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量子模型分析激光驻波原子透镜的像差
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摘要　采用量子模型对近共振激光驻波原子透镜会聚Ｃｒ原子束、形成纳米量级光栅结构的物理过程进行数值模

拟。为提高原子透镜的成像质量，对各种像差，如衍射像差、球差、色差、及原子束发散角、原子磁支能级、原子同位

素等因素引起的像差进行了理论分析。模拟结果表明，相比粒子光学模型，量子模型能更加精确地描述原子会聚

结果，且能解释原子在驻波光场中的衍射现象。在各种像差中，原子束发散角是最主要的因素，其影响大于衍射像

差、球差、色差。原子的磁支能级、同位素等因素对像差影响很小，可以忽略不计。激光冷却准直原子束的方法可

以减小束发散角引起的像差，压缩原子速度犞狕 分布范围的方法可以减小色差。
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１　引　　言

与传统光刻不同［１］，原子光刻技术采用中性原

子进行沉积，不易受实验系统中电荷影响；原子的物

质波波长短，衍射效应小，光刻分辨力得以提高；大

截面积原子流易获得，可进行大面积原子刻印。近

年来，原子光刻研究领域的热点之一，是将激光驻波

场作为原子透镜，利用共振光的光压力会聚原子束，

在基片上形成纳米级周期性的一维光栅或二维点阵

结构［２～６］。

由于受到各种实际因素影响，部分原子偏离理

想会聚点，形成原子透镜的像差，影响纳米结构的成

像质量。实际应用中，对像差的评价主要为沉积峰

半峰全宽（ＦＷＨＭ）及衬比度（沉积峰高度／本底高

度）。半峰全宽越小，衬比度越大，光栅条纹越细锐，
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成像质量越高。已有粒子光学模型［７～９］模拟激光驻

波原子透镜会聚原子的物理过程和像差，但这种方

法仅考虑原子作为经典粒子在经典电磁场中的运

动，忽略原子的波动性，无法对原子沉积过程中的各

种像差进行准确描述，更无法解释原子波动性带来

的像差。Ｃ．Ｊ．Ｌｅｅ
［１０］采用量子模型模拟理想情况

下激光驻波场中的原子会聚过程，但并未对原子透

镜的像差进行分析。

采用量子模型，模拟激光驻波原子透镜对５２Ｃｒ

原子束的会聚过程，详细分析影响原子会聚的各种

像差，包括衍射像差、球差、色差、以及原子束发散

角、Ｃｒ的能级精细结构、Ｃｒ同位素等因素引起的像

差，提出了减小像差、提高沉积质量的方法。

２　基本原理

假设驻波光场由沿狓方向入射的高斯激光光

束（束腰尺寸为）及反射光束形成。５２Ｃｒ原子沿狕

方向以速度犞狕 垂直进入驻波光场，如图１所示。

图１ 激光驻波场会聚Ｃｒ原子的原理图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｏｆｌａｓｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｗａｖｅｆｏｃｕｓｅｄａｔｏｍｉｃ

ｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ

由于高斯光束的功率密度在激光传输轴线处最

大，在远离轴线±１．５处迅速衰减到峰值的１％，

所以取３为原子与光场相互作用长度。取狕＝０在

原子刚进入驻波光场处，光功率密度峰值出现在

狕＝１．５处；取狓＝０在驻波光场波节处。驻波光场

的功率密度可描述为

犐（狓，狕）＝犐ｍａｘｅｘｐ －２
（狕－１．５）

２

［ ］２ ×

ｃｏｓ２［犽（狓－λ／４）］． （１）

　　当驻波光场频率ωＬ 接近
５２Ｃｒ原子的７犛３→

７犘０４

共振线频率ωＡ 时（对应的真空中共振波长为

４２５．５５ｎｍ），原子在狓方向受到偶极梯度力犉＝

－珔犺ΔΩ
２／（４Δ

２＋２Ω
２＋Γ

２）作用。其中Γ为自发辐

射线宽，Ω为光场拉比频率，失谐量Δ＝ωＬ－ωＡ。由

于驻波光场沿狓方向的Ω
２ 远大于狕方向，因此狓

方向原子所受偶极梯度力远大于狕方向，相差约３

个数量级，可以近似认为原子在狕方向作匀速运动，

即狕＝犞狕狋。在大失谐驻波光场中，可忽略自发辐射

对原子波函数的影响，光势场可描述为［１０］

犞（狓，狕）＝
珔犺Δ
２
１＋
Ω
２
ｍａｘ

Δ
２ｅｘｐ －２

（狕－１．５）
２

［ ］２｛ ×

ｃｏｓ２ 犽狓－
λ（ ）［ ］｝４

１／２

， （２）

式中Ωｍａｘ为驻波光场波腹处的拉比频率，λ为光波波

长。由上式可见，拉比频率Ω＝Ωｍａｘｃｏｓ［犽（狓－λ／４）］使

势场作周期性变化。当Δ＞０时，势阱最小值出现在

狓＝２狀λ／４处，此处为激光驻波场波节；势阱最大值

出现在狓＝（２狀＋１）λ／４处。因此偶极梯度力可将原

子以λ／２为周期进行囚禁。这就是激光驻波原子透

镜的基本原理。

３　理论模型的建立

３．１　量子模型

量子模型引入原子波动性，模拟原子在驻波光场

中的波函数及原子密度分布的变化。为简化研究，当

驻波光场频率ωＬ 接近Ｃｒ原子的
７犛３→

７犘０４ 共振线

频率ωＡ 时，
５２Ｃｒ原子可被认为是二能级系统，仅有

一个基态７犛３ 与一个激发态
７犘０４。原子态函数在驻

波光场中的演化过程可用含时薛定谔方程描述［１０］：

ｉ珔犺


狋
Ψｇ（狓，狋）＝

︵狆
２
狓

２犿
＋犞（狓，狋［ ］）Ψｇ（狓，狋）．（３）

　　 由于实验中的热原子束自炉口喷射出来，其狓

方向尺寸远大于驻波光场周期λ／２，所以取进入驻

波光场前原子初始态函数为平面波Ψ（狓，狋＝０）～

ｅｘｐ（ｉ犽０狓，狓），其中犽０狓 为狓 方向的初始原子物质波

波矢。

鉴于实验条件的复杂性，该含时薛定谔方程难

以得到解析解，本文采用一维 ＣｒａｎｋＮｉｃｏｌｓｏｎ方

法［１１］求其数值解，得到原子密度分布图样。

３．２　原子透镜对理想原子的会聚

理想原子即狓方向速度为０、狕方向速度单一、忽

略同位素及磁支能级等因素影响的原子。图２（ａ）与

图２（ｂ）分别为正失谐Δ＝＋２００ＭＨｚ与负失谐

Δ＝－２００ＭＨｚ时的理想
５２Ｃｒ原子会聚结果，其余

参量分别为犞狕＝９２６ ｍ／ｓ，＝１９５μｍ，Ωｍａｘ ＝

Γ 犐ｍａｘ／（２犐ｓ槡 ）＝０．５６４×１０３ ＭＨｚ。其中，犐ｍａｘ为入

射激光最大功率密度，犐ｓ 为饱和功率密度。由图２

可见，正失谐时，５２Ｃｒ原子以λ／２为周期会聚在驻波

２８３
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光场波节处（狓＝２狀λ／４）；负失谐时，原子会聚在驻

波光场波腹处［狓＝（２狀＋１）λ／４］。这是因为正失谐

时，作用于原子的偶极梯度力指向光强梯度Ω
２ 的

相反方向；负失谐时正好相反。

图２ 量子模型中原子密度分布的演化（黑色对应最大原子密度）。（ａ）Δ＝＋２００ＭＨｚ，（ｂ）Δ＝－２００ＭＨｚ

Ｆｉｇ．２ Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙａｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃｓ（ｂｌａｃｋｃｏｌｏｒｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｍａｘｉｍｕｍ

ｄｅｎｓｉｔｙ）．（ａ）Δ＝＋２００ＭＨｚ，（ｂ）Δ＝－２００ＭＨｚ

３．３　量子模型与粒子光学模型的比较

与量子模型不同，粒子光学模型忽略原子的波

动性，假定原子在激光驻波光场中的运动服从经典

粒子运动规律。由犉＝－犝，得到原子在驻波光

势阱中所受作用力［９］

犉＝－
珔犺Δ犽Ω

２
ｍａｘ

４Δ
２
＋Γ

２ｅｘｐ －２
（狕－１．５）

２

［ ］２ ｓｉｎ（２犽狓），

（４）

采用四阶龙格 库塔算法进行数值计算，分别求得每

一个原子在势场中运动狋时间后所处的末位置

犡（狋），由此得到原子的运动轨迹，以及密度峰值

位置。

图３与图４分别为粒子光学模型及量子模型中

理想５２Ｃｒ原子的会聚结果，实验参量与图２（ａ）相

同。由图３（ａ）可见，粒子光学模型中，会聚峰出现

在狕ｆ＝２５９μｍ处。图３（ｂ）显示，在狕＝狕ｆ处，原子

密度呈现δ函数分布；在会聚峰之后４２μｍ处，原子

密度峰分裂成两个。由图２（ａ）及图４可见，量子模

型中，会聚点出现在高斯光束传输轴线狕＝１．５

处，峰半峰全宽增加为５．３ｎｍ，衬比度降低为１５∶１。

在会聚峰之后，原子密度分布出现明显的干涉现象。

两种模拟方法的区别在于粒子光学模型将原子作为

经典粒子，量子模型则引入原子的波动性。综上所

述可见，相比粒子光学模型，量子模型能更加精确地

描述原子会聚结果，有必要利用量子模型进行详细

探讨。

图３ 粒子光学模型中驻波光场内的原子密度分布情况（已归一化）。Δ＝＋２００ＭＨｚ。（ａ）原子的运动轨迹，密度峰值

出现在狕ｆ＝２５９μｍ处，（ｂ）狕＝狕ｆ及狕＝狕ｆ＋４２μｍ处原子密度分布

Ｆｉｇ．３ ＡｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｉｎＳＷａｓｐｒｅｄｉｃｔｅｄｂｙｐａｒｔｉｃｌｅｏｐｔｉｃｓａｐｐｒｏａｃｈ（ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄ）．（ａ）Ｔｒａｊｅｃｔｏｒｙｏｆａｔｏｍｓ．

Ｄｅｎｓｉｔｙｐｅａｋａｐｐｅａｒｓａｔ狕ｆ＝２５９μｍ，（ｂ）ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔ狕＝狕ｆａｎｄ狕＝狕ｆ＋４２μｍ

３８３
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图６ 抛物线型势场内的原子分布情况（Δ＝＋２００ＭＨｚ）。（ａ）原子密度分布的演化，（ｂ）狕＝１．５处原子密度分布

Ｆｉｇ．６ Ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｉｎｈａｒｍｏｎｉｃｐｏｔｅｎｔｉａｌ．Δ＝＋２００ＭＨｚ．（ａ）Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ，（ｂ）ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔ狕＝１．５

图４ 量子模型中驻波光场内狕＝１．５及

狕＝１．５＋４２μｍ处的原子密度

Ｆｉｇ．４ Ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔ狕＝１．５ａｎｄ狕＝

１．５＋４２μｍｉｎｔｈｅｌａｓｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｗａｖｅｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

　　　　ｂｙｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎｉｃｓ

４　量子模型中的像差分析

原子与光势场的非理想性导致部分原子偏离理

想会聚点，因而会聚峰半峰全宽增加，形成原子透镜

的像差。

４．１　衍射像差

与图３（ｂ）相比，图４中的原子会聚峰半峰全宽

有明显展宽，这种展宽称为原子透镜的衍射像差，它

来自原子固有的波动性，无法消除。

４．２　球差

若作用于理想原子的势阱为

犞（狓，狋）＝犆１＋犆２ｅｘｐ［－２（狕－１．５）
２／２］狓２，

如图５所示，为抛物线型。其中，系数犆１、犆２ 保证在势

场最小值狓＝０附近，抛物线型势场与驻波光势场差

别很小，对近轴原子的影响可忽略不计，会聚结果见

图６，其余参量与图４相同。图６（ａ）、图６（ｂ）显示，会

聚峰仍然出现在狕＝１．５处，半峰全宽为３．４ｎｍ，衬

比度为２３∶１。比较图４与图６（ｂ）可见，相比抛物线

型势场，驻波光势场中会聚峰的本底与半峰全宽较

大。这是由于在非抛物线型势场中，犞（狓，狋）可以看

作由抛物线型势场及高阶微扰项共同组成，因此远

轴原子（从远离势能最低点狓＝２狀λ／４处入射的原

子）的实际运动轨迹偏离了由近轴方程得到的运动

轨迹，形成扩散，这种像差被称为球差［８］。由于原子

束截面积远大于驻波光场周期，不可能借助近轴情

形来减小球差，因此球差在实验中无法完全消除。

图５ 抛物线型势场与驻波光势场的比较

Ｆｉｇ．５ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐａｒａｂｏｌｉｏｐｏｔｅｎｔｉａｌａｎｄｓｔａｎｄｉｎｇ

ｗａｖｅｏｐｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌ

以上讨论的像差来源于势场非理想性。此外，

实验中原子所具有的非理想性，包括纵向及横向速

度的统计分布、原子的同位素等因素，均对原子会聚

有影响。

４．３　热原子纵向速度统计分布造成的像差

实验所用原子来自于高温炉，其犞狕 并不单一，

而是遵循麦克斯韦 玻尔兹曼（ＭａｘｗｅｌｌＢｏｌｔｚｍａｎｎ）

统计分布［９］：

犳（犞狕）＝
１

２

犿
犽Ｂ（ ）犜

２

犞３狕ｅｘｐ －
犿犞２狕
２犽Ｂ（ ）犜 ， （５）

４８３



２期 赵　敏等：　量子模型分析激光驻波原子透镜的像差

　　图７为热原子纵向最可几速率为９２６ｍ／ｓ时的

原子密度分布，其余参量同图４。由图可见，会聚峰

在狓方向与狕方向上的半峰全宽分别为１０ｎｍ和

２５０μｍ，会聚面狕＝１．５处狓方向的衬比度为８∶１。

比较图２（ａ）、图４与图７可以发现，会聚峰在狕方向

的半峰全宽增加明显，狓方向的衬比度明显降低，本

底增加。这是因为原子具有单一纵向速度犞狕 时，

虽然存在球差，近轴原子仍然可以同时到达势场最

小值狓＝２狀λ／４处。引入犞狕 的统计分布后，不同犞狕

的原子到达狓＝２狀λ／４所走过的犔ｄ不同（犔ｄ 为原子

在驻波光场中狕方向走过的距离），因而会聚峰在狕

方向的半峰全宽增加；在犔ｄ一定的情况下，不同犞狕

的原子并不能都到达狓＝０处，许多原子沉积在势

场最小值周围，成为密度分布的本底。实验中可通

过压缩犞狕 分布范围的方法减小犞狕 统计分布造成

的像差［８］。

图７ 驻波光场内的热原子密度分布。（ａ）原子密度分布的演化，（ｂ）狕＝１．５处原子密度分布

Ｆｉｇ．７ Ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｉｎｓｔａｎｄｉｎｇｗａｖｅｏｐｔｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｉｔｈ犞狕ｉｎＭａｘｗｅｌｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ．

（ａ）Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ，（ｂ）ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔ狕＝１．５

图８ 不同横向温度对狕＝狕ｆ处（ａ），横向温度为３５μｋ（ｂ）的原子会聚结果

Ｆｉｇ８ Ａｔｏｍｉｃｄｅｎｓｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎａｔｔｈｅｆｏｃａｌｐｌａｎｅ狕＝狕ｆｕｎｄｅｒｖａｒｉｏｕｓ犜ｃ（ａ），犜ｃ＝３５μｋ（ｂ）

４．４　热原子的束发散角造成的像差

从原子炉出射的热原子束在传播方向不可避免

地会有束发散角，即存在初始横向速度犞狓，满足高

斯分布［９］

犳（犞狓）＝
犿

２π犽Ｂ犜（ ）ｃ
１／２

ｅｘｐ －
犿犞２狓
２犽Ｂ犜（ ）ｃ ， （６）

发散角越大，原子束的初始横向速度犞狓 与横向温

度犜ｃ越大。图８（ａ）为不同热原子横向温度下的沉

积结果，图８（ｂ）为横向温度为３５μｋ时的原子沉积结

果，其余实验参量同图４。横向温度为２μｋ、３５μｋ、

１２０μｋ时的沉积条纹线宽与衬比度分别为７．９ｎｍ

和１６．４∶１、２３．７ｎｍ和７．６∶１、４４．７ｎｍ和８．７∶１；原

子横向温度为２ｍｋ时的沉积峰完全消失，本底显

著增加。由此可见，随着原子束发散角的增大，会聚

峰的半峰全宽明显增加，衬比度降低。

比较图４、图６、图７与图８可知，束发散角造成

的像差远大于衍射像差、球差及原子纵向速度统计

分布造成的像差。对原子束进行机械准直，然后利

用多普勒冷却和偏振梯度冷却等方法［１２］对原子束

进行高度准直，是降低此类像差的有效方法之一。

经机械准直后，原子的横向温度可达到ｍｋ量级，Ｃｒ

原子的多普勒冷却极限为１２０μｋ，偏振梯度冷却及

速度选择相干布居捕陷冷却可达到更低的横向冷却

温度，满足原子光刻光栅对分辨力的要求。

５８３
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４．５　犆狉的磁支能级造成的展宽

５２Ｃｒ的７犛３ 能级具有磁支能级（犑＝３，犿＝０，

±１，±２，±３），７犘０４ 能级具有磁支能级（犑＝４，犿＝

０，±１，±２，±３，±４）。不同磁支能级具有不同

的粒子布居数，能级跃迁的共振波长不同，因此原子

与驻波光场的相互作用偶极梯度力也不同，造成会

聚峰展宽。若驻波光场由两束线偏振光形成，则能

级跃迁只考虑Δ犿＝０情形，跃迁概率分别为犿＝０

时为４／７，犿＝±１时为１５／２８，犿＝±２时为３／７，

犿＝±３时为１／４。７犛３ 的不同磁支能级上的粒子布

居数分别为 犿＝０时为０．２０８３，犿＝±１时为

０．２０８３，犿＝±２时为０．１４５９，犿＝±３时为０．０４１７。

根据原子受磁场作用所引起的附加能量，Δ犈＝

犕犵μＢ犅磁支能级造成的附加频率只有原子共振频

率ω０ 的１０
－３数量级。由此可见，磁支能级对沉积

峰的展宽影响可以忽略。

此外，５２Ｃｒ在天然Ｃｒ中的丰度为８４％，其同位

素与本工作所述的驻波光场不耦合，这部分原子由

于不受力，在会聚中形成密度背景，减小图形的衬比

度。

５　结　　论

在原子光刻中，量子模型比粒子光学模型能更加

精确地描述原子会聚峰的位置及会聚峰的半峰全宽

等结果。采用量子模型，模拟了波长为４２５．５５ｎｍ的

激光驻波原子透镜对５２Ｃｒ原子束的会聚沉积过程，

详细分析了原子透镜的各种像差。结果表明，在各

种像差中，光势阱的非抛物线型是球差产生的主要

原因，衍射像差由原子固有的波动性引起，色差和束

发散角带来的像差来源于热原子束的非理想性，原

子磁支能级与同位素的存在对沉积结果影响不大。

此外，在各种像差中，束发散角引起的像差远大于其

他像差。在原子进入光场前采用多普勒冷却及偏振

梯度冷却方法对原子束进行高度准直，是降低此类

像差的有效方法。
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