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强激光场中氢分子非次序双电离电子关联性的研究

杨培辉１,李超荣１,吴　艳１,张自龙２

(１．浙江理工大学理学院,杭州３１００１８;２．上海大学理学院,上海２００２３４)

　　摘　要:采用经典系综方法对关联电子动量分布进行研究,计算结果表明:在直接碰撞电离机制下电子对的关

联动量主要分布在一、三象限内,两电子出射方向相同,呈现正相关联特征,在碰撞激发电离机制下电子对的关联动

量均匀分布在四个象限内;通过轨道反演分析发现,库伦斥力在碰撞激发电离机制中起主要作用.该研究为强场中

氢分子电子对的重碰撞机制研究提供了简单的模型,可显示电子对的运动过程,进而揭示其关联特征.
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０　引　言

强激光场与原子、分子相互作用会发生一系列

非线性物理效应,如高次谐波的产生、阈上电离、非
次 序 双 电 离 (nonsequential doubleionization,

NSDI)等.由于 NSDI涉及到电子的关联性,它的

动力学现象更为明显.近年来,诸多学者对 NSDI
的电子关联性进行了广泛而深入地研究.Zhang
等[１]通过关联动量分布,发现原子在低场强下关联

电子表现正相关联特征,在高场强下关联电子表现

负相关联特征.Ye等[２]采用半经典模型方法对强

场中氦原子的关联动量分布进行了研究,发现关联

动量分布呈现 V型结构,并分析了原子核的库伦斥

力、电子的库伦斥力和电子与场的相互作用对形成

V型结构起主要作用.Huang等[３]研究发现,在少

周期低场强激光脉冲下,关联动量分布呈线状结构,
并分析了库伦斥力是形成线状结构的主要原因.

在 NSDI的研究中,被实验支持且广泛认可的

是三步重碰撞理论[４].该理论提出电子的重碰撞在

NSDI过程中分为三步:首先,原来处于束缚态的电

子在强激光场的作用下电离;然后,电离后的电子在

电场作用下做变加速运动,从激光场中获得动能;最
后,当周期性电场反向时,电子被拉回到母核附近,

与第二个电子发生碰撞.依据三步重碰撞理论,如
果 碰 撞 后 第 二 个 电 子 直 接 电 离 称 为 直 接 电 离

(recollisionＧinducedionization,RII);若母核与返回

的电子碰撞后第二个电子没有直接电离,而是被碰

撞到激发态,然后在场强下再电离,这种称为碰撞激

发电离(recollisionＧinducedexcitationwithsubsequent
ionization,RESI).目前对分子 NSDI研究虽多,但采

用轨道反演方法说明分子 NSDI的动力学过程少有

报道.本文分别对 RII和 RESI的电子轨道进行研

究,以清楚地显示电子的动力学过程.
本文选取仅包含两个电子的氢分子进行 NSDI

研究,其优点是没有其它电子的干扰.对于单电子

原子的 NSDI研究,通过含时薛定谔方程求解的方

法被广泛使用且很成功.但是对于含有两个电子的

氢分子,需要求解６维的含时薛定谔方程,计算量庞

大,使用计算机求解这个方程,需要很长的运算时间

和巨大的存储空间.因此本文使用求解含时牛顿运

动方程的经典系综方法具有一定的实际意义.

１　理论方法

在强激光场中运动的电子,激光场的线偏振电

场强度为:



E(t)＝E０f(t)cos(ωt)x (１)
其中:E０ 为激光场强振幅;ω为激光场强频率;f(t)
为脉冲包络函数,设定为１６周期的梯形脉冲包络,
这个梯形脉冲包络前３个周期强度线性增加,中间

１０个周期强度保持最大,后３个周期强度线性减小

到０.母核与两电子之间的软核库伦势为:

Vne(ri)＝ － １
r２

i ＋a２
(２)

其中:ri 为第i个电子的位置;a为核与电子之间的软

核参数,为了防止自电离,计算中取a＝１．２５a．u．.电
子与电子之间的软核库伦势为:

Vee(r１,r２)＝－ １
(r１－r２)２＋b２

(３)

其中:r１、r２ 分别为１、２个电子的位置;b为两电子间

的软核参数,计算中取b＝０．０１a．u．.
在研究中,将电子运动简化在x－y平面内[５].

将氢分子两个核固定在y轴(０,－１)和(０,１)两点

上,核间距R为２a．u．,母核与两电子之间的库伦势

为:

Vne(ri)＝－ １
x２

i ＋(yi＋１)２＋a２
－ １

x２
i ＋(yi－１)２＋a２

(４)
给定两个电子固定的能量,动量随机分配给两个电

子,电子动能方向随机,仅在库仑场下自由运动,让
其运动足够长的时间(１００a．u．),然后达到一个的

稳定状态分布,即初态满足高斯分布.
两个电子在激光场强下的运动遵循牛顿运动

方程:

d２ri

dt２ ＝－▽[Vne(ri)＋Vee(r１,r２)]－E(t)(５)

求解式(５)使用标准的４~５阶龙格库塔算法.根据

能量Ei,(i＝１,２)判断是否发生双电离(double

ionization,DI),当P２
i

２－ １
|ri|＝Ei＞０时,表示电子

已电离.

２　 数值计算及结果分析

利用数值求解经典牛顿方程,能够清楚地反映

了电子运动的轨道,有利于进一步分析两个电子的

动力学过程.计算中首先选取７×１０６ 个氢分子作为

一个系综,任意给出每个电子的初始位置和速度,研
究该系综在强激光作用下的电子动量分布.在计算

中先在DI事件中选择初态求解牛顿运动,然后记录

重碰撞和双电离的时间,根据重碰撞双电离时间来

划分RESI和RII,在DI事件中如果两者时间之差的

绝对值小于０．１周期,就认为是 RII;如果两者时间

之差绝对值大于０．５周期,就认为是 RESI;其他的

很难界定,不予考虑.根据重碰撞和双电离时间,作
出电子关联动量分布图和经典轨道图.

２．１　 快慢电子的定量分析

本文在DI事件中根据不同的状态来定义快慢

电子.当电子对同向出射时,较大动量的电子为快电

子,较小动量的电子为慢电子;当电子对反向出射

时,带正动量的电子为快电子,带负动量的电子为慢

电子.图１是波长为８００nm、光强为８×１０１４W/cm２

的氢分子快慢电子动量分布.在激光场中运动的电

子,电子的最大动量存在一个理论值 ２ Up ＝

２．６３５６a．u．,其中有质能Up ＝ E２
０

(４ω２).图１(a)中快

电子最大动量达到３．０５６９a．u．,其值略大于理论

值;而慢电子最大动量达到２．５８９３a．u．,几乎等于

理论值.从图１(a)中容易看到,慢电子是以P‖ ＝０
为对称轴的高斯分布;快电子则是以P‖ ＝０为对称

轴的双高斯分布.图１(b)中快慢电子最大动量分别

为２．９７３０、２．９７４１a．u．,快慢电子是以P‖ ＝０对称

轴对称,这也与实验观察结果[６]相符合.图１表明同

向出射与反向出射都能获得相同的最大动量.在计

算中同向出射的电子数是１３４６６４,反向出射的电子

数是８７７９１,同向出射电子数大于反向出射电子数,
说明电子对更多的是同向出射,表现正关联性.

图１　 快慢电子动量分布
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２．２　 漂移动量和初始动量

电子在激光场中能够获得一个漂移动量Pdrift

使其加速运动,Pdrift 的分布如图２(a).在重碰撞之

后电子有一个初始动量 Pinitial,Pinitial 的分布如图

２(b).电子的末态动量Pfinal是Pdrift与Pinitial之和,电
子的漂移动量Pdrift 为:

Pdrift ＝∫t１
E(t)dt＝ －E０

ωsin(ωt１) (６)

其中:t１ 是电离时刻.

如图２(a)Pdrift在最大值E０

ω ≃２．６３５６a．u．附近

时数量最多;Pdrift 约在０附近时数量最少.依据式

(６),当 sin(ωt１)＝±１ 时 Pdrift 达 到 最 大,此 时

cos(ωt１)＝０,由式(１)可以推知E(t)＝０,因此大多

数重碰撞发生在电场改变方向的零值附近.图２(b)
显示重碰撞之后的Pinitial分布,光滑后的黑实线是以

０为对称中心的高斯分布,这表明大多数电子对在

碰撞后Pinitial 很小.在接下来的运动中,电子对主要

受到三种相互作用力,这三种相互作用力分别是原

子核与电子之间的库伦引力、电子与电子之间的库

伦斥力和激光场强与电子之间相互作用力.

图２　 不同动量分布

２．３　RESI和RII机制下的动量分布

图３中黑色框线 ±２ Up 值[７] 为经典动量界

限,大多数电子对落在黑色框线内,只有很小部分落

在黑色框线外面,说明大多数电子对最大动量为２

Up 值.对于RII 机制,电子关联动量分布在一、
二、三、四象限的数目分别是:３２０７５、２１８０６、３５２５７、

２２０９０,如图３(a)所示主要分布在一、三象限,两电

子表现了正关联.对于 RESI机制,电子关联动量

分布 在 一、二、三、四 象 限 的 数 目 分 别 是:９２４９、

８９１６、９５７５、９００９,如图３(b)所示均匀分布在四个

象限(十字结构[８]),说明两个电子可能同向或反

向出射.

图３　 不同机制下动量分布

２．４　RESI和RII机制下的轨道

图４左列是RII机制下电子对的轨道;右列是

RESI机制下的电子对的轨道.黑色虚线是激光场强

的变化.分别作出能量、y方向的动量Py、x 方向的

动量Px 和坐标x随周期的变化图.图４中虚线为激

光场强随周期的变化.
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图４　 不同机制的轨道
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　　 在 RII机制下,如图４(a)(c)(e)(g)所示,当

t＝６．２周期附近时,两电子发生重碰撞.重碰撞发

生的瞬间在激光场强最小值附近,此时场强的影响

可以忽略.由于电子与母核之间距离较大,库伦引力

较弱.所以在重碰撞之后起主要作用的是电子与电

子之间的库伦斥力,这种情况一直持续到场强增加

到某个值或足够长的时间.从图４(a)中可以看出,

第一个电子先电离,获得相对较高的能量,在激光场

反向作用下返回到母核,携带相对较高的能量与第

二个电子发生重碰撞;第二个电子获得能量并电离.

一旦第二个电子碰撞出来,立 即 加 速 出 射 如 图

４(g).此时,第二个电子与第一个电子出射方向相

同,关联动量主要分布在一、三象限,两电子表现

出正相关联特征,如图３(a).在接下来的运动中,

两个电子在x方向以不同与激光场强的相位振动,

如图４(e).两个电子对在y方向上则以相反方向运

动,如图４(c).

在RESI机制下,如图４(b)(d)(f)(h)所示,当

t＝３．６周期附近时,两电子发生重碰撞.重碰撞发

生的瞬间在激光场强最大值附近,此时库伦力影

响相对很小,第一个电子携带的能量不足以直接

碰撞出第二个电子,第二个电子先被碰撞到激发

态,最终在激光场强作用下电离.第二个电子的

出射方向与第一个电子无关,其方向可能与第一

个电子同向或反向,两个电子之间没有表现出关

联性,关 联 动 量 均 匀 分 布 在 四 个 象 限 内,如 图

３(b).

３　结　论

本文使用经典系综方法,研究了强场中氢分子

NSDI电子的关联性.研究结果表明,RESI机制的

电子对关联动量均匀分布在四个象限内,第二个电

子出射方向与第一个电子出射方向可能相同也可能

相反,两个电子没有表现出关联性.而 RII机制的

电子对关联动量主要分布在一、三象限,第二个电

子出射方向与第一个电子出射方向相同,表现出

正关联性.进一步通过电子经典轨道反演分析,

可以发现电子的库伦斥力在 RII机制中起到主要

的作用.
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Abstract:Inthispaper,weusetheclassicalensemblemethodtoinvestigatethecorrelatedelectron
momentumdistribution．Theresultsshowthatthecorrelatedelectron momentum ofelectronpairis
distributedmainlyinthefirstandthirdquadrantsunderdirectcollisionionizationmechanismandemission
directionofthetwoelectronsisthesameandshowspositiveelectroncorrelation．Thecorrelated
momentumofelectronpairisevenlydistributedinthefourquadrantsundercollisionexcitationionization
mechanism．Thetrajectorybackanalysisshowsthatthecoulombrepulsionplaysanimportantroleinthe
collisionexcitationionizationmechanism．Thestudyprovidesasimplemodelfortherecollisionmechanism
researchofhydrogenmoleculeelectronpairinastrongfield,andthemotionprocessofelectronpaircanbe
showntorevealthecorrelationcharacteristics．
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