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QUA TRINH ION HOA HAI BPIEN TU CUA NGUYEN TU HELI
BANG LASER CUONG PO CAO XUNG CUC NGAN

NGUYEN BU'C THANH TUYEN", NGUYEN NGOC TY"

*

TOM TAT
Chung tdi khdo sat qua trinh ion héa hai dién tir bang phwong phdp gidi s6 phwong
trinh Schrodlnger phu thugc thoi glan ciia nguyén tir heli trong trwong laser. Két qua cho
thay khi tang dan do dai xung, Xac sudt ion héa hai dién tir cuia nguyén i heli tang dan va
tién tGi gid tri bdo hoa. Hon nita, khi cuong dé cua laser cang lon thi xac sudt ion hoa va
toc do ting cua Xac sudt ion héa hai dién ti ciia nguyén ti heli cang nhanh, diém béo hoa
cia qud trinh ion hoa cang IUi dan vé cac chu ki cugi cia xung.
Tirkhoa: nguyén tir heli, ion hoa hai dién tu, laser xung cuc ngan.
ABSTRACT
Double ionization of helium in ultrashort intense laser fields
We investigate the double ionization by numerical solution of the time-dependent
Schrddinger equation of helium in laser fields. Results show that when the laser duration
increases, the double ionization probability goes up and reaches a saturation value. In
addition, with more intense laser fields, this probability becomes higher and the saturation
value occurs latter in the last cycles.
Keywords: helium, double ionization, ultrashort intense laser.

1. Giéithi¢u

Ngay nay vat li nguyén tir - phan t 1a mét trong nhirng nganh dugc nghién ctu
rat so6i dong vi day 1a ngudn cung cp théng tin vé cau trac ctia nguy@n tir, phan tir. Pic
biét, cac qua trinh tuong tac gitra nguyén tu, phan tir véi truong bén ngoai la mot trong
nhitng dé tai néng bong va thu hat sy quan tim rat 16n cia nhiéu nha khoa hoc.
[3.4,12].

Khi nguyén tu, phan tir tuong tac véi laser cudng do cao va Xung cuc ngan, co
nhiéu hiéu tng phi tuyén Xay ra. Mot trong nhirng hiéu ung d6 1a qua trinh ion hda cua
cac nguyén tir, phan tir. P6i voi nguyén tir chi co6 mot dién tir nhu hidro, qua trinh ion
hoa xay khi dién tr bi kéo ra va mat lién két v6i hat nhan. Pdi voi cac nguyén tir ¢6
nhiéu dién tir, thi sy dong goép cua cac dién tir con lai vao qua trinh nay phai dugc ké
dén. Do d6 viéc khao sat qua trinh ion héa hai dién tir (double ionization) cua cac
nguyén tir c6 nhiéu hon mot dién tr ciing 12 mot van dé duoc quan tam [5-8]. Heli la
nguyén tir ¢ hai dién tir, dwoc cac nha khoa hoc lwa chon dé bat dau cho qué trinh
nghién ctru cac qua trinh ion hoa hai dién tu.

Trong cong trinh [6], Panfili di sir dung hudng tiép can c¢b dién dé khao sat qua
trinh ion hoa hai dién tr cua nguyén tur heli khi nguyén tir ndy tuong tac véi laser
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cuong do6 cao, xung cuc ngin. Trong cdng trinh [7], c&c tac gia d4 s dung cac phuong
phép gan dung TDHF, TDDFT dé khéo sat cac qua trinh ion hoa mot va hai dién tir cia
heli va da danh gia vai tro cua twong quan cua cac dién tir trong cac qua trinh ion hda
nay. Nam 2000 [5], Lein va céc cong sy da sir dung phép bién ddi Wigner, phan tich
chuyén dong khéi tim cua hai dién tir dé xac dinh co ché cua qué trinh ion hoa hai dién
tir ciia nguyén tir heli. Tiép theo, &én nam 2010, cong trinh [8] d4 cong b cac két qua
nghién ciru vé qué trinh ion hoa hai dién tir cia nguyén tir heli boi cac tia hong ngoai
va xung laser cuc tim chan khong (vacuum ultraviolet - VUV). C&c tac gia su dung
phuong phép Crank-Nicolson dé tinh xac suét ion hoa mot dién tr va ion hoa hai dién
tir cia nguyén tir heli, dua ra cac so sanh xéc suat ion héa trong hai truong hop ding tia
hong ngoai va laser cuc tim chan khong tmg véi cac do dai xung va cac cuong do dinh
khac nhau. Trong cé&c cdng trinh trén, cac tac gia chi tinh toan xac suat ion hoa mot
dién tir va ion hoa hai dién tur cho tung truong hop cuong do va dé dai xung cua laser
mot cach riéng biét, sy khao sat qué trinh ion hoa hai dién tir g véi cac thong sb laser
khac nhau 1a can thiét. Trong bai béo nay, ching tdi s& phén tich anh hudng cu thé cua
timg théng s6 18n qua trinh ion hoa hai dién tir cia nguyén tir heli.

Nhim muc dich trén, dé tinh xac sut ion hoa hai dién tur, ching toi giai sd
phuong trinh Schrodinger phu thudc thoi gian (phuong phap TDSE). Hién nay, cé
nhiéu nhém nghién ctru theo hudng nay va da thu duoc cac két qua dang cha y [9-11].
Tuy nhién, do nguyén tir, phan tir 1a hé nhidu hat phtrc tap va twong tac voi truong laser
nén viéc giai chinh x4c phuong trinh Schrédinger phu thudc thoi gian ddi hoi rat nhiéu
tai nguyén may tinh va thoi gian tinh toan, va nhu vay, véi cach tiép can ndy, hau nhu
cac nhom chi tap trung nghién ctru cho cac nguyén tir, phan tir don gian nhu H,, He [9-
11]. Ciing trong khudn khé d6, chlng t6i s& gioi han khao sat cho bai toan heli mot
chiéu.

Bing cach thay ddi cic théng s khac nhau ctia chim laser nhu cuong d9, d dai
xung va budc song, ching t6i khao sat sy phu thudc cua xac suét ion hoa hai dién tu
cta heli vao timg thong sb.

B cuc bai bao dugc chia 1am bdn phan chinh. Sau phan giéi thiéu, trong phan
tiép theo, chung tdi giGi thiéu vé phuong phap TDSE cho nguyén tir heli va tir d6 tinh
X4c suat ion hoa hai dién tir. Sau do, trong phan ba, ching tdi trinh bay cac két qua thu
duoc vé sy phu thudc cua xac suét ion hoa hai dién ti véi cac trueong laser khac nhau.
Cudbi cung 1a phan két luan noi chung t6i tom tat lai cac két qua da dat dugc.

2.  Phuong phap TDSE cho nguyén tir heli

Chung t61 xét bai toan nguyén tur heli mot chiéu, voi cac toa do cua hai dién tir
d6i voi gdc toa do ¢ hat nhan 1a X,, X,. Toan tr Hamilton cua nguyén tu heli trong hé
don vi nguyén tir (e =% =m,_ =1) duoc viét

o= e e e ol o
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trong d6 Z =2 la dién tich hat nhan.

Tur d6 ta c6 phuong trinh Schrodinger phu thudc thoi gian cho nguyén ta heli khi
tuong tac vaéi truong laser

OW (X, %, t 10° 10

I%{_Ea_ﬁia_xzzwc +VLJSV(x1,x2,t) (2)

Pé tranh diém ki di trong thé cac Coulomb mé ta tuong tac dién tir v6i hat nhan
va giita cac dién tir v6i nhau, cac hang sb s& duoc thém vao, lic nay thé duoc goi la thé
soft-Coulomb. Hang sb thém vao sao cho ning lwgng cua hé ing véi thé soft-Coulomb
gan bang véi nang luong cua hé thuc. DSi voi nguyén tir heli, ching t6i 1an lwot thém
cac héng s6 0.565 va 0.650 vao cac thé mo ta tuong tac elctron-hat nhan va di¢n ta-
dién tir. Khi d6 thé tuong tic Coulomb duoc viét lai nhu sau

Z Z 1

2 - 2 J 2
VX +0.565 /X +0.565 [|x, —x," +0.650
Khi thé nang tuong tac v, giira cac dién tir v6i truong laser dugc biéu thi boi
Vi =(X +X%; ) By f (t)cos(apt), (4)

voi E, 1a cuong d¢ ¢ dinh cua dién truong (cuong d¢ dién truong cuc dai) cua truong

Ve=- 3)

laser, f(t) la ham bao, @, 1a tan sd cla xung laser va pha ban dau cia laser bang
khong thi nghiém cua (2) dugc viét dudi dang

o 182 18°
'IU(Xl’XZ’t):exp _II —Ey—§y+vc +VL dt 'lv(Xl,Xz,tZO), (5)
1 2

trong d6 ¥ (X,,%,,t=0) Ia ham séng ban dau ciia nguyén tir heli khi chua twong tac
v6i truong laser duge chung t6i giai phuong trinh Schrédinger dimg bang phwong phap
thoi gian ao [2].

Tur ham song phu thudc thoi gian c¢d duogc, ching toi tinh cac xac suat ion hda
mot dign tir va ion hoa hai dién tir. CA&C mién khong gian Gmg v&i nguyén tu trung hoa,
cac qua trinh ion héa mét, hai di¢n tir dugc dinh nghia:

- Mién A{|Xl| ,|X2| < a} , img v&1 nguyén tu trung hoa;

- Mién B {|x,|<a,|x,|>a}, hodc {|x|>a,x,|<a} tmg véi sy ion héa mot dién tir;

- Mién C {|x|,|x,| > a}, tmg véi su ion héa hai dién tir.
trong d6 a la khoang cach tir hat nhan caa nguyén tar dén vi tri 6 thé dugc xem la bét
dau xay ra su ion hoa, gia tri cua a dwoc chon la a=20au. Pé co duoc gia tri
a=20au. ching toi di tién hanh tinh ton vdi cac gia tri a khac nhau va nhan thiy
rang khi a 16n hon 20a.u.thi gia tri x4c suét ion hda thay d6i khong dang ké. Xac suat
ion hoa mdt va hai dién tir dugc tinh boi cac cong thirc sau
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P(t)= H’P (%% ,t)‘zdxldxz : (6)
B

P, (t)= H&U (X, % ,t)‘zdxldxz. (7)
C

3.  Kétqua

Trong phan ndy, chling tdi s& trinh bay két qua vé su phu thudc cta xac suat ion
hoa hai dién tir ciia nguyén tur heli vao cac thong sb: cuong do, do dai xung va budce
song cua laser.

Str dung cac cong thirc tinh toan xac suat ion hoa nhu da noi ¢ trén, ching tdi tinh
XAC suat ion hoa mot dién tir va ion hoa hai dién tir cia nguyén heli khi tuong tac véi
laser v&i ba théng s6 ¢b dinh: cudng 6 6x10™ W/cm?, d6 dai xung chia 15 chu ki
(twong duong 40fs), budc song 800nm.
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Hinh 1. Xac suat ion héa cua nguyén ti heli khi twong tic véi laser cwong do
6x10™ W/cm?, d@g dai xung 40fs va buréc séng 800nm véi hai truong hop: ion héa mat
dién tr va ion hoa hai dién tr

Trong hinh 1, ta thdy xéac suét ion hda mot dién tir c6 gia tri khong dang ké tir chu
Ki 1-5, nhung bét dau tir chu Ki thir 5, x4c suat ion hda mot dién tir ting gan nhu tuyén
tinh véi toc do nhanh. Khi dat gié tri cuc dai, tir chu ki 10 dén 15, xé4c suat ion hda mot
dién tir gan nhu khéng thay déi, c6 biéu hién gidng nhu mot qua trinh bao hoa. Qua
trinh ion héa hai dién tar cua nguyén tir heli trong truong hop dang xét c6 duong biéu
din giéng qua trinh ion héa mot dién tir nhung xéac suét ion hda nho hon khoang 4 lan,
diéu nay hoan toan ph hop vai céac két qua ma mot sé téc gia da cong b [1, 7]. Ching
ta cd thé giai thich két qua trén nhu sau: do laser ban vao lam léch rao thé Coulomb nén
nguyén tu bi ion hoa, trudc tién 1a ion hoa mot dién tir. Khi truong laser dat cuong do
dinh, xac suat dién tur roi khoi nguyén tir dat cuc dai, dién tir duoc gia toc trong trudng
laser va thu dwogc van téc I16n. Sau nira chu ki quang hoc, khi trudng laser d6i chiéu,
dién tir c6 dong nang 16n bi kéo nguoc tro vé véi hat nhan. Khi dién tir quay tro vé véi
hat nhan me, c6 thé xay ra sy tan xa khong dan hoi, trong do dién tu trg lai va cham
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thém vao mot dién tir tir nguyén tir 1am nguyén tir mét bot thém mot dién tir d6 1a su
ion hoa hai dién ta. Qué trinh nay goi 1 su ion hoa lién tiép. Khi qué trinh dién tir bi
bat ra khoi nguyén tir can bang véi qua trinh dién tir bi kéo nguoc tré vé véi hat nhan
thi xac suat ion hoa dat gia tri bdo hoa.

Tiép theo, chiing t6i s& khao sat sy phu thudc ciia X4C Uit ion hoa hai dién tir vao
cuong do cua laser ing véi budc song 800 nm va do dai xung 15 chu ki. Hinh 2 thé
hién két qua cho cac cuong do 2x10"W/cm?,4x10™ W/em®va 6x10" W/cm?.
Chung ta thiy rang trong cac chu ki dau (tir 1 dén 5), x4c suat ion hoa khong dang ké.
Tir chu ki thir 6, gia tri ndy ting dan, cuong do cia laser cang Ién thi téc do ting cta
XAC SU4t ion hoa hai dién tir ciia nguyén tir heli cang nhanh. Khi cuong do cia laser
tang thi X4c suat ion hoa hai dién tir ciia nguyén tir heli ciing tang dan va mién béo hoa
cua qua trinh ion héa cang 10i dan vé cac chu ki cudi ciia xung. Cu thé khi cuong do
tang tu 1x10" W/sz lén 6x10" W/Cm2 ta thiy xac suat ion tang gan 2000 lan. Diéu
nay c6 thé giai thich nhu sau: cudng do cua laser ting dan dén tdc do ion hoa xuyén
ham cua dién tir ting, 1am cho xé&c suat dién tir duoc ting toc ra ving lién tuc 16n, va
qua trinh tai két hop véi ion me ciing manh hon, dan dén xac suat ion hoa hai dién tir
cling tang.
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Hinh 2. Su phu thudc ciia xdc sudt ion héa hai dién tir cia nguyén tir Heli vao
cuong dg ciia laser khi twong tac voi laser ¢6 cuong dg thay doi tir 1x10**W / cm? dén
6 x 1014W/Cm2 , do dai xung 40fs twong wng 15 chu ki , budc song 800nm

Tiép theo ching tdi khao sat sy phu thudc cia xac suat ion hoa hai dién tir vao do
dai xung caa cham laser khi thay d6i xung chura tir 1 dén 15 chu ki @ng véi budc séng
800nm va cuong do 6x10™ W/cm?.

Ching t6i nhan thay trong cac truong hop do dai xung ngan (3fs, 5fs, 8fs twong
g tir 1 dén 3 chu ki), Xac xuat ion héa hai dién tir gan nhu bang khong trong phan dau
cta xung, sau d6 bat dau ting dan & phan cudi xung nhung gia tri khong dang ké, xac
suat I6n nhat c6 thé dat dugc trong truong hop 8fs 1a 0,40%. Khi ting dan do dai xung,
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XA4C suat ion hoa hai dién tir ting dan va bt dau xuat hién qua trinh b&o hoa. Hinh 3 thé
hién xé&c suat ion héa hai dién tir voi cac do dai xung 7 dén 15 chu ki. Ta thay khi do
dai xung tang tir 4 chu ki 1én 15 chu ki, x&c suat ion hoa hai dién tir tang tir 1% Ién
16%.
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Hinh 3. Xac sudt ion héa hai dién tir ciia nguyén tir heli khi tiwong tdc véi laser cuong

ds 6x10™ W/em?, budce séng 800nm, va cac dg dai xung 4 chu ki @én 15 chu ki

Pé khao sat su phu thudc caa qua trinh ion héa hai dién tir cua nguyén tur heli vao
budc song cua laser, trudc tién ching toi chon laser twong tac co cac thong sb: cudng
d63x10™ W/cm?, d dai xung 40fs (15 chu ki), va budc song thay doi tir 400nm dén
1200nm.

Khi thay d6i cac gia tri khac nhau cua budc séng laser tir 400nm dén 1200nm,
ching tdi nhan thay dang db thi cia Xac suat ion hoa hai dién tir cua nguyén tu heli
theo thoi gian van khong thay ddi. X4c sut ion hoa hai dién tir thay doi tang giam mot
cach ngau nhién khi ting dan gia tri cua budc séng cua laser. Trong trudng hop laser ¢6
cudong d6 3x10% W/cm? , d6 dai xung 40fs (15 chu ki), va buéc séng 600nm, xac suét
ion hoa hai dién tur dat gia tri bdo hoa I6n nhit 1a 1,67% va khi laser co cudng do
3x10™ W/cm?, d6 dai xung 40fs (15 chu ki), budc song 600nm thi x4c suét ion hoa hai
dién tur dat gia tri bdo hoa nho nhat 14 0,77%.

4.  Kétluan

Chung t6i d4 sir dung phuong phap giai s6 TDSE dé khao sét sy phu thudc cua
X4C suat ion hoa hai dién tar cia nguyén tir heli vao cac théng sé caa laser cuong do
cao, Xung cuc ngan. Qué trinh ion hc')a mot dién tir va ion hoa hai dién tir ciia nguyén tu
heli c6 biéu hién gidng nhau: tang gan nhu tuyén tinh trong cac chu ki dau caa xung
laser va c6 su bdo hoa & phan cuo1 xung. Khi cuong d6 caa laser cang 16n, xac suat |on
hoa va tdc do tang ciia XAc suét ion hoa hai dién tir cua nguyén tir heli cang Ion, mién
bao hoa cua qua trinh ion hda cang Iui dan vé céc chu ki cudi cia xung. Khi ting dan
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d6 dai xung, xac suat ion hoa hai dién tir cua nguyén tir heli ting dan, tuy nhién khéng
phai tang tuyén tinh. Xac suat ion hoa hai dién tir ciia nguyén tir heli thay d6i tang giam
mot cch ngau nhién khi ting dan gia tri cia budc séng cua laser. Trong cac cdng trinh
tiép theo, chling toi tiép tuc khao sat qua trinh ion héa hai dién tir cua cac phan tir cd
ciu trac nhu H,.

Ghi chi: Cong trinh nay duoc thurc hién trong khudn khé deé tai nghién cizu khoa

hoc Cd'p co so nam 2014 cua Truwong Pai hoc Suw pham TPHCM, ma s6 CS2014.19.63.
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