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我们最近证明, 利用红外和深紫外双色激光场, SF6 分子的结构信息可以通过其电离谱上的相干条纹获

得 [arXiv,1912.08499(2019)]. 在本文中, 我们利用该方法考察了两种不同几何结构的分子离子    在激光场

中的直接阈上电离 (ATI)过程. 通过与单色激光场中电离谱的比较发现, 双色激光场的电离谱可以分辨分子

的不同几何结构. 由相干条件导出的公式可以很好地解释直接 ATI动能谱和动量谱中的干涉条纹. 此外, 还

发现通过改变分子核间距或改变激光强度可以改变电离谱的形状. 由此可以推断, 双色激光场诱导的 ATI谱

具有鉴别分子不同构型的能力, 对复杂分子的几何结构成像具有一定的参考意义.
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1   引　言

因为成像分子的几何结构能够帮助我们更直

观的去理解微观世界, 从而促进了物理化学、材料

科学和生物科学的发展, 对于科学家而言探测分子

的内部结构一直以来是比较重要的研究课题. 然

而, 与原子相比, 分子内部结构相对来说更为复杂,

通过普通的实验方法来获取它的结构信息是困难

的. 随着激光技术的发展, 尤其是超强超快激光的

出现, 为研究相关的超快动力学过程提供了一种前

所未有的探测工具. 在最近几十年, 利用飞秒超快

激光激发分子产生许多强场高阶非线性超快现象,

比如阈上电离 (ATI)[1,2], 高阶阈上电离 (HATI)[3−6],

高次谐波 (HHG)[7,8] 和非序列双电离 (NSDI)[9,10]

等等. 因为在这些过程中被激发的分子能够发射出

与他们的内部结构相关的光谱或电子谱, 故通过提

取这些光谱或电子谱我们能够对分子结构进行

成像.
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最近, Meckel等 [11] 测量了在线偏振激光场下

N2 和 O2 分子的隧穿电子和弹性散射电子的三维

动量谱, 并且获取了有关分子电子轨道和核位置的

相关信息. Huismans等 [12] 通过利用直接电离和散

射电子波包之间的干涉提出对分子外部轨道全息

成像的方案.    作为最简单的三原子分子离子,

无论是在理论上还是实验上, 它的外场动力学已经

被广泛地研究. Lötstedt 等 [13] 通过改变激光脉冲

的载波包络相位来选择   解离之后最终与电子

结合的质子 . 元凯军等 [14] 利用双色圆偏振阿秒

UV激光脉冲对  分子的多中心光电离过程进行
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研究, 发现在分子框架下的光电子动量分布的干涉

图案能够反映电场的螺旋和对称性.

上述大多数研究都是基于时域理论, 它所需要

的计算时间比较长. 最近, 我们基于频域理论考察

了双色激光场下利用 ATI谱对复杂的 SF6 分子进

行成像, 并得到该分子的键长信息 [15]. 频域理论是

基于非微扰量子电动力学的方法, 首次被郭东升

等 [16] 提出, 随后被成功运用到 HHG[17]、HATI[18−19]

及 NSDI[20] 过程中. 尤其, Fu等 [21] 利用高次谐波

产生过程证明了在强场物理中时域和频域理论之

间的对应关系. 这里, 我们将利用该方法来探索在

强激光场下对 H32+两种不同的几何结构进行成像.
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在本文中, 我们主要关注直接 ATI过程 [22,23].

首先, 给出H32+的两种几何构型, 见图 1, 其中图 1(a)

表示的是线形构型, 图 1(b)表示的三角形构型. 然

后, 得到在单色激光场下   分子的直接 ATI角

分辨能谱, 并分析了两种构型下的能谱特点. 之后,

我们在单色激光的基础上增加一束线偏振激光, 研

究   分子在双色激光场下的直接 ATI谱, 发现

不同分子构型存在不同的干涉条纹, 并详细给出了

干涉条纹的原因. 此外, 我们通过改变激光场的强

度和核间距比较了   分子的三角形构型和线形

构型的角分辨光电子能谱的不同. 最后, 我们给出

了结论. 在双色激光场下的直接 ATI能谱拥有鉴

别  不同分子构型的能力, 这将对复杂分子的结

构成像具有一定的参考意义.
 

2   理论方法

H2+
3我们考虑   分子在线偏振激光场下的电离

过程中, 其中激光场的偏振方向是沿着 Z 轴. 这里

我们使用的是原子单位且分子-光子体系是独立和

能量守恒的, 三原子分子与激光体系的哈密顿量可

以写为 

H = H0 + U + V, (1)

H0 =
(−i∇)

2

2
+ ωNa

Na ω

Na =
1

2
(a+a+ aa+) a a+

其中,    表示的是电子-光子能

量算符,    表示的频率为   的激光场的光子数算

符   , 这里的    和    表示的是

光场的湮灭和产生算符. U 代表了分子的库仑势,

电子和光子的相互作用势 V 可以表示为 

V = −1

2
[(−i∇) ·A(r)+A(r) · (−i∇)]+

A(r)
2

2
, (2)

A(r) A(r) = g(ε̂eik·ra

+c.c.) g=(2ωVγ)
−1/2 Vγ

ε̂= ε̂x cos(ξ/2)+iε̂y sin(ξ/2),

ξ ξ = π/2

ξ = 0

其中,  为激光场矢势, 表示为 

 ,   ,   为光场的归一化体积. 光场

的 偏 振 矢 量 定 义 为  

其中  表示激光场的偏振度, 比如  对应的是

圆偏振,   对应的是线偏振 [24].

|ψi⟩ = Φi(r)⊗ |ni⟩
H0 + U

Ei = −EB + (ni + 1/2)ω Φi(r)

EB |ni⟩

|ψf⟩ = |ψPf,n f
⟩

体系的初态可以表示为   , 对

应于哈密顿量   的本征态 , 其本征能量为

 , 其中   表示的是具有

结合能  的分子电子的基态波函数,   表示的是

光 场 的 Fock 态 . 体 系 的 末 态 可 以 表 示 为

 , 用量子化的 Volkov 态来表示, 它可

以表示为 [25]
 

|ψPf,nf⟩ = Ve
−1/2

∞∑
j=−nf

ei[pf+(up−j)k]·r

× Jj(ζf, η, ϕξ)∗e−ij(ϕξ+
θ
2 ) |nf + j⟩ , (3)

Ve pf

up = Up/ω Up

k

EPf,nf = Pf
2/2 + (nf + 1/2)ω + upω

nf

Jj(ζf, η, ϕξ)

其中:   表示的是归一化体积;   为电离电子的末

态动量;    , 其中   表示在激光场中电子

的有质动力势能;   为激光场的光子动量. 末态的

总能量为  , 其中

 表 示 激 光 场 的 光 子 数 . 广 义 贝 塞 尔 函 数

 可以表示为 

Jj(ζf, η, ϕξ) =
∞∑

m=−∞
J−j−2m(ζf)Jm(η)e2imϕξ , (4)

其中, 

ζf = 2

√
up

ω1
|pf · ε̂| , η =

1

2
up cos ξ,

ϕξ = tan−1[(Pz/Px) tan(ξ/2)],

Pz(Px)  表示动量在 Z(X) 轴上的分量. 因此, 在单

色激光场下的直接 ATI的跃迁矩阵元能够被写成 

 












(a) (b)

H2+
3图 1      分子的几何构型　(a)线形构型 ; (b)三角形构

型. 核间距为 r0 = 2.0 a.u.

H2+
3Fig. 1. Geometrical  configuration  of     at  internuclear

distance  r0 =  2.0  a.u.:  (a)  Linear  molecule;  (b)  triangular

molecule. 
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Td = ⟨ψf |V |ψi⟩ = Ve
−1/2[(up−j)ω]Jj(ζf, η, ϕξ)Φi(Pf),

(5)

j = ni − nf其中  表示的是从激光场中吸收的光子数.

H = H0 + U + V

上述公式都是基于单色激光场的情况. 当激光

场变为双色激光场时 , 哈密顿量仍然可以用

 表示, 但在双色激光场条件下电

子-光子能量算符变为 

H0 =
(−i∇)

2

2
+ ω1Na1

+ ω2Na2
,

电子和激光的相互作用势变为 

V = − 1

2

{
(−i∇) · [A1(r)+A2(r)]+[A1(r)+A2(r)]

× (−i∇)
}
+

1

2
[A1(r)

2 +A2(r)
2]. (6)

|ψi⟩ = Φi(r)⊗ |l1⟩ ⊗ |l2⟩体系的初态变为  , 末态变为  ∣∣∣ψPf ,m1,m2

⟩
=Ve

−1/2 exp[i(Pf + up1k1 + up2k2) · r]

×
∞∑

q1=−m1,
q2=−m2

ℑq1,q2(ζ)
∗ exp{−i[q1(k1 · r + ϕ1)

+ q2(k2 · r + ϕ2)]} |m1 + q1,m2 + q2⟩ . (7)

最终, 在双色激光场条件下直接 ATI跃迁矩阵元

可以表示为 [26]
 

Td = ⟨ψf |V |ψi⟩ = Ve
−1/2[(up1−q1)ω1

+(up2−q2)ω2]ℑq1,q2(ζf)Φi(Pf), (8)

q1 q2其中   (  ) 表示从 IR(XUV)激光场中吸收的光

子数. 此时广义贝塞尔函数表示为 

ℑq1,q2(ζ) =
∑

q3q4q5q6

J−q1+2q3+q5+q6

× (ζ1)J−q2+2q4+q5−q6(ζ2)J−q3(ζ3)

× J−q4(ζ4)J−q5(ζ5)J−q6(ζ6), (9)

ζ ≡ (ζ1, ζ2, ζ3, ζ4, ζ5, ζ6)其中函数宗量为  , 

ζ1 = 2

√
up1
ω1

|pf · ε̂1| , ζ2 = 2

√
up2
ω2

|pf · ε̂2| ,

ζ3 =
1

2
up1 cos ξ1, ζ4 =

1

2
up2 cos ξ2,

ζ5 = 2

√
up1up2ω1ω2

ω1 + ω2
, ζ6 = 2

√
up1up2ω1ω2

ω1 − ω2
. (10)

我们假设激光场的初始相位都为 0°, 分子波

函数是由氢原子 1s轨道的线性组合而成. 因此, 对

于线形构型的分子而言, 在动量空间下的基态波函

数表示为 

Φlinear(P ) = (πα)−3/4C1e−(P 2/2α)[1 + 2 cos(Pz · r0)],
(11)

α = 2EB H2+
3其中,   . 而对于三角形构型的  , 动量空

间的波函数为 

Φtriangular(P ) = (πα)−3/4C2e−(P 2/2α)

× e
√

3
6 iPzr0

[
1

e2
+ 2 cos(Px · r0)

]
, (12)

α = 2EB C1 C2其中,   ,   和  分别为线形构型和三角形

构型分子的原子轨道组合系数. 

3   结果与讨论

H2+
3图 1表示  分子两种不同的几何构型. 对于

线形构型而言, 3个原子都是沿着 Z 轴, 中间的原

子位于坐标轴的原点. 而三角形构型是位于 XZ 平

面, 其中, 一个原子位于 Z 轴, 剩余的两个原子之

间的连线平行于 X 轴, 三角形分子的中心位于坐

标原点. 这里, 我们假设在任意两个原子之间的核

间距是保持不变的, 即 r0 = 2.0 a.u..

H2+
3

EB = 29.376 ω = 1.55

I = 1.0× 1013

首先计算单色线偏振激光场下   分子的光

电子角分辨的直接 ATI能谱. 如图 2所示, 横轴表

示的是电离电子的出射方向与 Z 轴之间的夹角 qf,
纵轴表示的是电离电子的动能. 分子的电离势为

  eV, 激光场的频率为   eV, 场

强为  W/cm2.

ω1 = 1.55

ω2 = 50ω1 I1=I2=1.0× 1013

从图 2中可以看出, 光谱是关于角度 π/2对称

的, 而且随着角度越靠近 π/2处, 出射电子的能量

变得越低. 仔细观察 H32+分子两种不同构型下的

ATI光谱没有发现形状上的不同. 这很容易理解,

因为 ATI过程是多光子电离过程, 其中分子能够

吸收多于它自身电离所需要的光子数 . 在直接

ATI过程中电子能够被直接电离而不发生回碰过

程. 因此, 可以得出结论, 在单色线性偏振激光场

下角分辨直接 ATI能谱对分子的几何结构是不敏

感的. 接下来, 将进一步研究在双色激光场下角分

辨 ATI能谱. 双色激光场的频率为    eV,

 , 场强为  W/cm2.

图 3表示的是在双色线性激光场下两种不同

几何构型的 H32+分子的角分辨直接 ATI能谱. 首

先, 我们发现两种不同构型下的 ATI光谱都呈现

出两个关于 π/2对称的平台结构, 其中, 第一个平

台的电离几率要远大于第二个平台的电离几率. 每

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 69, No. 7 (2020)    073201

073201-3

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


J−q1(ζ1, ζ3)

一个平台都有一定的宽度分布, 它是由贝塞尔函数

 决定的, 可以表示为 

J−q1(ζ1, ζ3) =
1

T

∫ T/2

−T/2

dt exp{i[ζ1 sin(ω1t)

+ ζ3 sin(2ω1t) + q1ω1t]}, (13)

T = 2π/ω1 q1

Acl(t) = ε̂1E1/ω1 cos(ω1t) E1

ε̂1

其中,    .    表示的是吸收的 IR光子数.

另一方面 ,  IR激光场可以看作是经典激光场 ,

 表示的是激光的矢势,  

表示的是 IR激光场的振幅,   表示的是激光偏振

的方向. 因此, 电子在 IR激光场的经典行为可以

表示为 

Scl(pf, t) =
1

2

∫ t

0

dt′[p+Acl(t
′)]2

=
(1
2
pf

2 + Up1

)
t+ 2

√
up1

ω1
sin(ω1t)pf

× ε̂1 +
1

2
up1 sin(2ω1t),

(14)

Up1 = E1
2/(4ω1

2)其中   表示的是电子在 IR激光场

的有质动力势. (13)式变为 

J−q1(ζ1, ζ3) =
1

T

∫ T/2

−T/2

dt exp{if(t)}, (15)

f(t) = Scl(pf, t)− (q2ω2 − Ip)t

t0 f ′(t) = 0

其中  . 利用鞍点近似,

鞍点  满足  , 由此得到能量守恒关系 

1

2
[pf +Acl(t0)]

2 = q2ω2 − IP, (16)

q2其中,    表示吸收的 XUV 光子数. 最终, 我们能

够得到电离电子的最终能量为 

Ef =

[√
2Up1cos2(ω1t0)(cos θf)2 + q2ω2 − IP − 2Up1

−
√

2Up1 cos(ω1t0)(cos θf)
]2
. (17)

q2

H2+
3

(17)式给出了不同的  值的直接 ATI能谱的开始

曲线和截断曲线, 如图 3中的实线所示. 另一方面,

对于  分子两种不同构型下的 ATI能谱中存在
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图 2    在单色线性偏振激光场下两种不同几何构型的 H32+分子角分辨直接 ATI能谱　(a)线形; (b)三角形. 核间距为 r0 = 2.0 a.u.

Fig. 2. Angle-resolved direct ATI spectra of H32+molecular ions at internuclear distance r0 = 2.0 a.u. by monochromatic linearly po-

larized laser fields: (a) Linear; (b) triangular. 
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图  3    在双色线性偏振激光场下两种不同几何构型的 H32+分子角分辨直接 ATI能谱　 (a)线形 ; (b)三角形 . 核间距为 r0 =

2.0 a.u.,  

tcq2 = ω1t0(q2 = 1, 2)

Fig. 3. Angle-resolved direct ATI spectra of H32+molecular ions at internuclear distance r0 = 2.0 a.u. by bichromatic linearly polar-

ized laser fields: (a) Linear; (b) triangular. Here,   .
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Φi(Pf)

不同的干涉条纹 , 如图 3所示 . 通过仔细分析

(8)式中的直接 ATI跃迁矩阵元, 我们发现造成这

些干涉条纹的主要原因是由于  项的作用.

1 + 2 cos(Pz · r0) = 0

接下来, 我们重点关注由 (11)式和 (12)式表

示的不同构型的分子波函数 . 对于线形构型的

H32+而言, 在 ATI能谱中的干涉条纹满足相消干

涉条件,   , 也就是
 

Pz · r0 =
2π
3

+ 2nπ,或
4π
3

+ 2nπ,

(n = 0,±1,±2, · · ·). (18)

因此, 电离电子的能量可以表示为
 

E =
P 2

2
=

(
2π
3

+ 2nπ)
2

2cos2θr02
, 或

(
4π
3

+ 2nπ
)2

2cos2θr02
,

(n = 0,±1,±2, · · · ). (19)

与线形分子类似, 当分子构型为三角形构型时, 干

涉条纹曲线满足条件为
 

1

e2
+ 2 cos(Px · r0) = 0, (20)

电子的最终能量可以表示为
 

E =
P 2

2
=

[
arccos

(
− 1

2e2

)
+ 2nπ

]2
2sin2θr02

× (n = 0,±1,±2, · · · ). (21)

我们发现相消公式 (17)式 (如图 3(a)中的黑色虚

线所示 )和 (19)式 (如图 3(b)中的黑色虚线所

示)得到的相干条纹与数值计算的 ATI谱中的干

涉条纹相符合.

我们进一步计算在双色线性偏振激光场下两

H2+
3

Pz = 0

种不同几何构型的   分子在 XZ 平面的动量谱.

我们发现 XZ 平面的动量谱呈现两个半环状结构,

而且关于  对称. 其中, 内部的半环状结构的

电离几率要大于外部半环状结构的电离几率. 除此

之外, 对于不同的几何构型, 动量谱呈现出不同的

干涉条纹形状. 为了解释其中的原因, 我们详细分

析了不同的构型下的分子波函数.

Pz =
π
3
+ nπ,

2π
3

+ nπ(n = 0,

±1,±2, · · · )
H2+

3

Px =
arccos(−1/(2e2))

2

Px = 2.8

对于线形分子而言, (18)式满足干涉条件, 通

过进一步推导, 我们能够给出电子动量在 Z 方向

分量的干涉曲线公式  

 (如图 4(a)中的黑色虚线所示), 它和干

涉条纹符合得很好. 当   分子为三角形构型时,

通过推导 (20)式可以得到  

(如图 4(b)中的黑色虚线所示), 可见干涉曲线与

动量谱中的干涉条纹也是符合的 . 另外 , 当

  a.u.时, 图 4(a)和图 4(b)中的动量谱也

存在干涉条纹, 这里的干涉条纹是来自原子本身,

与我们本文中所讨论的分子结构无关. 因此, 综上

所述, 我们能够给出在直接 ATI动量谱中的干涉

条纹的预测公式.

在前文中, 我们已经推导出不同情况的干涉条

纹公式, 现在我们改变分子的核间距和激光场的强

度来观察 ATI谱的变化. 如图 5所示, 随着分子核

间距的增大, 干涉曲线向下移动, 根据前文所得到

的 (18)式和 (20)式很容易理解, 当核间距 r0 增大

时, 为了满足干涉条件, Pz 的值将变得更小. 另外,

根据 (19)式和 (21)式得到的干涉曲线公式去模拟

不同核间距下 ATI谱中的干涉条纹, 发现它们符

合得很好. 图 6表示的是在不同的激光强度条件下
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3图 4    在双色线性偏振激光场下两种不同几何构型的   分子在 XZ 平面的动量谱　(a)线形; (b)三角形. 核间距为 r0 = 2.0 a.u.

H2+
3Fig. 4. The direct ATI momentum spectra of   molecular ions at internuclear distance r0 = 2.0 a.u. by bichromatic linearly polar-

ized laser fields: (a) Linear; (b) triangular. 
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H2+
3  分子两种不同的分子构型的角分辨直接

ATI能谱. 研究发现, 随着激光强度的不断提高,

相干条纹的位置保持不变, 但是出射电子的能量因

为 XUV激光场的作用而变得更大. 正如我们所知

道的, 在双色激光场的作用下, IR激光能够拓宽直

接 ATI谱的宽度, 而 XUV激光能够提高分子的电

离几率 [24]. 通过以上的讨论, 我们发现根据满足干

涉条件推导出的相消干涉公式能够描述 ATI谱中
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H2+
3图  5      在双色线性偏振激光场下两种几何构型的   分子不同的核间距条件下角分辨直接 ATI能谱　 (a)−(c)线形 ;

(b)−(f)三角形. (a), (d)核间距为 r0 = 1.0 a.u., (b), (e)核间距为 r0 = 2.0 a.u., (c), (f)核间距为 r0 = 3.0 a.u.

H2+
3Fig. 5. Angle-resolved direct ATI spectra for linear (a)−(c) and triangular (b)−(f)    molecular ions by bichromatic linearly polar-

ized laser field with r0 = 1.0 a.u. (a), (d), r0 = 2.0 a.u. (b), (e), r0 = 3.0 a.u. (c), (f). 
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图  6      在双色线性偏振激光场下两种几何构型的   分子不同激光强度条件下角分辨直接 ATI能谱　 (a)−(c)线形 ;

(b)−(f)三角形 . 核间距为 r0 = 2.0 a.u., (a), (d)激光强度为    W/cm2, (b), (e)   W/cm2,

(c), (f)   W/cm2

H2+
3

I1 = I2 = 1.0× 1012 I1 = I2 = 1.0× 1013

I1 = I2 = 1.0× 1014

Fig. 6. Angle-resolved direct ATI spectra for linear (a)−(c) and triangular (b)−(f)    molecular ions with r0 = 2.0 a.u. by bichro-

matic  linearly  polarized  laser  fields.  The  intensity  of  laser  fields  are   W/cm2  (a),  (d),   

W/cm2 (b), (e),    W/cm2 (c), (f), respectively.
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H2+
3

的干涉条纹. 而且, 对于双色激光场下的角分辨直

接 ATI能谱, 它对分子的构型、分子之间的核间距

以及激光场的强度都是很敏感的. 因此, 利用双色

ATI能谱我们能够鉴别区分   分子的两种不同

几何构型. 

4   结　论

H2+
3本文中, 我们从理论上分别研究了  分子两

种不同几何构型在单色激光场和双色激光场下的

角分辨直接 ATI能谱, 针对不同的情况我们给出

了详细的分析. 结果表明在双色线性偏振激光场下

的直接 ATI能谱相对于单色激光场下的直接

ATI能谱对分子的几何结构更加敏感. 并且, 在双

色激光场条件下, 直接 ATI能谱针对不同的几何

结构呈现出不同的干涉条纹. 我们利用鞍点近似给

出了能谱中的每个平台的开始和截止曲线. 此外,

对于双色线偏振激光场, 我们推导出不同几何结构

的角分辨直接 ATI能谱的相干曲线公式, 并且相

干公式携带了相关的分子结构的信息. 因此, 在双

色激光场下的角分辨直接 ATI能谱能够区分同一

分子的不同几何结构, 这为将来成像大的复杂分子

提供了一种新颖的工具.
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Abstract

H2+
3

Since  imaging  the  geometrical  structure  of  molecules  can  help  to  understand  the  microscopic  world
intuitively,  and  thereby  to  promote  the  development  of  physics,  chemistry,  material  science  and  biological
science, it has long been an important subject for scientists to probe the molecular internal structure. Generally,
however,  because  of  the  relative  complexity  of  the  molecular  internal  structure,  it  is  difficult  to  obtain  the
relevant information by ordinary experimental means. With the development of laser technology, especially the
advent  of  intense  ultrafast  laser  field,  ultrafast  laser  pulse  provides  an  unprecedented  detection  tool  to
investigate the related ultrafast dynamics. In recent years, strong field high-order nonlinear ultrafast processes,
such  as  above-threshold  ionization(ATI),  high-order  above-threshold  ionization(HATI),  high  harmonic
generation(HHG), and non-sequential double ionization (NSDI), were produced by using femtosecond ultrafast
laser  to  excite  molecules.  Since  the  molecules  excited  in  these  processes  emit  the  photon and electron signals
pertinent to their  internal structures,  it  is  natural  that one can obtain the imaging of  molecular structure by
extracting the signals. Recently, we have demonstrated that the structural information of SF6 molecules can be
obtained by the interference fringes on the ATI spectrum using the infrared and ultraviolet bichromatic laser
fields[arXiv,  1912.08499  (2019)].  In  this  paper,  we  use  frequency-domian  method,  which  is  based  on  non-
perturbed  quantum  electrodynamics,  to  investigate  the  direct  above-threshold  ionization  (ATI)  process  of
triatomic molecular ion     with two different geometrical structures by monochromatic and bichromatic laser
fields,  and  given  the  detailed  analysis  of  the  spectra  for  each  case.  Compared  with  the  monochromatic  laser
field,  it  is  found  that  the  ATI  spectrum  by  the  bichromatic  laser  field  is  more  sensitive  to  the  geometrical
configuration  of  molecular  ion,  thereby  it  can  be  applied  to  identify  the  different  geometrical  structure  of
molecules.  In  the  case  of  bichromatic  laser  fields,  the  direct  ATI  spectrum show different  interference  fringes
with different molecular configurations. We give the beginning and cutoff curves of each platform by employing
the saddle-point approximation. Furthermore, we derive the destructive curves formulas for different molecular
configurations in angle-resolved direct ATI energy spectra and momentum spectra,  respectively,  which carries
the  information  about  themolecular  structure.  In  addition,  it  is  found  that  the  shape  of  the  spectra  can  be
modified  by  changing  the  molecular  internuclear  distance  or  varying  the  laser  intensity.  Thereby,  it  can  be
inferred  that  the  ATI  spectrum  induced  by  bichromatic  laser  field  has  the  ability  to  identify  different
configurations of the same molecules, which is instructive to image geometrical structure of complex molecules.

H2+
3Keywords:    molecular ion, direct above threshold ionization (ATI), different molecular configurations

PACS: 32.80.Fb, 33.20.–t                          DOI: 10.7498/aps.69.20200013
 

*  Project  supported  by  the  National  Natural  Science  Foundation  of  China  (Grant  Nos.  11474348,  11674198,  11425414,

11774411).

†  Corresponding author. E-mail:  wbb@aphy.iphy.ac.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 69, No. 7 (2020)    073201

073201-8

http://dx.doi.org/10.7498/aps.69.20200013
mailto:wbb@aphy.iphy.ac.cn
mailto:wbb@aphy.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

