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强激光驱动产生的氢原子高次谐波中的法诺共振*
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利用数值模拟含时薛定谔方程的方法, 研究了氢原子在强激光场作用下产生的阈下高次谐波辐射. 在波

长为 608 nm激光作用下, 氢原子可以吸收 5个光子, 由基态   共振跃迁至激发态   态; 氢原子也可以吸

收更多光子发生电离, 某些连续态   在激光缀饰下能量和   态能量相当. 随后发生的   复合, 或

 复合, 可辐射出能量相同的光子. 这两个复合路径相互干涉, 在第 5次谐波中形成典型的法诺线形.

进一步研究发现, 该法诺线形依赖于激光强度. 本研究表明, 即便是在单电子体系中, 法诺干涉也可以存在,

并且可以通过控制激光参数改变法诺线形.
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1   引　言

20世纪 60年代, 法诺 (Fano)在研究原子的

光电离时, 提出了法诺干涉的著名图像. 后来发现,

法诺干涉普遍存在 [1–6]. 法诺共振一般发生于离散

态与连续态之间存在耦合的量子系统中. 例如, 在

氦原子的单光子电离过程中, 一条电离路径是其中

一个电子独占所有超出电离能的能量直接电离; 另

一条路径则是两个电子共同吸收光子能量跃迁至

双激发态, 随后通过电子关联发生自发电离. 这两

条路径的最终产物都是处于基态的氦离子以及能

量相同的光电子. 双激发态和连续态之间存在组态

相互作用. 这两条路径的干涉导致光电离截面产生

典型的法诺线形.

近年来, 法诺共振在时间域的动态演化也引起

了广泛关注 [7–17]. Wickenhauser等 [7] 利用泵浦-探

测方案在飞秒尺度上捕捉到了法诺共振的时间演

化过程; Themelis等 [8] 将氦原子激发至双激发态

2s2p, 随后通过第二束光将 2s2p迁移至更高激发

态 2s3d, 并从光电子谱中提取出自由电子激光的

脉冲形状信息. Tong和 Lin[9] 研究发现, 红外脉

冲的强度与载波包络相位对自电离过程中的电子

谱具有决定性影响; Zhao和 Lin[10] 进一步揭示了

法诺共振寿命与时间延迟之间的关系. 2010年 ,

Wang等 [11] 首次在氩原子中通过阿秒瞬态吸收光

谱实验直接观测到了法诺共振的时间演化. 此后,

Kaldun等 [13] 在氦原子中改进实验方案, 通过时间

门控技术截断双电子激发态的自电离过程, 观察

到 2s2p态的瞬态积累及其法诺线形的形成过程.

2024年, Serov和 Kheifets[18] 观察到了共振双光子

电离中的法诺线形蜕变. 2025年, Han等 [19] 证明

了高次谐波中, 法诺共振的振幅和相位可分别在飞

秒和阿秒时间尺度上进行调控, 并动态成像了共振

增强电子波包在时间演化中的行为. 在多电子原子

的光电离过程中, 双激发态的存在是法诺共振形成
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的基础. 然而在最简单的单电子体系——氢原子

中, 不存在双激发态, 束缚态能量无法嵌入连续谱

中, 因此在其光电离截面中难以观察到法诺线形.

因此, 一般认为共振是多电子系统的特有现象.

N2

O2

然而, 本文提出即便在孤立氢原子中, 也可在

其阈下高次谐波辐射 (below-threshold harmonics,

BTH)中观察到法诺线形. BTH因在高重复率光

源及高分辨率光谱技术中的潜在应用而受到持续

关注. 与可由三步模型描述的阈上高次谐波生成

(above-threshold harmonic generation)不同, BTH

的产生机制更加复杂, 库仑势与束缚态动力学均在

其中发挥重要作用 [20–32]. Soifer等 [21] 在分子  和

 中实验证实了束缚态轨道对近阈谐波的影响;

Yost等 [22] 发现, 在氙原子的谐波强度随激光强度

变化的实验中也可见类似效应. 理论方面, 2010年

Hostetter等 [23] 利用半经典轨迹模拟表明, 回返能

量低于电离阈值的轨迹也对 BTH有显著贡献 ;

Xiong等[24] 和Beaulieu等[29] 进一步揭示了BTH的

波长依赖性及其与固定能量光子的非线性增强行

为; Camp等 [26] 则在氦原子中发现激光强度与波

长对 BTH的显著调控作用, 进一步强调了束缚态

动力学的重要性.

|1s⟩ → |2p⟩

|2p⟩ |1s⟩ ↔ |2p⟩ |1s⟩ ↔ |c⟩

本文研究氢原子在强激光场中产生 BTH时的

法诺线形. 利用波长为 608 nm的少周期激光脉冲

辐照氢原子,  氢原子可通过吸收 5个光子实现

 的共振跃迁, 也可以吸收更多光子而电

离. 在库仑场和激光场共同作用下, 连续态的某些

能级与  能级接近, 而使  与 

两条复合路径辐射出相同频率的光子. 这两条复合

路径相互干涉, 最终在第 5次谐波中形成法诺线

形. 本文结构如下: 第 2节介绍采用的数值方法;

第 3节展示仿真结果并进行物理分析; 第 4节给出

结论与展望. 

2   数值方法
 

2.1    含时薛定谔方程

氢原子在强激光场中的超快动力学行为由含时

薛定谔方程 (time-dependent Schrödinger equation,

TDSE)描述. 在球坐标系中, 波函数展开形式为 

ψ(r, t) =

Lmax∑
l=0

l∑
m=−l

ulm(r, t)

r
Y m
l (θ, ϕ), (1)

l m Y m
l (θ, ϕ)

ulm(r, t)

m

m = 0

其中  为角动量量子数,    为磁量子数,   

为球谐函数,    为径向波函数. 本文考虑线

偏振激光场与氢原子的相互作用, 磁量子数   在

相互作用中守恒, 固定为  . 此时 TDSE的径

向形式在原子单位制下写为 

i
∂ulm(r, t)

∂t
=

[
−1

2

∂2

∂r2
+ V (r) +

l(l + 1)

2r2

]
ulm(r, t)

+ iA(t)

[
−r
∑
l′

⟨Ylm |cos θ|Yl′m⟩ ∂
∂r

ul′m(r, t)

r

+
∑
l′

⟨Ylm
∣∣∣∣sin θ ∂∂θ

∣∣∣∣Yl′m⟩ul
′m(r, t)

r

]
. (2)

为精确表示径向波函数并高效运算,  本文采用

B 样条 (B-spline)基函数展开径向波函数, 其表达

形式为 

ulm(r, t) =

N∑
i=1

Cl
i(t)

Bk
i (r)

r
, (3)

N l k

Cl
i(t)

其中  为每个  对应的 B 样条函数个数,   为 B 样

条阶数,   为时间相关的展开系数. 将 (3) 式代

入 (2)式, 可得矩阵形式的含时薛定谔方程: 

iS
∂C

∂t
= (H0 +D(t))C, (4)

C S H0

D(t)

δt = 0.05 a.u. r ∈
[0, 500] a.u.

其中  为系数列向量,   为 B 样条重叠矩阵,  

和  分别表示无场哈密顿量与激光作用项. 在

B 样条展开下, 矩阵稀疏且维数较大, 因此采用

Arnoldi-Lanczos方法对波函数进行时间演化 [33].

时间步长取  ,  径向网格范围为  

 , 共使用最多 1000个 B 样条函数. 为消

除边界反射引起的非物理效应, 在靠近边界处引入

吸收函数: 

M(r) = cos1/6
[
π
2

r − rmask
rmax − rmask

]
, (5)

rmask = 400 a.u.

a(t)

其中吸收区起始位置  . 得到演化后

的波函数后, 依据 Ehrenfest定理计算含时偶极加

速度  
[34]: 

a(t) =

⟨
ψ(r, t)

∣∣∣∣−∂V (r)

∂z
− E(t)

∣∣∣∣ψ(r, t)⟩ . (6)

E(t) A(t) E(t) =

−∂A(t)/∂t A(t)

激光电场  与矢量势   的关系为  

 , 其中  的表达式为 

A(t) =
E0

ω
exp
(
− 4t2

τ2

)
cos(ωt), (7)

E0式中,    为激光峰值电场强度, t 表示脉冲宽度,
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对应 5个光学周期. 最终, 通过傅里叶变换得到高

次谐波谱: 

Sq(ω) =
1

2π

∣∣∣∣∫ σ

−σ

a(t)W (t)e−iqωtdt
∣∣∣∣2 , (8)

q W (t) = cos2
( πt
2σ

)
a(t)

σ = 150

其中  为谐波阶数 ,    为窗函数 ,

作用是使  在积分端点平滑衰减至零. 本文计算

中取  个光学周期. 

2.2    二能级模型

除了基于第一性原理直接求解含时薛定谔方

程外, 另一种常用于刻画原子和分子高次谐波产生

的理论模型是二能级模型 (two-level model)[35]. 在

该模型中, 高次谐波的产生可视为两个能级之间随

时间演化的布居数转移过程, 即由激光作用下的场

修饰本征态之间的量子跃迁所驱动. 已有研究对两

种模型进行了系统比较 [36,37], 并指出在如本文关注

的 BTH这类低能谐波区间中, 束缚态之间的跃迁

贡献占主导地位.

在二能级模型框架下, 波函数可表示为无场哈

密顿量两个本征态的线性叠加: 

|ψ(t)⟩ = C0(t) |ϕ0⟩+ C1(t) |ϕ1⟩ , (9)

|ϕ0⟩ |ϕ1⟩
E0 E1 C0(t) = ⟨ϕ0|ψ(t)⟩

C1(t) = ⟨ϕ1|ψ(t)⟩

其中  和   分别是哈密顿量的两个束缚态本

征态, 对应的本征能量为  和  ;  

与  表示在这两个本征态上的概率

振幅.

需要注意的是, 该模型未考虑束缚态与连续态

之间的相互作用, 因此适用于以束缚态为主导的谐波

生成机制. 在此假设下, 含时薛定谔方程可简化为 

i
d
dt

(
C0(t)

C1(t)

)
=

(
E0 r10 ·E(t)

r10 ·E(t) E1

)(
C0(t)

C1(t)

)
,

(10)

r10 = ⟨ϕ0|r|ϕ1⟩
r10 = 0.7449

其中  为偶极矩元. 对于氢原子, 取

 .

在二能级近似下, 含时偶极量可显式写为 

r(t) = [C∗
0 (t)C1(t) + C∗

1 (t)C0(t)]r10. (11)

a(t) = r̈(t)

进而, 通过对偶极量进行两阶时间导数, 获得偶极

加速度  , 再根据 (8)式即可计算谐波谱. 

3   结果与讨论

图 1(a)给出了计算得到的高次谐波谱图. 计

|1s⟩ |2p⟩

|2p⟩

|2p⟩
γ = 6.28

Up = 0.0063 a.u.

|1s⟩ |2p⟩

算使用的激光强度为 5 × 1012 W·cm–2,  波长为

608 nm. 由于氢原子基态  与第一激发态  之

间的能级差正好对应于第 5次谐波的光子能量, 因

此原子可以被共振激发. 考虑到   态的寿命约

为 1.6 ns[38], 远远超过激光的脉冲强度, 在本文的实

际模拟中忽略了  的衰减, 而认为其寿命无穷

长. 这一组激光参数对应的Keldysh参数为  ,

振荡势能为  . 图 1(a)显示, 除了第

5次谐波外, 其他次谐波呈现平滑分布, 而第 5次

谐波是在平滑的分布上叠加了明显的尖峰. 这一尖

峰主要来源于  与  之间的复合过程, 而其背

景宽谱来自激光-库仑修饰的连续态与基态之间的

复合. 由于第 5次谐波同时包含两个路径的贡献,

存在干涉效应. 如图 1(b)所示, 第 5次谐波呈现出

典型的法诺非对称线形. 不同于光电离中由双激发

态引发的法诺共振, 本研究中的法诺线形由单电子

态之间的干涉引起.

原子在激光作用下辐射高次谐波, 本质是在激

光的驱动下, 原子形成了叠加态. 如方程 (11)所示,

处于叠加态的电子形成了随时间振荡的偶极子,
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图 1    (a)计算得到的高次谐波谱 , 虚线标记了阈上和阈

下谐波能量的分界点; (b)图 (a)中第 5次谐波的局部放大

图. 激光波长为 608 nm, 强度为 5 × 1012 W·cm–2

Fig. 1. (a)  Calculated  high-harmonic  spectrum,  the  dashed

line  marks  the  boundary  between  above-threshold  and  be-

low-threshold  harmonic  energies;  (b)  partial  enlarged  view

of the fifth harmonic in panel (a).  The laser wavelength is

608 nm with an intensity of 5 × 1012 W·cm–2.
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|1s⟩+ |2p⟩
|2p⟩

|1s⟩+ |c⟩
|c⟩ |1s⟩

ω1 S1

ω2 S2 S3

ω2 S1 S1

从而产生偶极辐射. 在本研究中, 由   形

成的偶极子寿命无穷长 (已忽略  的衰减), 而由

 形成的偶极子寿命较短, 因为在激光的驱

动下  和   在空间的重叠会迅速消失. 我们可

以把这两个振子和经典世界的振子作类比. 在经典体

系中, 耦合振子系统在频域中亦可展现法诺线形 [39,40].

具体而言, 若一个以  为中心频率的阻尼振子 

与一个频率为  的简谐振子   通过弱耦合   连

接, 当  落入  的展宽范围内,   的响应可写为 

|c1(ω)|2 ∝ (ϵ+ q)2

ϵ2 + 1
(ω2

2 − ω2
1), (12)

q ϵ = ω2 − ω′2
2

|2p⟩
|c⟩

|1s⟩ |2p⟩
|c⟩ P1s(t) P2p(t)

Pc(t)

其中  与阻尼系数有关,    表示耦合引

起的频率. 由于   和被激光以及库仑势缀饰的

 能量可以相同, 这两个态之间存在类似于多电

子体系中的组态相互作用, 因此氢原子内的两个振

子存在耦合. 图 2展示了基态   、激发态   与

连续态  的含时概率分布. 其中  与  由

对无场本征态的投影计算而得,    则由 1减去

所有束缚态概率之和得到. 从图中可见, 不同态之

间存在显著的概率交换, 也即氢原子中的两个振子

存在着相互关联.

|c⟩ |c⟩

|c⟩
|1s⟩ → |2p⟩

法诺线形依赖于两个量子路径的相位差. 在本

研究中, 电子跃迁至   , 然后   在激光场以及库

仑场中的演化过程比较复杂, 激光强度显著改变自

由电子在空间的传播, 即   的相位对激光强度较

敏感. 与此相反,    跃迁可用高阶微扰理

I(ω) ∝
1/[(ω − ω0)

2 + (Γ/2)2] ω0

q < 0 q → ∞
q > 0

论近似处理. 两个偶极振子的相位对激光的依赖关

系不一样. 这意味着, 改变激光的强度, 两个振子

之间的相位差会发生改变, 法诺干涉的线形也会发

生变化. 图 3(a)展示了第 5次谐波在不同激光强

度下的归一化谱. 当激光强度从弱到强变化时, 法

诺非对称线形逐步演变为对称的洛伦兹线形, 再转

变为另一种非对称线形. 洛伦兹线形是描述共振现

象的一个对称峰形函数, 其数学形式写为  

 , 其中   是共振频率, G 是

线宽. 图 3(b)给出了三组代表性强度下的谐波谱

线形,  分别对应于   (黑实线)、   (红虚

线)与  (蓝点线).
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Fig. 2. Time  evolution  of  state  probabilities.  The  left  axis

corresponds  to  the  ground  state    ,  and  the  right  axis

shows  the  probabilities  of  the  excited  state      and  con-

tinuum state   .
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图 3    (a)归一化的第 5次谐波强度随激光强度变化的谱图, 激光强度从 1012 W·cm–2 扫描至 2 × 1013 W·cm–2; (b)对应三种典型

强度下的谱线形; (c)使用简化二能级模型所得结果, 仅包含   偶极路径

|1s⟩ → |2p⟩

Fig. 3. (a) Spectral map of normalized fifth harmonic intensity versus laser intensity scanned from 1012 W·cm–2 to 2 × 1013 W·cm–2;

(b) spectral line shapes at three representative intensities; (c) results obtained using a simplified two-level model considering only

the dipole    transition pathway.
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|1s⟩ |2p⟩
|c⟩

为验证法诺线形的确是由两个偶极振子之间

的干涉导致的, 本文用简化的二能级模型计算谐

波. 这个模型中仅保留  与  形成的偶极振子,

但没有保留连续态  . 因此, 两个振子之间的干涉

也就被人为排除了. 利用二能级模型计算的高次谐

波如图 3(c)所示. 很明显, 在这种情况下, 不同激

光强度驱动形成的谐波谱均呈洛伦兹对称线形, 这

也证实了连续态在法诺共振的研究中具有不可忽

略的作用. 

4   结　论

|1s⟩
|2p⟩ |1s⟩ |c⟩

q

本文通过第一性原理计算模拟, 发现了氢原子

高次谐波谱上的法诺干涉结构, 并揭示这一结构形

成的机制. 该线形来源于两个可以辐射相同光子能

量的路径之间的干涉, 这两个路径分别对应于 

与  、以及  与  形成的偶极子的辐射. 这两

个偶极子可类比为经典世界中的两个耦合的弹簧

振子系统. 通过调节激光强度, 可有效改变两个偶

极辐射的相位差, 从而调控法诺线形中的非对称参

数  . 这一机制不仅揭示了阈值下高次谐波中干涉

机制的微观来源, 也表明即便在最简单的单电子体

系中, 法诺共振仍可作为观测与操控电子动力学的

重要手段. 法诺共振有望在更复杂体系中 (如分

子、多原子电子)拓展应用, 为理解光与物质相互

作用的相干调控机制提供新途径.
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We numerically solved the time-dependent Schrödinger equation (TDSE) for a hydrogen atom interacting

with intense near-infrared laser fields to investigate the mechanism of below-threshold high-harmonic generation

(HHG). The primary focus was on understanding the spectral features, particularly resonant structures, arising

in  the  fifth  harmonic  region  under  specific  driving  conditions.  Our  simulations  utilized  a  laser  wavelength  of

608 nm. At this wavelength, hydrogen atoms can resonantly absorb five photons, promoting electrons from the

ground  stateWe  numerically  solved  the  time-dependent  Schrödinger  equation  (TDSE)  for  a  hydrogen  atom

interacting with intense near-infrared laser fields to investigate the mechanism of below-threshold high-harmonic

generation  (HHG).  The  primary  focus  was  on  understanding  the  spectral  features,  particularly  resonant

structures, arising in the fifth harmonic region under specific driving conditions. Our simulations utilized a laser

wavelength  of  608  nm.  At  this  wavelength,  hydrogen  atoms  can  resonantly  absorb  five  photons,  promoting

electrons from the ground state      to the excited state    .  Concurrently,  the atom can absorb additional

photons  leading  to  ionization.  Crucially,  due  to  the  AC  Stark  shift  induced  by  the  intense  laser  field  (laser

dressing), some laser-dressed continuum states     become energetically degenerate with the laser-dressed   

state. High-harmonic radiation at the fifth harmonic frequency can then be emitted via two distinct quantum

paths:  1)  Bound-bound  recombination:  Direct  recombination  from  the  laser-dressed      state  back  to  the

ground state    . 2) Continuum-bound recombination: recombination from the laser-dressed continuum states

  (reached via ionization) back to    . Both pathways emit photons of identical energy corresponding to the

fifth  harmonic.  Our  important  finding  is  that  there  is  significant  quantum  interference  between  these  two

recombination channels. This interference is manifested in the spectrum as an asymmetric Fano lineshape of the

fifth  harmonic  intensity  profile.  Furthermore,  we  demonstrate  that  the  shape  of  this  Fano resonance  exhibits

strong and controllable dependence on the intensity of the driving laser field. This study provides clear evidence

that Fano quantum interference,  typically associated with multi-electron correlations or autoionizing states in

complex systems, can emerge in the fundamental single-electron hydrogen atom system under the condition of

intense  laser  field.  The  interference  arises  directly  from  the  coherent  superposition  of  the  bound-bound  and

continuum-bound recombination pathways  caused by laser-induced degeneracy.  Importantly,  by adjusting the

laser intensity the spectral profile of the Fano resonance can be actively manipulated, providing a novel method

for coherently controlling the harmonic emission in simple atomic systems.
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