, 证明在有效的激光强度

范围内, 初始光子数趋于无穷大时结果与半经典理

论一致.

本文利用基于非微扰 QED的频域理论研究

强激光场中束缚电子的单光子康普顿散射过程. 其

中, 强 X射线可以增强与物质的相互作用, 提高散

射信号强度, 使得实验中能够更容易地检测到康普

顿散射信号, 并且可以对信号进行更深入的分析和

研究. 康普顿散射对物质的电子动量分布敏感, 而

强 X射线引起的康普顿散射可能会提供更丰富的

电子结构信息, 有助于了解物质在高场强下的电子

状态和性质.

在频域理论中, 将原子和辐射场作为一个封闭

系统来处理, 从而可以应用形式散射理论 [31] 来处

理光与物质相互作用的动力学过程. 作为强场激光

理论探索过程中所取得的重要成果, 该理论已被成

功应用于强激光场中原子和分子电离及高次谐波

等过程的研究中 [32–35]. 本文利用强场频域理论, 计

算了束缚电子在 X射线强激光场下单光子康普顿

散射过程中的 DDP, 发现随着入射光子能量的增

大, 在背向散射时康普顿散射的 DDP会逐渐降

低, 但在前向散射时概率不会随着入射光子能量而

改变.

通过分析散射光子的能量和角度分布, 可以得

到基态电子在动量空间中密度分布的变化情况, 从

而揭示化学键的性质和分子的振动、旋转等动力学

过程, 这对于理解材料的电子结构和性质至关重

要, 同时为研究高场强下的光-物质相互作用 [36–44]

提供了新的视角. 

2   理论方法

ℏ = m =

e = 1

由于原子和辐射场可以作为一个封闭系统来

处理, 故可利用形式散射理论求解康普顿散射过

程的跃迁矩阵元. 本文应用原子单位, 即  

 , 其中, m 为电子质量, e 为单位电荷量. 在线

偏振 X射线激光场与束缚电子的康普顿散射过程

中, 原子与辐射场构成整个系统的总哈密顿量, 可

以表示为 

H = H0 + U(r) + V, (1)

其由哈密顿量中的非相互作用部分 H0、原子的结

合势 U(r)(r 为电子的空间坐标)和电子与光子之

间的相互作用势 V 三部分组成, 其中, 

H0 =
(−i∇)

2

2
+ ω1Na1

+ ω2Na2
. (2)

Na1 = (a1a
†
1 + a†1a1)/2

(Na2 =(a2a
†
2+a

†
2a2)/2) ai

†(ai)

i = 1, 2 ω1(ω2) V = V1+

V2 + V12

入射 (散射)光子数算符为  

 ; 产生 (湮灭)算符为  ,

 ; 入射 (散射)光子频率为  .  

 , V1 为电离作用势, 对应电离跃迁, V2 和

V12 为散射作用势, 对应散射跃迁. V1, V2 和 V12
分别为 

V1 =
A1(r) · (−i∇)

c
+

A1(r)
2

2c2
, (3)

 

V2 =
A2(r) · (−i∇)

c
, (4)

 

V12 =
A1(r) ·A2(r)

c2
. (5)

A1(r) = g1(ϵ1eik1·ra1+ϵ∗1e−ik1·r×
a†1), A2(r)=g2(ϵ2eik2·ra2+ϵ∗2e−ik2·ra†2)

g1 = (2Vγ1ω1)
−1/2 g2 = (2Vγ2ω2)

−1/2 Vγ1 Vγ2

k1 (k2) ϵ1 (ϵ2) (ϵ1, ϵ2)

这里入射光矢势为 

 散射光矢势  ,

 ,    ,    和  

为光波模式归一化体积, 入射 (散射)光的波矢为

 、偏振矢为  . 偏振矢量  满足: 

ϵ · ϵ = ϵ∗ · ϵ∗ = ϵ · ϵ∗ = 1. (6)

将原子与辐射场看作一个封闭体系, 因此该体

系相互作用过程中总能量守恒, 可以应用形式散射

理论 [31]. 散射矩阵 (S 矩阵)元 [33,34] 表示为 
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Sfi = ⟨ψ−
f |ψ

+
i ⟩ = δfi + 2πiδ(Ef − Ei)Tfi, (7)

式中, 

ψ+
i = ψi +

1

Ei −H + iε
V ψi, (8)

 

ψ−
f = ψf +

1

Ef −H ′ − iε
Uψf, (9)

H ′=H0+U(r)

ψ+
i t = −∞

ψi ψ−
f t = +∞

ψf

Tfi

e 是一个非常小 (趋于 0)的正实数,   .

在物理上  是   时系统的波函数, 从碰撞

前的状态  演化而来.    也是   时系统的

波函数, 从碰撞后的状态   演化而来. 跃迁矩阵

元 [45,46]
  表示为 

Tfi = ⟨ψf|U |ψ+
i ⟩ = T1 + T2, (10)

⟨ψf|U |ψi⟩ = ⟨ψf|V |ψi⟩ T1 =

⟨ψf|V |ψi⟩ T2 = ⟨ψf|V ×
1

Ef −H ′ − iε
V |ψi⟩

式中  , 一步跃迁矩阵元  

 ,  两步 (高阶)跃迁矩阵元  

 .

−i∇

Tfi

由于两步跃迁过程对于跃迁概率贡献很小, 所

以 T2 可忽略, 本文只讨论一步过程. 在一步跃迁

过程中,   项可忽略, 并且康普顿散射过程不能

直接被电离作用势 V1 诱发, 因此一步跃迁过程中

只考虑 V12 项. 因此, 跃迁矩阵元  表示为 

Tfi = ⟨ψf|V12|ψi⟩ = ⟨ψf|
A1 ·A2

c2
|ψi⟩. (11)

|ψi⟩ = |Φi(r)⟩ ⊗ |l⟩ ⊗ |0⟩

Ei = (−EB) +

(
l +

1

2

)
ω1 +

1

2
ω2

Φi(r)

|l⟩ l |0⟩
|ψf⟩ = |ΨPfnf⟩ ⊗ |1⟩

Ef =
P 2
f
2

+(
nf +

1

2
+ up

)
ω1 +

3

2
ω2 Pf

nf up

|ΨPfnf⟩

在原子与辐射场构成的封闭体系中, 系统初态

表示为  , 为 H0 + U 的本征

态,   为其对应本征

能.   是原子中电子的基态波函数, 结合能 EB >

 0,    是光子数为   的入射光 Fock态,    是散射

光的空态. 系统终态  , 是哈密顿

量 H0 + V 的本征态 ,  对应本征能量  

 . 电子终态动量为  , 终态

激光光子数为  , 有质动力能为  , 以光子能量为

单位.    为激光场中电子的 Volkov态 [27](电

子与光子在强激光场下的纠缠态), 表示为 

|ΨPfnf⟩ = V −1/2
e

∞∑
q=−nf

ei[Pf+(up−q)k1]·rJq(ζ, η)|nf + q⟩,

(12)

Jq(ζ, η) =
∞∑

n=−∞
J−q−2n(ζ)Jn(η) ζ=2

√
up
ω
Pfcosθf η =

up/2 Pf ϵ1

式中, 电子末态动量归一化体积为 Ve;   

 是参量  和 

 的广义贝塞尔函数 [47], 其中  与  的夹角为

θf q = l − nf

q = 1 Tfi

 , 下标   是入射激光场在康普顿散射过

程转移光子数,  单光子康普顿散射过程中对应

 . 最后, 跃迁矩阵元  表示为 

Tfi =
Λg2
c2

V −1/2
e ϵ∗2ϵ1Φi [Pf+(up−1)k1 + k2]J0(ζ, η),

(13)

Λ =

√
upω1

α
α式中,    ,    为精细结构常数 [48,49]. 康普

顿散射过程的 DDP表达式为 

dWif

dω2dΩ
=

∫
2π|Tfi|2δ (Ei − Ef)

Vγ2

(2π)3
Ve

(2π)3
ω2
2d

3Pf.

(14)
 

3   结果与分析

首先, 为了验证频域理论的正确性, 本文计算

了不同核电荷数 (Z )类氢离子的康普顿散射 DDP

谱图, 并与文献 [12]结果进行比较. 其中, 入射 X

射线能量为 17.4 keV, 入射光束与散射光束之间

的夹角为 133.75°. 实心曲线为本文利用 QED理

论计算得到的结果,  空心曲线是 Eisenberger和

Platzman[12] 利用 IA理论计算得到的结果. 由图 1

可知, 随着 Z 值增大康普顿散射 DDP峰值下降,

频谱展宽. 其原因在于 Z 值的增大导致束缚能增

大, 电子的布居会更局域在核附近, 电离概率减小,
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图 1    不同核电荷数类氢离子的波长与康普顿散射 DDP

谱图. 入射光子能量   , 散射角   ,

其中实心曲线为 QED理论计算的结果, 空心曲线是 Eisen-

berger利用 IA理论得到的结果

ω1 = 17.4 keV θ = 133.75◦

Fig. 1. Wavelength and double-differential probability spec-

tra of Compton scattering for hydrogen-like ions with differ-

ent  nuclear  charge  numbers  Z.  Incident  photon  energy

 ,  scattering  angles    .  The  solid

curves represent results calculated using QED theory, while

the  hollow curves  are  those  obtained  by  Eisenberger  using

the impulse approximation.
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因此峰值下降. 根据海森伯不确定性原理, 电子波

函数坐标空间上越局域, 动量空间就越分散, 从而

频谱会逐渐增宽. 本文结果与文献 [12]定性一致,

验证了频域理论方法的正确性及可行性.

I = 4×

1020 W/cm2 ω1

(ϵ1)

(θ, ϕ) θ

ϕ

(ϵ2)

其次, 在下文的计算中, 激光强度为  

 ,  入射光子能量分别为   = 500 eV,

1 keV, 10 keV. 入射、散射光的波矢和偏振的几何

示意图如图 2(a)所示, x 轴和 z 轴分别为入射激光

场的偏振  和波矢量 (k1)方向, k 2 方向由球坐标

 表征, 散射角  即 k1 与 k 2 之间的夹角, 散射

光波矢 (k 2)的方位角为   , 原子核和电子分别用

红色和绿色实心圆表示. 其中, 散射光偏振方向

 不是固定的, 因此对散射光的所有偏振方向进

行了积分.

图 2(b)—(d)表示理论计算 X射线激光照射

(ω2)

在 Be原子上时束缚电子的单光子康普顿散射DDP

与散射光子能量  和散射角之间的关系. 其中白

色实心点是由 Kibble和 Brown所预测的散射光

子能量, 基于自由电子模型 [28,31,50] 公式得到, 即:
 

ω2 =
qω1

1 + qα2ω1(1− cosθ)
. (15)

将图 2(b)—(d)中束缚电子单光子康普顿散射DDP

对散射光子能量进行积分, 得到康普顿散射 DDP

与散射角之间的关系分别对应图 2(e)—(g). 其中

实心曲线是利用 QED理论计算的结果, 空心曲线

由 Klein-Nishina [51] 公式计算, 即:
  (

dσ
dΩ

)
FEA

=
r20
2

(
ω2

ω1

)2 {
ω1

ω2
+
ω2

ω1
− sin2θ

}
, (16)

r0 = α/m式中,    是经典电子半径, m 为电子的质

量, W 为散射光的立体角.
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图 2    (a) 入射、散射光的波矢和偏振的几何示意图, xoz 平面由入射激光的偏振   和波矢量 (k1)定义, 散射光子方向由球坐

标   表征 ; (b)—(d) 康普顿散射的 DDP关于散射光子能量   和散射角   的分布 , 白色点表示自由电子模型预测值 ; (e)—
(g) 实心和空心曲线分别是利用频域理论和 Klein-Nishina公式计算得到的康普顿散射微分概率关于散射角的分布; 入射光子能

量分别为 500 eV (b), (e), 1 keV (c), (f), 10 keV (d), (g), 激光强度  

(ϵ1)

(θ, ϕ)

I = 4× 1020 W/cm2

Fig. 2. (a) Geometric diagram of wave vectors and polarization states of incident and scattered light. The xoz plane is defined by

the  polarization    and  wave  vector  (k1)  of  the  incident  laser,  while  the  direction  of  the  scattered  photon  is  characterized  by

spherical coordinates    . (b)–(d) The double-differential cross-section of Compton scattering as a function of scattered photon

energy and scattering angle,  with white  dots  indicating predictions  from the free-electron model.  (e)–(g)  Solid  and hollow curves

represent differential probability distributions of Compton scattering versus scattering angle, calculated using frequency-domain the-

ory and the Klein-Nishina formula, respectively. The incident photon energies are 500 eV (b), (e) , 1 keV (c), (f) and 10 keV (d),

(g) with laser intensity   .
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θ = 90◦

θ = 90◦

J0(ζ, η)

从图 2(b)—(g)可以发现, 在  时康普顿

散射 DDP最低, 随着入射光子能量的增大, 康普

顿散射 DDP由关于  对称转变为不对称, 背

向散射的 DDP逐渐降低. 为了解释上文的计算结

果, 首先简化跃迁矩阵元表达式 (13). 在目前的激

光条件下,   可以展开为 

J0(ζ, η) =
∞∑

m=−∞
J−2m(ζ)Jm(η)

= J0(ζ)J0(η) + J−2(ζ)J1(η)

+ J−2(ζ)J−1(η) + · · · (17)

J0(ζ, η)

J0(ζ, η) ≈ J0(ζ)J0(η) = 1 Tfi

式中 z 和 h 值远小于 1, 由于  展开后高阶项

为 0,   , 所以跃迁矩阵元 

可以近似为 

Tfi≈
Λg2
c2

V −1/2
e g2ϵ1 ·ϵ∗2Pf cos θfΦi(Pf−k1+k2), (18)

θ = 90◦ ϵ1

ϵ1 ⊥ ϵ2 ϵ1 · ϵ∗2 = 0

θ = 90◦

在  处, 此时 k1 垂直于 k 2, k 2 平行于   , 使

 ,    , 此时在 (18)式中一步跃迁矩

阵元较小, 因此  时 DDP最低.

|Φi (Pf − k1 + k2)|2 Pf − k1+

k2

Pf − k1 + k2

接下来, 考虑基态电子在动量空间中的密度分

布对康普顿散射 DDP谱峰位的影响. 在图 3中,

将基态电子波函数  对  

 进行积分, 得到电子动量空间密度分布与散射

光子能量和散射角的关系. 在图 3(a)中随着散射

角的增大, 动量空间密度谱分布的峰位变化不明

显, 趋近于一条直线. 原因在于: 通过分析波函数

的自变量  , 令入射光与出射光的动量

∆k = k1 − k2 Pf = ∆k

|Φi (Pf − k1 + k2)|2

ω1 = 1 keV

k1=ω1/α
′, α′=137, ∆k=2k1 ∆k=14.6

Pf =
√

2 (ω1 − EB − ω2) Pf −∆k

θ

ω1 = 10 keV

∆k = 146 Pf −∆k

|Φi (Pf − k1 + k2)|2

差  . 当  时, 基态电子波函数

 值最大 (图 3中插图表示入射

光与出射光动量之间的关系).  当   时

(  ),    .  根据

能量守恒可知  ,   

变化范围较小, 所以动量空间密度分布的峰位随 

角的增大趋近于一条直线;  而当   时 ,

 . 即入射光子能量较大时,   变化

范围也较大, 因此随着散射角的增大, 基态电子波

函数  逐渐减小, 即电子密度分

布随散射光子峰值位置的变化而显著减小,  如

图 3(b)所示. 根据图 3中插图关系, 当 k1 和 k 2 一

定时, 这种动量传递随着散射角的增大而增大, 因

此电子在散射过程中获得的能量也增大, 从而导致

散射光子的概率减小. 因此随着入射光子能量的增

大, 背向散射的康普顿散射 DDP逐渐降低.

ω2 ≈ ω1 − IP

θ = 90◦

最后, 我们考察汤姆孙散射过程. 图 4中实心

曲线是利用 QED理论得到的康普顿散射 DDP与

散射角之间的关系, 入射光子能量分别为 1 keV,

5 keV, 10 keV, 散射光能量   . 可以观

察到随着入射光子能量的增大, 在背向散射时康普

顿散射 DDP逐渐降低, 在   附近的最低点

逐渐消失. 说明汤姆孙散射 DDP谱的峰位对入射

光能量存在一定的依赖性, 入射光能量越大, 对角

度的依赖性就越大; 入射光能量越小对角度的依赖

性就越小. 空心曲线是利用汤姆孙散射 [52] 得到的

结果. 由 Klein-Nishina公式 (17)可知, 在非相对
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图 3    动量空间中基态电子的密度分布随散射光能量和散射角的变化　 (a)    ; (b)    ; 激光强度  

 , 图中虚线表示 (19)式自由电子模型预测散射光子能量值随散射角的变化

I = 4× 1020 W/cm2 ω1 = 1 keV ω1 = 10 keV
Fig. 3. Variation  of  the  electron  density  distribution  in  momentum  space  for  ground-state  electrons  as  a  function  of  scattered

photon energy and scattering angle with laser intensity   : (a)   ; (b)   . Dashed lines in-

dicate the scattered photon energy versus scattering angle predicted by the free-electron model in Eq. (19).
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ω2 ≪ m ω2 ≈ ω1论极限情况下,    , 出射光子能量   ,

得到汤姆孙公式:
  (

dσ
dΩ

)
=
r20
2
(1 + cos2θ). (19)

在汤姆孙公式中可以发现康普顿散射 DDP只与散

射角度有关, 而与入射光子和散射光子的能量无关.
 

4   结　论

本文利用频域理论研究束缚电子在强激光场

中的单光子康普顿散射过程, 发现随着入射光子能

量的增大, 在背向散射时康普顿散射的 DDP会逐

渐降低. 通过对跃迁矩阵的分析, 这个现象是由基

态电子在动量空间中密度分布的变化造成的. 这些

结果加深了对束缚电子在强激光场中单光子康普

顿散射过程的理解.
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图 4    实心曲线是利用频域理论计算的康普顿散射 DDP

与散射角的关系, 其中  ,  

 , 空心曲线是利用汤姆孙公式计算的微分概率与散射角

的关系

ω1 = 1 keV, 5 keV,
10 keV ω2 ≈ ω1 − IP

Fig. 4. Dependence  of  the  double-differential  probability  of

Compton  scattering  on  scattering  angle,  calculated  using

frequency-domain  theory  (solid  curve).   

 ,    . The hollow curve shows the differ-

ential  cross-section  derived  from  the  Thomson  scattering

formula as a function of the scattering angle.
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Abstract

Compton  scattering  is  defined  as  an  inelastic  scattering  process  in  which  the  interaction  between  strong

laser  fields  and electrons  in  matter  leads  to  photon  emission.  In  recent  years,  with  the  rapid  development  of

X-ray  free-electron  lasers,  the  intensity  of  X-ray  lasers  has  steadily  increased,  and  the  photon  energy  in

Compton  scattering  process  has  risen  correspondingly.  Previous  studies  focus  on  single-photon  Compton

scattering  of  free  electrons.  However,  the  mechanism  of  non-relativistic  X-ray  photon  scattering  by  bound

electrons remains to be elucidated. Therefore, we develop a frequency-domain theory based on non-perturbative

quantum electrodynamics  to investigate  single-photon Compton scattering of  bound electrons in strong X-ray

laser fields. Our results show that the double-differential probability of Compton backscattering decreases with

the increase  of  incident photon energy.  This  work establishes  a  relationship between Compton scattering and

atomic  ionization  in  high-frequency  intense  laser  fields,  thereby  providing  a  platform  for  studying  atomic

structure dynamics under high-intensity laser conditions.
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