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در حضور میدان لیزر فروکوتاه با روش   های دو الکترونیهای مرتبه بالا در سامانه بررسی تولید هماهنگ

 های همدوس جفت شدهحالت

 ۳و محسن وفایی ۱، علیرضا نیکنام۲، نادر مرشدیان۱،۳محمدرضا عیدی

 شیمی فیزیک، گروه شیمی، دانشکده علوم پایه، دانشگاه تربیت مدرس، تهران، ایران گروه  ۱
 پژوهشکده فیزیک پلاسما و گداخت هسته ای، تهران  ایران-پژوهشگاه علوم وفنون هسته ای ۲

 پژوهشکده لیزر و پلاسما، دانشگاه شهید بهشتی، تهران، ایران ۳

 چکیده

شده فرمولبندی شده و روابط آن استخراج گردیده است و به  های همدوس جفت در حضور تپ لیزر، با روش حالتهای دو الکترونی  در این مقاله، رفتار حالت پایه سامانه
آید سپس این  های همدوس جفت شده بدست می حالت مولکول هیدروژن با روش  ابتدا حالت پایه سامانه دو الکترونی مثلسازی،  برای شبیه. صورت عددی پیاده سازی شده است

های همدوس جفت شده فرمولبندی و به کار گرفته شده های دو الکترونی با روش حالت های مرتبه بالای این سامانه هماهنگروابط مربوط به تولید .شود سامانه تحت میدان مطالعه می

 .است

ای چندبعدی وابسته به زمان توسعه داده  ذره های اتمی و مولکولی بس سازی کوانتومی سامانه شبیههایی که در سالیان اخیر برای  از مهمترین روش

های اتمی و  سازی سامانه شبیه - ۱: عمده و درخور توجه استاین روش دارای چند مزیت . [8-۲]های همدوس جفت شده است شده است روش حالت

تعداد زیادی از  - ۳.شوند می  های همدوس به طور محدود و تصادفی انتخاب شبکه اولیه حالت - ۲. [۳]سازد ای چند بعدی میسر می ذره مولکولی بس

تحول )ها  اگر چه روش کاملا کوانتومی است اما از دینامیک کلاسیک برای بررسی حرکت الکترون - ۴. روند ها در معادله ها، از بین می شدگی جفت

های مولکولی هیدرژون گونه و پتانسیل  که در مورد سامانه تر از همه آن  در نهایت و مهم -۵. بریم بهره می( های حقیقی های همدوس در زمان حالت

 .[۳]شود ها با تابع خطا می های کولنی و جایگزینی آن کنند که این امر باعث رفع تکینگی های همدوس بر روی پتانسیل متوسط حرکت می کولنی، حالت

  حالت همدوس متحرک نمایش داد  Nنهش توان بر اساس برهم بعدی را می Mشده، تابع موج یک سامانه  های همدوس جفت طبق روش حالت

                      
     

 
 

 

   

           (1) 

های موج گاوسی با پهنای  بعدی، بسته Mهای همدوس  بعدی است که در نمایش مکان، این حالت M یک حالت همدوس          که در این رابطه 

 هستند  ثابت 

        
  
 
 
 
  

      
  
 
             

 
  

 

 
                 

         

  
   

 

   

 (2) 

سازی مولکول هیدروژن، با در نظر  در شبیه. [۱]برای دو الکترون تمایزناپذیر باشندشود که نتایج  های همدوس طوری دستکاری می شبکه اولیه حالت

هامیلتونی . ایم دو هسته ثابت هستند که فرض کرده در حالیایم  اپنهایمر، دینامیک کوانتمی کامل دو الکترون را در نظر گرفته –گرفتن تقریب بورن 

 : در عدم حضور میدان لیزر [۱]گونه سامانه مولکولی هیدروژن
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   (3) 

 گردد می ، به جملات بالا اضافه[۱]شود در حضور لیزر تنها جمله زیر که از تقریب دوقطبی الکتریکی ناشی می

                                       (4) 
ای با پوشی به  سازی از یک لیزر چهار چرخه  در این شبیه. پوش میدان لیزر است     لیزر و فرکانس  دامنه میدان الکتریکی،    در رابطه بالا

برای شبیه سازی سامانه . استفاده شده استنانومتر  ۳۹۱طول موج  متر مربع و وات بر سانتی ۱۱۱۵ثانیه و شدت فمتو  ۲/۵با پهنای کلی      شکل

ها مستلزم  پویا بودن کامل کوانتومی هسته. ها نیز وارد محاسبات شود ها را پویا در نظر گرفت تا جرم آن های دوتریم و تریتیم باید هسته مولکول

توان از  به جای آن می. هاست که اکنون در دسترس نیست اپنهایمر است و در نظر گرفتن دینامیک کوانتومی برای هسته – پوشی از تقریب بورن چشم

از روی معادله شرودینگر رابطه زیر برای بدست آورن تحول . [۱]ها بهره برد معادله دینامیک کلاسیکی نیوتون برای توصیف تقریبی اثر حرکت هسته

 [۱]آید های همدوس نامتقارن بدست می زمانی تابع موج الکترونی در پایه حالت
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        (6) 

 [۱]گردد در این روش بدین صورت محاسبه می   مقدار انتظاری عملگر 

                      
        

     

 
 

   

 (7) 

 [۱]توان دید الکترون به ترتیب می –هسته و پتانسیل کولنی دافعه الکترون  –برای پتانسیل کولنی جاذبه الکترون 
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(9) 

پایه  برای بدست آوردن حالت. اند ها به کار برده شده برای هسته  ها و اندیس  برای الکترون  تابع خطای مختلط است و اندیس      که در این رابطه 

در . یخته سامانه را نیز بدست آوردبا استفاده از روش گرام اشمیت حالت برانگ. شده است  استفاده [۶]کارلوی پخشی –دقیق سامانه از روش مونت 

های موهومی  ّ شده است در زمان یابند و تنها تابع موج که روی شبکه اولیه بسط داده  های همدوس در زمان تحول نمی حالت پایه، سامانه حالت محاسبه

ف محاسبه های مختل ای متفاوت و شبکه های بین هسته پایه سامانه مولکول هیدروژن به ازای فاصله حالت. یابد تا انرژی حالت پایه حاصل شود تحول می

پس از آنکه حالت پایه دقیق سامانه بدست آمد با افزودن جمله مربوط به لیزر به هامیلتونی و تحول . به تصویر کشیده شده است( ۱)شده و در شکل 

 [۵]های همدوس از روابط دینامیک کلاسیکی زیر حالت

  

  
  

 

 

         

   
    

   
   
   

  
 
 

 

         

  
   (11) 

مقادیر انتظاری مشاهده پذیرهای مختلف مثل مکان، اندازه حرکت . گیرد های حقیقی رفتار حالت پایه مورد بررسی قرار می و تحول تابع موج در زمان

ها نیز در هر گام زمانی قابل  های یونش مرتبه اول و دوم الکترون نرخ [۱] .محاسبه کرد (7)توان طبق رابطه  را می... های کولنی و  ای، نیرو خطی و زاویه
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از روی شتاب  [9]آید و با تبدیل فوریه ها در هر گام زمانی بدست می های کولنی، شتاب هر یک از الکترون از مقدار انتظاری نیرو [۱] .است  محاسبه

بالا در شکل   های مرتبه حالت همدوس، طیف هماهنگ ۹۱۱۱ای مجموعا متشکل از  برای شبکه. آید می بالا بدست های مرتبه  ها طیف هماهنگ الکترون

 . [1]به تصویر کشیده شده است( ۲)

 
ای با بیشینه شدت تپ لیزر چهار چرخه -1-شکل

 

    11
1۱

و  

 .فمتو ثانیه 2/۱نانومتر با پهنای 391طول موج 

 
 . طیف هماهنگ مرتبه بالا در مولکول هیدروژن -2-شکل

 گیری نتیجه

بیشتر باشد، مقادیر محاسبه شده برای چاه پتانسیل مولکول هیددروژن  ( های همدوس حالت)های شبکه  دهد که هر چه تعداد پایه نشان می( ۱)شکل 

  کتهای همددوس شدر   مولکول هیدروژن، هر مقدار تعداد حالت  های مرتبه بالا سامانه برای طیف هماهنگ( ۲)در شکل. شود تر می به مقدار دقیق نزدیک

رود ایدن روش جدیدد امکدان مطالعده رفتدار       کنش لیزر با ماده، امید می سازی برهم در شبیه. گردد سازی بیشتر شود نتایج بهتری حاصل می کننده در شبیه

یفدی و توسدعه ایدن    هایی در بهبدود کمدی و ک   اکنون تلاش های دو الکترونی را تحت تپ لیزرهای شدید فروکوتاه فراهم کند و هم وابسته به زمان سامانه

 . روش در دست اقدام است
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