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线偏振激光场中Kramers-Henneberger
原子本征态的研究
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摘要 在非微扰理论框架内,研究了在线偏振高频强激光场中具有σg 和σu 对称性的Kramers-Henneberger(KH)

氢原子的本征态。该理论预测,在高频极限下,电子结构由一个包含“缀饰”库仑势且与时间无关的薛定谔方程决

定。采用一组全新的基组来求解该结构方程,并且将计算结果与已有研究结果进行了比较。对于低能级本征态,

尤其是基态(1s),所提方法的计算结果是精确的。但对于激发态,只有当激光强度较高时,所提方法的计算结果才

是精确的。另外,还研究了KH氢原子的本征态结构。当激光强度很高时,除了低能级本征态呈现出“二分”结构

之外,高能级本征态还呈现出“多分”结构。
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Abstract We
 

study
 

the
 

eigenstates
 

of
 

Kramers-Henneberger
 

 KH 
 

hydrogen
 

atom
 

with
 

σg and
 

σu symmetries
 

in
 

a
 

linearly
 

polarized
 

high-frequency
 

strong
 

laser
 

field 
 

within
 

the
 

framework
 

of
 

the
 

nonperturbative
 

theory 
 

The
 

theory
 

predicts
 

that
 

within
 

high-frequency
 

limit 
 

electric
 

structure
 

is
 

determined
 

by
 

a
 

time-independent
 

Schrödinger
 

equation
 

containing
 

a
 

dressed 
 

Coulomb
 

potential 
 

We
 

use
 

a
 

new
 

basis
 

set
 

to
 

solve
 

the
 

structure
 

equation
 

and
 

compare
 

our
 

calculation
 

results
 

with
 

existing
 

research
 

results 
 

Our
 

results
 

are
 

accurate
 

for
 

low-level
 

eigenstates
 

especially
 

the
 

ground
 

state
 

 1s  
 

But
 

for
 

excited
 

states 
 

our
 

results
 

are
 

accurate
 

only
 

when
 

the
 

laser
 

intensity
 

is
 

high 
 

Furthermore 
 

we
 

also
 

study
 

the
 

eigenstate
 

structures
 

of
 

KH
 

hydrogen
 

atom 
 

We
 

find
 

when
 

the
 

laser
 

intensity
 

is
 

high 
 

not
 

only
  

the
 

low-level
 

eigenstates
 

exhibit
 

the
 

dichotomy 
 

structures 
 

but
 

also
 

the
 

high-level
 

eigenstates
  

display
 

muti-lobe 
 

structures 
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1 引  言

强激光场与物质之间的相互作用是近年的前沿

研究方向。当原子处在强激光场中时,许多高阶非

线性现象随之产生,并且这些现象引起了人们的广

泛关注,例如,原子在不同频率双色激光场中的阈上

电离过程[1],单色高次谐波的产生[2]及孤立阿秒脉

冲的产生[3],双色场下隧穿电离过程与过势垒电离
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过程[4]。而这些有趣的现象中,最奇特的是原子稳

定性现象。在高频激光场中,随着激光强度的增加,
原子电离率不升反降,也就是说原子随着激光强度

的增加而变得更加稳定[5-6],这个现象引起了很多理

论研究[7-8]。这种稳定性可以通过幺正变换来理解,
该变换是从实验室坐标系变换到经典电子在激光场

中与振荡相关的参考系。这个新的参考系称为

“Kramers-Henneberger”(KH)坐标系,在该坐标系

中电子处于静止状态,而原子核处于振荡状态[9]。
 

KH坐标系中电子与原子核之间的库仑势称为KH
势,它与最初的库仑势大有不同。高频弗洛凯理论

(HFFT)将高频极限下电子与原子核之间的KH势

称为缀饰势,它不依赖于时间并且可以支持许多稳

定的束缚本征态[7-8]。这些束缚本征态叫作 KH
态,相应的原子叫作KH原子,Richter[10]对KH原

子及其演化作了很好的概述。
在线偏振激光场中,可以将KH势看作长度是

2α0 的线电荷产生的库仑势,
 

α0= I/ω2 是振荡振

幅,I是激光场强,ω 是激光频率。KH势可以帮助

中性原子吸附额外的电子,从而让中性原子变成稳

定的高价负离子。在无场情况下,这些高价负离子

通常是不稳定的[11-14]。KH势也可以应用于双原子

分子中,如 H+
2 、H2、He2 和 HeS,这些分子与其在

无场情况下所对应的分子的性质完全不同[15-19]。此

外,KH 势 可 以 促 进 无 电 子 的 亚 稳 态 分 子 的 形

成[20]。与KH原子和分子的相关研究已经持续了

数十年,并产生了许多理论著作[5,7-8,11,14,18-28]。如

今,诸多研究不仅关注 KH 原子的相关性质,还将

KH原子作为了解强场物理学中诸多现象的理论基

础[29-33]。但是直到最近,KH 原子的实验验证才得

以实现。在强激光场中进行中性原子加速实验,将
加速的原子看成 KH 态,而不是里德堡态,这样实

验结果才可以与理论结果[33-35]吻合。
 

本文主要研究了线偏振激光场中 KH 氢原子

的本征态,其中包括基态和一些特定的激发态。在

高频极限下,只需要求解一个定态薛定谔方程便可

得到相关的本征态。而求解定态薛定谔方程最有效

的办法就是基于基组展开的变分法。本文采用了一

组与文献[36]中完全不同的基组来求解。通过计算

发现,当振荡振幅α0>40
 

a.u.时,所提方法可以非

常精确的计算出KH氢原子的本征态。除此之外,
还进一步研究了 KH 氢原子的本征态结构。除了

文献[36]中提到的低能级本征态呈现出的“二分”结
构外,高能级本征态还呈现出“多分”结构。除非特

别说明,文章中采用的是原子单位(h-=me=e=1),

me 和e是电子的质量和电荷。

2 理论和方法

在偶极近似下,频率为ω 的单色平面波线偏振

激光在t时刻下的电场可表示为

E(t)=E0e1cos
 

ωt, (1)
式中:E0 是电场振幅;e1 是垂直于激光场传播方向

的单位矢量。在实验室参考系中,线偏振激光场中

经典电子的振荡轨迹α(t)可以表示为

α(t)=α0e1cos
 

ωt, (2)
式中:α0 是振荡振幅,其表达式为α0=E0/ω2。在

实验室坐标系中,速度规范下的单电子原子的含时

薛定谔方程可表达为

1
2 p-

1
cA(t)  

2

+V(r)


 


 ΦL=i
∂ΦL

∂t
,(3)

式中:p 是动量;V(r)是库仑势;r是激光场的传播

方向;c是光速;ΦL 是电子在实验室坐标系中的波

函数。振荡轨迹α(t)可以用矢势A(t)表示为:

α(t)=
1
c∫

t

0

A(t')dt', (4)

式中:t'是时间因子。
引入振荡轨迹α(t),含时薛定谔方程可从实验

室坐标系转换到振荡坐标系(也称 KH 坐标系)。
在KH 坐标系中,电子处于静止状态,原子核随激

光场 振 荡。引 入 相 位 因 子 可 消 除 (3)式 中 的

(1/2c2)A2(t)项,可以得到KH坐标系下的含时薛

定谔方程[37]

1
2p

2+V[r+α(t)]  ΦKH=i
∂ΦKH

∂t
, (5)

式中:V[r+α(t)]是强激光场中电子与核之间的势

能,对应于实验室坐标系中的V(r)。(3)式与(5)式
是完全等价的。根据 HFFT,在高频条件下,薛定

谔方程可简化为与时间无关的“结构方程”:

1
2p

2+V0(α0;r)


 


 Φ=εnΦ, (6)

式中:
 

εn 为本征能量;V0(α0;r)为缀饰势,其具体形

式为

V0(α0;r)=
1
2π∫

2π

0

dΩ
r+α0(Ω/ω)

, (7)

式中:Ω=ωt。从物理的角度来解释(7)式:当激光场

的频率ω很高时,电子只能感受到一个时间平均场。
在库仑势情况下,即V(r)=-1/r,(7)式可以看成是

振荡振幅从-α0 变化到+α0 的线电荷的库仑势[38]。
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采用变分法求解(6)式,变分参数是基组函数的

系数。在椭球坐标系中,缀饰势V0(α0;r)的形

式[22]为

V0(α0;r)=-
2

πα0 ξ2-η2
K

1-η2

ξ2-η2  
1/2




 




 ,

(8)
式中:ξ、η是椭圆坐标参数,ξ=(rA+rB)/2α0,η=
(rA-rB)/2α0,rA、rB 是椭球坐标上任意一点到椭

球球心A、B 的距离;K 是第一类完全椭圆积分。
用到的基组函数为

Φ(ξ,η,ϕ)p,q,m =
(ξ-1)pηq[(1-η2)(ξ2-1)]m

/2exp(-βξ)exp(imϕ),
(9)

式中:p 和q 是非负整数;β 是优化参数;m 是磁量

子数;ϕ 是方位角。用78个基函数展开(6)式中的

哈密顿量可以得到一个78×78的哈密顿矩阵,对其

进行对角化操作可得到特征能量和特征波函数。

3 结果与讨论
 

对于球对称库仑势V(r),(8)式所示的缀饰势

均关于z轴有轴对称性,并且是关于其中心的偶函

数。此时只有角动量在z 轴上的投影和奇偶性是

守恒量的,并且本征能量依赖于 m ,而不是m,这
意味着m≠0时,本征能量是双重简并的。故指定:
当 m =0时,用σ 表示对称性。用u,g指定奇偶

性,即σg 为偶对称,σu 为奇对称。将计算得到的本

征能量的数值结果,按其对称性分组,并展示在图1
中。虚线和实线部分是利用新基组计算得到的结

果,规则图形的点代表的是文献[36]中的方法计算

得到的结果。Pont等[36]在求解薛定谔方程的过程

中,当α0 较小时,利用微扰理论对玻尔能级进行修

正以求得本征能量的数值解;当α0 较大时,通过在

标准正交高斯基中对哈密顿矩阵进行对角化以求得

本征能量的数值解,类似于在双原子分子结构计算

中所使用的方法。Pont等[36]利用10个不同的中心

和100个基函数进行数值求解。从图1中可以看

出,当原子处于基态(1s)时,两者计算结果完全吻

合。在低激发态时的吻合度也比较高,并且越低的

激发态,吻合度越高。对于更高激发态,所提方法计

算的结果与Pont等[36]计算的结果虽有差距,但差

距随着α0 值的增大而逐渐减小并且最后两者会完

全吻合。以σu 对称性的本征态为例,对于2p态,二
者计算结果几乎完全吻 合;对 于3p态,当α0≥
20

 

a.u.时,二者计算结果完全吻合;对于4p态,当

α0≥30
 

a.u.时,二者计算结果完全吻合;对于4f
态,当α0≥40

 

a.u.时,二者计算结果完全吻合;对于

5f态,当α0≥60
 

a.u.时,二者计算结果完全吻合。
这说明所提方法中使用的基组对低能级本征态(基
态和第一激发态)是完全适用的,对较高能级本征态

在α0 较大时也是适用的。

图1 不同对称性下低能级KH氢原子的本征能量与α0 的函数关系图。(a)
 

σg 对称性;(b)
 

σu 对称性

Fig 
 

1 Functional
 

relation
 

diagrams
 

of
 

eigenenergy
 

of
 

low-level
 

KH
 

hydrogen
 

atom
 

and
 

α0 at

different
 

symmetries 
 

 a 
 

σg symmetry 
 

 b 
 

σu symmetry

  根据σg 和σu 对称性,如果激光沿z 方向偏

振,那么只要有波函数在x-z 平面的投影,就可以

得到波函数的三维空间结构。图2给出了α0 取不

同值时,具有σg 对称性的 KH氢原子基态波函数

在x-z平面的投影结构图。从图中可以看出,随
着α0 的增大,在线性电荷(长度为2α0)所产生的

缀饰势的作用下,波函数沿z 轴被拉伸。当α0 接

近20
  

a.u.时,波 函 数 出 现 一 个 鞍 形;当 α0=
30

 

a.u.时,在线性电荷的端点±α0 周围形成两个

显著的最大值;从α0=50
 

a.u.开始,出现“二分”

结构[39],且双峰没有交叠,随着α0 的继续增大,
“二分”结构越发明显。
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图2 当取不同α0 值时,具有σg 对称性的KH氢原子基态波函数在x-z平面的投影结构图。

(a)
 

α0=0
 

a.u.;(b)
 

α0=10
 

a.u.;(c)
 

α0=20
 

a.u.;(d)
 

α0=30
 

a.u.;(e)
 

α0=50
 

a.u.;(f)
 

α0=100
 

a.u.

Fig 
 

2Projection
 

structure
 

diagrams
 

of
 

wave
 

functions
 

of
 

ground
 

state
 

of
 

KH
 

hydrogen
 

atom
 

with
 

σg symmetry
 

at
 

different
 

values
 

of
 

α0 on
 

x-z
 

plane 
 

 a 
 

α0=0
 

a u  
 

 b 
 

α0=10
 

a u  
 

 c 
 

α0=20
 

a u  
 

 d 
 

α0=30
 

a u  
 

 e 
 

α0=

                 50
 

a u  
 

 f 
 

α0=100
 

a u 

  为了进一步研究 KH 态氢原子的本征态结

构,图3给出了α0=60
 

a.u.时,能级最低的8个具

有σg 和σu 对称性的本征态的波函数在x-z 平面

的投影结构图。从图中可以看出,α0=60
 

a.u.时,
基态(1s)和第一激发态(2p)的波函数呈现出典型

的“二分”结构。这与文献[39]所记载的当α0≥
50

 

a.u.时开始出现完全的“二分”结构相吻合。而

对于较高激发态,发现波函数基本都是由几个独

立的波包组成,并且波包之间没有交叉。比如,
 

2s
态由3个独立波包构成,3p态由4个独立波包构

成,4f态由8个独立波包构成。将这种由多个独

立波包组成本征函数的构型命名为“多分”结构,
“多分”结构不是本文中所研究的几个激发态波函

数所特有的现象,而是所有具有σg 和σu 对称性的

本征态波函数在α0 比较大(α0≥50
 

a.u.)时表现

出来的普遍现象。

图3 当α0=60
 

a.
 

u.时,具有σg 和σu 对称性的KH氢原子的低能级本征态的波函数在x-z平面的

投影结构图。(a)
 

σg(1s);(b)
 

σu(2p);(c)
 

σg(2s);(d)
 

σu(3p);(e)
 

σg(3d);(f)
 

σu(4p);(g)
 

σg(3s);(h)
 

σu(4f)

Fig 
 

3Projection
 

structure
 

diagrams
 

of
 

wave
 

functions
 

of
 

low-level
 

eigenstate
 

of
 

KH
 

hydrogen
 

atom
 

with
 

σg and
 

σu 

symmetries
 

on
 

x-z
 

plane
 

when
 

α0=60
 

a u  
 

 a 
 

σg 1s  
 

 b 
 

σu 2p  
 

 c 
 

σg 2s  
 

 d 
 

σu 3p  
 

 e 
 

σg 3d  
 

                f 
 

σu 4p  
 

 g 
 

σg 3s  
 

 h 
 

σu 4f 
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4 结  论

采用了一组全新的基组来求解具有σg 和σu 对

称性的KH氢原子的本征能量。对于基态(1s),所
提方法可以精确求解本征能量。对于激发态,所提

方法的计算结果与文献[36]中的结果虽有差距,但
差距随着α0 值的增大而逐渐减小并且最终两者会

完全吻合。当α0≥40
 

a.u.
 

时,所提方法可以非常

精确地计算出具有σg 和σu 对称性的KH氢原子的

本征能量。另外,还进一步研究了KH氢原子的本

征态结构。当α0≥50
 

a.u.时,除了低能级本征态呈

现出的“二分”结构[39]外,高能级本征态还呈现出

“多分”结构。
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