
 

专题: 极端条件原子分子动力学
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王景哲 1)    董福龙 2)†    刘杰 1)‡

1) (中国工程物理研究院研究生院, 北京　100193)

2) (河北大学物理科学与技术学院, 保定　071002)

(2024 年 9 月 12日收到; 2024 年 10 月 18日收到修改稿)

通过数值求解薛定谔方程, 计算了具有时间延迟的泵浦及探测飞秒激光联合作用下氢分子离子解离的

时间演化动力学. 研究发现, 通过调节探测光的脉宽长度可以对解离过程进行有效的操控; 同时, 结合延迟时

间依赖的离子解离动能谱, 可以反演出解离过程中的电子与核的微观动力学行为. 另外, 基于能动量守恒发

展了一个描述解离动力学的经典模型, 该模型能够定性地预言延迟时间依赖的解离动能谱. 利用离子动能谱

对探测光频率的依赖关系, 提出了一个重构离子核间距的含时演化的方案.
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1   引　言

近年来, 超短脉冲激光技术的迅猛发展使得

对原子分子的电离与解离动力学的调控成为了可

能, 其中分子解离的微观动力学过程一直是研究热

点 [1–8]. 研究人员发现对于不同的激光参数, 存在着

不同的分子解离机制 [9–12]. 研究电子和离子的动能

谱 (KER)是探究解离过程中的动力学机制的一种

重要手段 [13–17]. 这是由于通过对电子、离子动能谱

分布的分析可以获得离子的解离概率, 再结合分子

势能面和激光频率等信息, 就可以解析分子解离过

程中的重要物理过程 [18–23]. 前期的研究也表明, 分

子的解离动力学及离子的动能谱与激光场的强度、

频率及脉冲宽度等密切相关 [24–28].

H+
2  作为最简单的分子离子, 研究其反应和结

H+
2

H+
2

H+
2

H+
2

构是物理、化学、生物、材料等领域的基础 [29–31]. 飞

秒强激光场与  分子相互作用致分子解离现象受

到了广泛关注 [32–36]. 例如通过调节强激光场的载

波包络相位 (CEP)或泵浦光与探测光之间的时间

延迟, 可以有效控制  解离过程中局域电子波包

的不对称性 [37,38], 这种不对称性来源于吸收不同光

子数的多个阈上解离通道之间的干涉. 理论方面,

通过数值求解含时薛定谔方程, 人们发现通过改变

双色激光场的时间延迟, 可以控制  分子高次谐

波的空间分布 [39], 以及有效调控  解离过程中电

子在双核之间的分布 [40,41].

H+
2本文通过数值求解薛定谔方程, 深入研究了 

在序列双色激光场中延迟时间依赖的解离动力学.

并发展了基于能动量守恒的解离动力学的经典模

型, 此模型能够定性预言离子动能的含时演化过程

及延迟时间依赖的离子解离动能谱. 此外, 利用离
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子动能谱对探测光的依赖, 提出了重构离子核间距

含时演化过程的方案. 本文第 2节介绍物理模型以

及主要的计算方法; 第 3节展示主要的计算结果, 给

出基于能动量守恒的经典模型, 利用模型对数值进

行解释并对可能的应用进行讨论, 第 4节是总结. 

2   物理模型与计算方法

H+
2

H+
2

H+
2

H+
2

本文考虑两束具有时间延迟的飞秒激光与 

分子离子相互作用, 且激光电场极化方向与  取

向相同, 因此可以近似将相互作用体系简化为一个

一维系统. 对于一维三体系统   , 本文引进雅可

比坐标 [42] 描述该系统的哈密顿量. 雅可比坐标下

 的哈密顿量为
 

Ĥ0 =
−1

2µN

∂2

∂R2
+

−1

2me

∂2

∂z2
+ V (z,R) + Vc(R), (1)

µN=
M1M2

M1 +M2

M1=M2 = 1836 a.u.

me =
M1 +M2

M1 +M2 + 1

V (z,R) =
−1√

(z +R/2)2
+

−1√
(z −R/2)2

Vc(R) = 1/R

其中  是双核的约化质量, 两个核的

质量为  ; R 和 z 分别是双核和

其质心的相对坐标;    是电子的

约化质量;  

是电子-核库仑吸引势能;    是核-核排

斥势能. 除非特殊说明, 本文使用原子单位制.

H+
2  的含时薛定谔方程为

 

i
∂

∂t
ψ(z,R, t) = Ĥ(t)ψ(z,R, t), (2)

ψ(z,R, t) H+
2其中,    是   在光场中演化的波函数. 在

长度规范下, 采用偶极近似的哈密顿量为 

Ĥ(t) = Ĥ0 + E(t, td)z. (3)

E(t, td) = E1(t) + E2(t− td)

E1(t) = E1 sin2(πt/τ1) cos(ω1t) H+
2

E1

1× 1014 2 τ1 = 8T1 T1 = 2π/ω1

ω1 λ = 105 nm

t = −τ1 t = 0

td

E2(t− td)=E2 sin2[π(t− td)/τ2]×
cos[ω2(t− td)] E2

T2 =

2π/ω2 td τ2 ω2

光场的表达式为  , 其中

泵浦光  首先与  相

互作用.   为泵浦激光电场的振幅, 对应的激光强

度为   W/cm  .   , 其中  ,

 为波长   的泵浦激光的圆频率. 泵浦

光计算开始时间为  , 结束时刻为   . 泵

浦光结束后, 系统经过一定时间延迟   的无场演

化, 然后与探测光 

 发生相互作用.    为探测激光电场

的振幅, 对应的激光强度为 1 × 1013 W/cm2,  

 . 下文中改变  ,   和  计算了不同物理参

数及条件下的解离动能谱.

1280

0.1 a.u. 600

0.05 a.u. 0.1 a.u.

|z| < zc Mask(z)=1.0 zc ⩽ |z| ⩽ (zc + zb)

Mask(z)=cos [π(|z| − zc)/(2zb)]
1/8 |z| > (zc + zb)

Mask(z)=0 zc = 30 a.u., zb = 20 a.u.

利用 Crank-Nicholson方法 [43] 数值求解薛定

谔方程. 在数值计算中, z 方向使用  个空间格

点, 空间步长  , R 方向使用  个空间格点,

空间步长  , 时间步长为   , 为防止边

界处的波函数反弹造成非物理效应, 在 z 方向使用

一个光滑的吸收函数用来吸收边界处的波函数. 当

 时,   ; 当  时,

 ; 当 

时,   . 其中  , 考虑

到原子核运动得非常慢, 在 R 方向不加吸收函数.

H+
2考虑到所研究的  系统中, 原子核的运动远

远慢于电子运动. 故描述电子的运动可以采用玻恩-

奥本海默近似 (Born-Oppenheimer approximation,

BO近似), 其哈密顿量为 

ĤBO(R) =
−1

2me

∂2

∂z2
+ V (z,R) + Vc(R), (4)

此厄密算符满足的本征方程为 

ĤBO(R)χ
e
n(z,R) = εn(R)χ

e
n(z,R). (5)

χen(z,R)

εn(R)

ε1(R) ε2(R)

1sσg 2pσu
ε3(R) ε4(R)

ε1(R)

H+
2 R0 =

1.85 a.u.

H+
2

在特定核间距 R 下, 利用虚时演化算法 [44,45] 求解

方程 (5), 可得电子波函数   和能量本征值

 . 图 1给出了核间距 R 依赖的电子本征态中

基态  , 第一激发态  , 这两个态分别对应

先前工作中的  和   
[37]. 另外本文也展示了

第二激发态  和第三激发态  对应的分子

势能面. 其中基态   为束缚态, 其余激发态为

解离态. 当  分子稳定时, 电子处于束缚态,  

 为稳定时的核间距, 即基态势能曲线谷底

对应的核间距. 当   分子被激发, 电子可能跃迁
 

0 4 8
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
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图 1    不同电子本征态对应的核间距依赖的分子势能面

Fig. 1. Molecular potential  energy surfaces as a function of

the internuclear distance for different electronic eigenstates.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 24 (2024)    248201

248201-2

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
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


到解离态, 随时间演化分子的双核间距逐渐增加,

导致解离发生.

Ĥ0无场哈密顿量  的本征方程为 

Ĥ0ψ(z,R) = Eψ(z,R), (6)

Ĥ0 ĤBO(R)其中 E 表示   的本征谱. 由于   的厄密性,

可以将本征波函数做如下展开: 

ψ(z,R) = χen(z,R)⊗ ϕ(m)
n (R), (7)

ϕ
(m)
n (R)其中  为核的本征态. 玻恩-奥本海默近似下:

 

[T̂N + εn(R)]ϕ
(m)
n (R) = Eϕ(m)

n (R), (8)

T̂N=
−1

2µN

∂2

∂R2

Ĥ0

ϕ
(m)
n (R) n = 1, 2, 3, 4; m = 1, 2, 3, · · · , 600

其中  . 利用虚时演化算法求解方程 (8),

就可以得到玻恩-奥本海默近似下算符  的本征函

数  , 其中  .

H+
2 P1

H+∗
2

χe1(z,R)⊗ φ
(m)
1 (R)(m = 1, 2, 3, · · · , 15) P2

H++ H∗

χe1(z,R)⊗ φ
(m)
1 (R)(m = 16, 17, 18, · · · , 600)

χen(z,R)⊗ φ
(m)
n (R)(n = 2, 3, 4;m = 1, 2, 3, · · · , 600)

通过对系统本征能量 E 正负值的判断, 可将

 在强激光场中的演化分为两个通道:    通道,

电子被激发, 但双核仍为束缚态, 产物为   , 基

矢为    ;   通

道, 电子被激发, 双核自由, 产物为    , 基矢

为    以及

 .
 

3   主要结果与讨论
 

3.1    核与电子能量的联合分布

H+
2

H++

H∗

1/R

初始时刻的基态  分子, 被泵浦光激发后,

部分发生解离. 在之后的无场演化中, 解离  

 波函数的核间距不断增加. 本节讨论当双核距

离足够远,   足以忽略不计, 双核不再做加速运

动, 整个系统稳定之后, 核动能与电子能量的联合

分布情况.

H+
2 ψ(z,

R, t)

设  在演化过程中 t 时刻的波函数为  

 , 它在不同电子态核振动能级的布居数为 

Cm(t) =

∫∫
(χe1(z,R)⊗ϕ

(m)
1 (R))∗ψ(z,R, t)dzdR,

m=1, 2, 3, · · · , 15,

H+∗
2 H+

2所以描述   (  分子的激发态)的波函数为 

ψP1(z,R, t) =

15∑
m=1

Cm(t)χe1(z,R)ϕ
(m)
1 (R),

H+ + H∗ ψP2(z,R, t)

= ψ(z,R, t)− ψP1(z,R, t)

描述  这个解离通道的波函数为 

 .

ψ(z,R, t = 0)结束泵浦光作用后的波函数为  .

t = 400 a.u.

ψ(z,R, t)

本文计算了当无场演化时间  时 (单色泵

浦光作用下解离动力学稳定后)的核动能与电子联

合分布的波函数为  . 将解离通道的波函

数做二维傅里叶变换, 就可以得到电子-核的联合

分布动量谱: 

F (Pe, PN, t) = |ψ̃P2(Pe, PN, t)|2

=

∣∣∣∣ 12π
∫∫

e−iPe·z−iPN·RψP2(z,R, t)dzdR
∣∣∣∣2, (9)

Ee ∼
Ee + dEe EN ∼ EN + dEN

F (Ee, EN, t)

式中, Pe 和 PN 分别是电子和核的动量. 再考虑双

核自由通道激发电子的库仑吸引势能, 将位于 

 且  的能量谱相加, 就可以

得到核动能与电子能量的联合分布  .

EN = 0.36 a.u. Ee =

−0.63 a.u.

H+ + H∗

Ee ε1(R0 = 1.85 a.u.)+

ω1 H+
2

H+ + H∗

EN = 0.36 a.u. Ee −0.4

−0.2 a.u.

Ee = −0.63 a.u.

−0.4 −0.2 a.u.

图 2是计算得到的单色泵浦光作用下解离

动力学稳定时的核动能与电子能量的联合分布. 能

够发现在核能量  和电子能量  

 附近存在一个明显亮斑, 表明在相应的

核能量和电子能量处解离的  可能稳定存

在. 图 2最亮点处  恰好等于 

 , 这说明初始时刻处于基态的  分子在泵浦光

场中吸收了一个泵浦光光子解离为  . 另外,

在核能量  , 电子能量  介于  —

 范围内也能发现分布概率. 这是因为初始

处于基态的电子不仅可以跃迁到第一激发态发生

解离 (此时  ), 还可能跃迁到更高能

量的第二和第三激发态发生解离. 根据图 1中第二

和第三激发态势能曲线, 可以得到此时解离后电子

的能量大约分布在  —  之间. 

 

0
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图 2    单色泵浦光作用下解离动力学稳定时的核动能与

电子能量的联合分布

Fig. 2. Joint distribution of the nuclear and electron energy

after  the  dissociation  caused  by  the  monochromatic  pump

laser.
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H+
23.2    序列双色激光中  的延迟时间依赖的

离子解离动能谱

I2 =

1× 1013 2 λ2 = 580 td

ψ(z,

R, td + τ2) H+∗
2 ψP1(z,R,

td + τ2)=
∑15

m=1
Cm(td+τ2)χ

e
1(z,R)⊗ φ

(m)
1 (R)

Cm(td + τ2) =

∫∫
(χe1(z,R)⊗ φ

(m)
1 (R))∗ ψ(z,R,

td + τ2)(m = 1, 2, 3, · · · , 15)

在序列双色飞秒激光中, 探测光参数为  

  W/cm  ,      nm.  经过时间   的

无场演化后,  探测光作用结束的波函数为  

 .  其中描述   的波函数为  

 ,  其

中 

 是序列双色激光场作用

下延迟时间依赖的束缚态核振动能级布居数.

H+ + H∗ ψP2(z,R,

td + τ2) = ψ(z,R, td + τ2)− ψP1(z,R, td + τ2)

ϕn(R, td+

τ2) =

∫
χe∗n (z,R)ψP2(z,R, td + τ2)dz

ϕ̃n(Pe, t+τ2)=
1√
2π

∫
e−iPR·Rϕn(R, t+τ2)dR

H+
2

描述解离通道  的波函数为  

 ,  可得

四个电子态对应的连续态核波函数为 

 ,  对应的动量

谱为  .

序列双色激光中  的延迟时间依赖的离子解离动

能谱为 

F (EN, td + τ2) =

4∑
n=1

|ϕ̃n(EN, td + τ2)|2. (10)

H+
2

td EN

τ2 = 2T2, 4T2,

6T2, 8T2

∆ε(R) = ε2(R)− ε1(R) = ω2

ω2

H+
2

ω2

图 3为利用 (10)式计算得到的序列双色激光

中  的延迟时间依赖的离子解离动能谱. 图中横

轴为延迟时间  , 纵轴为双核动能   . 图 3(a)—

(d)对应的探测光脉冲时间分别为  

 . 从图 3可以看出, 随着探测光脉冲时间

变长, 离子解离动能谱收敛需要的延迟时间越短.

这是因为, 当第一电子态和第二电子态的能级差满

足  时, 被泵浦光激发

至第二电子态的核振动波包会在探测光作用下返

回第一电子态, 并释放一个能量为  的光子. 这反

映在序列双色激光中  的延迟时间依赖的离子解

离动能谱上, 就是在探测光场的演化里发生共振跃

迁的双核动能会比没有发生共振跃迁的双核动能

低  . 由于探测光为正弦平方包络的电场, 所以其
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图 3    序列双色激光中   的延迟时间依赖的离子解离动能谱　(a)经 (10)式计算所得的   的离子解离动能谱 , 其中探测光

 ,    nm; (b)—(d) 与 (a)相同, 区别仅在于探测光脉冲时间为   . 图中实线是经典模型的计算

结果

H+
2

H+
2 τ2 = 2T2 λ2 = 580

τ2 = 4T2, 6T2和8T2

Fig. 3. Time-dependent dissociation kinetic energy spectra of      in sequential two-color femtosecond lasers: (a) The dissociation

kinetic energy spectra of     calculated by Eq. (10), in which     and     nm; (b)−(d) the same as panel (a), but

 , respectively. The solid lines are the results calculated by the classical model.
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频率在频域存在一个分布, 探测光的脉冲时间越

长, 在频域的分布越窄. 所以能发生共振跃迁的核

间距范围越窄, 进而导致可以发生共振跃迁的延迟

时间越短. 这对应于图 3中离子解离动能谱随探测

光脉冲时间变长, 动能谱发生收敛对应的延迟时间

变短.
 

H+
23.3    经典模型解释序列双色激光中  延迟

依赖的动能谱

H+
2

td

H+
2 R0 = 1.85 a.u.

H+
2

本节建立一个经典模型来解释  分子在序列

双色激光中延迟时间  依赖的动能谱. 泵浦光的频

率是基态  的平衡核间距   处第一

电子态和第二电子态的能级差, 所以它可以将基态

 分子激发至第二电子态, 这部分连续态核振动

波包将在无场演化中沿分子势能面发生解离. 在这

个过程中, 核振动波包的动能不断增大, 势能不断

降低. 之后离子与探测光相互作用, 被泵浦光激发

至第二电子态的核振动波包会在探测光作用下返

回第一电子态.

R0

首先刻画核振动波包经历不同延迟时间位于

第二电子态分子势能面上的位置, 由能量守恒关

系, 电子在核间距  处被从基态激发到第一激发

态, 电子被激发时的能量等于解离过程中电子在势

能曲线上的能量与核的动能之和, 因此得
 

ε2(R0) = ε2(R) +
1

2
µN

(
dR
dt

)2

, 0 < t < td, (11)

R(t = 0) = 2.3 a.u.

R(td)

其中  , 通过四阶龙格-库塔算法

可以解得  .

接下来描述结束探测光后, 电子-核的库仑吸

引势能与核-核排斥势能的平均效果:
 

Zeff(R)R

=
1

R
+

∫
−C2|χe2(z,R)|2 − C1|χe1(z,R)|2

|z −R/2|
dz

+

∫
−C2|χe2(z,R)|2 − C1|χe1(z,R)|2

|z +R/2|
dz, (12)

R = R(td + τ2) ϕn(R, td + τ2) =

∫
χen(z,R)

×ψP2(z,R, td + τ2)dz Cn=

∫
|ϕn(R, td + τ2)|2dR,n

= 1, 2

式中,    ,   

 ,  

 , Zeff 为等效电荷量.

H+
2最后研究不同时间延迟时,   在序列双色激

光场中的解离核动能, 根据能量守恒, 可得
 

1

2
µN

(
dR
dt

)2∣∣∣∣
t=td

+
Zeff(R(td + τ2))

R(td + τ2)
= Ec(t = ∞).

(13)

Ec

0.9

图 3中黑色实线是用经典模型计算的离子动

能  对双光时间延迟的依赖关系 (为解决经典模

拟相较于量子力学的计算结果偏高的结果, 在龙

格-库塔方法解出的核间距结果上乘以因子   ),

与数值模拟结果对比可以发现二者定性一致, 表明

我们的经典模型可以定性模拟量子结果. 

H+
23.4    利用延迟依赖的动能谱重构   解离

过程的核间距的时间演化

H+
2

EN = 0.35 a.u.

H+
2 R0 =

1.85 a.u.

td

τ2 = 6T2

ω2 = ∆ε(R) = ε2(R)− ε1(R)

ω2

ω2

本节将展示一种利用延迟依赖的动能谱重构

 解离过程核间距演化的方法. 图 4给出了对于

四种波长的探测光, 时间延迟依赖的解离动能谱.

从图 4(a)—(d)可以发现, 除了位于  

附近的明亮谱线之外, 在 EN = 0.35, 0.22, 0.25 a.u.

附近分别存在较暗谱线, 随着频率的减少, 暗谱线

与主条纹的能量差逐渐减小. 暗条纹的产生机制如

下: 泵浦光将基态  分子激发至第二电子态 

 处. 结束泵浦光后, 整个系统做无场演化,

在这个过程中, 第二电子态相对应的连续态核沿着

分子势能面发生解离, 期间动能不断增大, 势能不

断减小. 泵浦光结束后, 在系统经历不同时间  的

无场演化后加第二束脉冲时间为  的探测

光. 当探测光的频率等于第二电子态和第一电子态

的能级差, 即    时, 系统

将在第二电子态和第一电子态之间发生共振跃迁,

此时被泵浦光激发至第二电子态的波函数在探测

光作用下返回第一电子态并释放一个频率为  的

光子. 因此, 随着  的减小, 暗谱线与主条纹的能

量差也逐渐减小.

ω2

ω2

td

⟨t⟩ ∆t

⟨R⟩ ∆R

发生共振跃迁时的核间距与延迟时间密切相

关, 反映在动能谱上就是能够发生共振跃迁的动能

谱会比不能发生共振跃迁的动能谱能量降低约一

个  光子的能量. 通过延迟依赖动能谱的这种特

征, 就可得知发生共振跃迁的延迟时间, 进而可以

估算解离过程的核间距. 表 1列出四种探测光  

的频域分布, 发生共振跃迁的核间距范围 R, 从动

能谱中读出的发生共振跃迁的时间延迟  , 估算出

的不同的核间距对应的解离时间 t, 解离时间的平

均值  , 解离时间的误差   , 核间距的平均值

 以及核间距的误差  .
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H+
2

ψP2(z,R, t)

将表 1中列出的  解离过程的核间距和误差

描绘在图 5 中, 并与数值模拟的核间距演化结果进

行对比. 在数值模拟中,    是结束泵浦光

后经历时间 t 的无场演化后解离通道的波函数, 则

核间距为 

R(t) =

∫∫
|ψP2(z,R, t)|2RdzdR∫∫
|ψP2(z,R, t)|2dzdR

. (14)

图 5结果表明, 本文的重构结果能定性预言数值模

拟结果的趋势.

此外可以发现, 图 5中的重构结果对核间距的

标定存在大的误差范围, 此误差主要源于有限时间
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图 4    (10)式计算得到的不同探测光波长下   的延迟时间依赖的离子解离动能谱　(a)探测光脉冲时间为   , 波长为

  nm; (b)—(d)与 (a)相同, 区别仅在于探测光波长为  

td τ2 = 6T2 λ2 = 180

λ2 = 288, 410, 580 nm
Fig. 4. Dissociation KER spectra calculated by Eq. (10) as a function of   : (a)    and    nm; (b)−(d) the same as

(a), but   , respectively.
 

H+
2表 1    利用波长依赖的动能谱重构出的  解离过程中核间距的时间演化

H+
2Table 1.    Reconstructed  time  evolution  of  the  internuclear  distance  in  the  dissociation  process  of      utilizing  the

wavelength-dependence KER spectra.

λ2/nm ω2/a.u. R/a.u. td/a.u. t = td + T2 ⟨t⟩ ∆t ⟨R⟩ ∆R

180 [0.21093, 0.2953] [2.5, 3.05] [0, 20] [25, 45] 35 10 2.75 0.25

288 [0.13183, 0.18456] [3.3, 3.85] [0, 47] [40, 87] 63.5 23.5 3.6 0.3

410 [0.0926, 0.12964] [3.9, 4.45] [0, 60] [57, 117] 87 30 4.2 0.3

580 [0.06546, 0.09164] [4.45, 5.0] [20, 70] [100, 150] 125 25 4.7 0.3
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图 5    利用动能谱重构的核间距的时间演化与数值结果对比

Fig. 5. Comparison  between  the  reconstructed  time  evolu-

tion of the internuclear distance and the numerical simula-

tion results.
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短脉冲导致的四个探测光的频域展宽 (如表 1第 2

列所示), 因此, 导致在一定的核间距范围内探测光

都能够引起电子在第一激发态与基态的共振跃迁.

此外, 由于电子在泵浦光的作用下主要从基态被激

发到了第一激发态, 因此, 本文的重构模型仅考虑

电子在探测光的作用下第一激发态与基态之间的

共振跃迁过程. 

4   总　结

H+
2

H+
2

H+
2

H+
2

本文通过数值求解一维含时薛定谔方程研究

了序列双色激光中  的解离动力学. 计算了单色

泵浦光作用下  解离稳定时的核动能与电子核动

能的联合分布, 据此分析了泵浦光作用下  中电

子的激发过程. 通过数值求解序列双色激光下的含

时薛定谔方程, 模拟了下探测光脉冲时间被调控

时, 解离动能谱对双光延迟时间的依赖. 相对于之

前的工作, 本文的主要创新点在于提出了一个描述

核解离过程的简单的经典模型, 此模型能够定性地

描述解离过程中核动能随时间的演化. 最后, 利用

离子动能谱对探测光的依赖关系, 本文提出了一个

重构解离过程中核间距的含时演化的方案, 此方案

可能为实验提供一定的理论指导. 今后将建立高维

模型, 讨论  在三维体系下的解离动力学.
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In recent years, the rapid development of ultrashort pulse laser technology has made it possible to regulate

the  ionization  and  dissociation  dynamics  of  atoms  and  molecules.  Among  them,  the  microscopic  dynamics  of

molecular dissociation have always been a hot topic. The phenomenon of molecular dissociation, which is caused

by  the  interaction  between  femtosecond  intense  laser  fields  and      molecules,  has  attracted  widespread

attention.  Previous  theoretical  studies  on  the  dissociation  of      molecules  mainly  focused  on  studying  its

dissociation dynamics through numerical calculations, with relatively few theoretical models. This paper aims to

establish a simple classical model to describe the dissociation dynamics. Firstly, this paper calculates the joint

distribution  of  nuclear  energy  and  electronic  energy  in  the  dissociation  process  of      molecules  under  the

action of  pump lasers  by numerically solving the Schrödinger equation.  The results  prove that     molecules

initially  in  the  ground  state  are  dissociated  into      after  absorbing  a  pump photon  in  the  pump light

field. Next, this paper studies the dissociation dynamics of    molecules in time-delayed two-color femtosecond

lasers. We find that it greatly depends on the specific forms of the pump light and the probe light. By utilizing

the dependence of  the  dissociation kinetic  energy release  (KER) spectrum on the time delay of  the  two-color

femtosecond lasers, we retrieve the sub-attosecond microscopic dynamic behaviors of electrons and atomic nuclei

in the dissociation process. Furthermore, we establish a classical model based on the conservation of energy and

momentum to describe the dissociation dynamics. This model can qualitatively predict the ion dissociation KER

spectrum depending on the time delay of  the two-color femtosecond lasers.  The electronic resonant transition

between  the  molecular  ground  state  and  the  first  excited  state  caused  by  the  probe  light  will  affect  the  ion

kinetic  energy spectrum in the dissociation process.  Namely,  the ion kinetic  energy spectrum is  dependent on

the frequency of the probe laser. By taking advantage of this characteristic, we propose a scheme to reconstruct

the  evolution  of  the  internuclear  distance  with  time.  Our  reconstruction  results  can  qualitatively  predict  the

trend  of  the  numerical  simulation  results,  and  this  scheme  may  provide  some  theoretical  guidance  for

experiments.
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