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 چکیده
کنش لیزر فمتوثانیه با اتم آرگون و مولکول مونوکسید برهم هاي مراتب بالا توسطالکترونی در تولید هماهنگ -نقش اثرات چنددر این پژوهش 

ها مطالعه شده است. در این مطالعه مشاهده شد یند تولید هماهنگادي نیتروژن بررسی شده است. ابتدا اثر حضور بیش از یک الکترون در فر
هایی که آخرین تراز شود. این اثر در سیستمقطع می ویژه در ناحیه فرکانسها بهکه حضور بیش از یک الکترون باعث افزایش شدت هماهنگ

ها بررسی شده است. نتایج نشان هاي همبستگی و تبادلی در تولید هماهنگکنشها تبهگن است، مشهودتر است. سپس اثر برهمپرشده آن
کنش تبادلی و همبستگی در ثیر هر دو برهمأها دارد، اما تیند تولید هماهنگاثیر ناچیزي در فرأکنش همبستگی به تنهایی تدهد که برهممی

از انرژي کل اتم  %23و  %17 کنشکنش تبادلی است، زیرا این برهمثیر قابل توجه ناشی از برهمأیند قابل توجه است. در واقع این تااین فر
همبستگی براي آرگون و مونوکسید دي  -کنش تبادلیدهد. با در نظر گرفتن برهمآرگون و مولکول مونوکسید دي نیتروژن را تشکیل می

 .یابدمرتبه هماهنگ افزایش می 5-4ها حدود یک مرتبه بزرگی کاهش و فرکانس قطع حدود نیتروژن، شدت هماهنگ
 

 مونوکسید دي نیتروژناتم آرگون، مولکول  ،همبستگی -کنش تبادلیالکترونی، برهم -هاي مراتب بالا، اثرات چندهماهنگ :هااژهکلیدو
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Abstract 
In this study, the role of multi-electron effects on the high harmonics generation by the interaction of 
femtosecond laser with Argon atom and N2O molecule has been investigated. First, the effect of multi-
electron contribution to the generation of harmonics has been studied. It is observed that the presence of 
more than one electron leads to an increase in harmonics yield, especially in the cutoff region. This effect 
is more obvious in the systems in which their highest occupied level is degenerate. The effect of 
exchange and correlation interaction on the high harmonic generation is also investigated. The results 
showed that the effect of correlation interaction on harmonics is negligible, but the effect of exchange-
correlation interaction is significant. Indeed, this remarkable influence is due to exchange interaction 
which constitutes 17% and 23% of the total energy of Argon atom and N2O molecule. By considering the 
exchange-correlation interaction for the argon atom and N2O, the harmonics yield decreased by one order 
of magnitude and the cutoff frequency increased by 4-5 harmonic order. 
 

Keywords: High-order harmonics, Multi-electron effects, Exchange-correlation interaction, Argon 
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 مقدمه. 1
امروزه مطالعات نظري و تجربی زیادي در موضوع تولید 

]. 7-1گیرد [ورت می) صHHG(1لا هاي مراتب باهماهنگ
هاي متعددي از جمله هاي مراتب بالا کاربردتولید هماهنگ

هاي آتوثانیه در محدوده اشعه ایکس، بررسی تولید پالس
دهند، هایی که در بازه زمانی فمتوثانیه و آتوثانیه رخ میپدیده
متري دارد سنجی مولکولی و تصویربرداري در ابعاد نانوطیف

]8-13  .[ 
شده توسط هاي مراتب بالاي تولیدفیزیک هماهنگ

 شده هاي گازي توسط مدل سادهکنش لیزر با سیستمبرهم
طبق این مدل ]. 15-14شود [یف میتوص )TSM(2ام گ-سه

ثیر میدان أهاي یک اتم یا مولکول تحت تابتدا الکترون
شوند. سپس زنی کرده و وارد فضاي آزاد میالکتریکی لیزر تونل

ها در میدان الکتریکی لیزر شتاب گرفته و از یون این الکترون
ها به شوند. با تغییر جهت میدان لیزر الکترونمادر دور می

با انرژي جنبشی زیادي به آن  سمت یون مادر برگشته و
شوند. الکترون ها بازترکیب میکنند و برخی از آنبرخورد می

بازترکیب شده انرژي جنبشی و یونش خود را به صورت یک 
 کند. فوتون گسیل می

بیش از یک الکترون  الکترونی معمولاً -هاي چنددر سیستم
کنند. میها نقش ایفا یند تولید هماهنگایونیزه شده و در فر

ها الکترونی بین آن -حضور بیش از یک الکترون و اثرات چند
شده هاي تولیدتوجهی روي شدت و فرکانس هماهنگثیر قابلأت

الکترونی و نقش  -دارد. این مسئله اهمیت شناخت اثرات چند
هاي ها روي هماهنگهاي همبستگی و تبادلی الکترونپتانسیل

کننده در هاي شرکتالکترون کند.شده را دوچندان میتولید
توانند از یک تراز (آخرین تراز پر ها مییند تولید هماهنگافر

ي مختلف سیستم یونیزه ) یا از ترازها3HOMOی شده یعن
هاي ترازهاي مختلف بر طیف شوند. اثر حضور الکترون

ها مراتب بالا در مورد مولکول مونوکسید دي نیتروژن هماهنگ
در واقع در مقاله ذکر شده سعی  .]16بررسی شده است [ قبلاً

هاي داخلی و هاي لایهشده است که با کمک گرفتن از الکترون
کردن پالس لیزر، فرکانس قطع افزایش داده شود. در این چرپ

ر د HOMOگن هاي یک تراز تبهپژوهش اثر حضور الکترون
هاي همبستگی و تبادلی بین کنشثیر برهمأو ت HHGیند افر
شود. در شده بررسی می هاي تولیدها روي طیف هماهنگآن

 اي انتخاب شده است که گونهواقع پارامترهاي لیزر به
) یونیزه -1HOMOمانند تر (هاي ترازهاي داخلیالکترون

اشته باشند. هدف اصلی این نقشی ند HHGیند انشوند و در فر
                                                           
1. High Harmonics Generation 
2. Three-Step Model  
3. Highest Occupied Molecular Orbital 

هاي همبستگی و تبادلی بین کنشثیر برهمأپژوهش درك نوع ت
هاي مراتب بالا هاي یک تراز تبهگن بر طیف هماهنگالکترون

هاي مورد مطالعه شامل اتم آرگون و مولکول است. سیستم
با  HOMOتراز مونوکسید دي نیتروژن است که هر دو داراي 

) p3گون (آر آخرین تراز پر شده اتم. تبهگنی فضایی هستند
گانه و آخرین تراز پر شده مونوکسید داراي تبهگنی فضایی سه

 ) داراي تبهگنی فضایی دوگانه است.gπ2دي نیتروژن (
 

 . روش محاسبات2
کنش لیزر با اتم آرگون توسط معادله در این پژوهش برهم

است. این معادله در دستگاه واحد ) مدل شدهKS(4م ش-کوهن
 زیر است:صورت ) به.a.u(5اتمی 

 

)1        (

j KS ji ψ ( r ,t ) V ( r ,t ) ψ ( r ,t )
t
∂  = − ∇ + ∂  

21
2

 
 

شم وابسته به زمان است  -پتانسیل کوهن KSVدر رابطه فوق
 ]:17شود [که به صورت زیر بیان می

 

r r r r rKS nn ne H XC extV ( ,t ) V V ( ) V ( ,t ) V ( ,t ) V ( ,t ),= + + + +

)2 ( 
 

ترتیب پتانسیل کولمبی  هاي سمت راست تساوي بهپتانسیل
ها، پتانسیل ها، کولمبی بین هسته و الکترونبین هسته

همبستگی و پتانسیل خارجی ناشی  -هارتري، پتانسیل تبادلی
باشند. پتانسیل کولمبی بین هسته با توجه به از میدان لیزر می

ها، داراي مقداري ثابت است و ثابت فرض شدن موقعیت هسته
یست. در پژوهش حاضر، پتانسیل کولمبی تابع مکان و زمان ن

]. 18پتانسیل تقریب زده شده است [ -هسته با استفاده از شبه
هاي در واقع اثر پتانسیل هسته به همراه اثر پوششی الکترون

پتانسیل)  -ثر (شبهؤتر توسط یک پتانسیل مهاي داخلیلایه
هاي مورد مطالعه در این در مورد سیستمبیان شده است. 

الکترون ترازهاي بالاتر، اثر  8جز  ) بهO2Nو  Ar( پژوهش
پتانسیل لحاظ شده است.  -ها در شبهپوششی بقیه الکترون

همبستگی مورد استفاده در این پژوهش،  -پتانسیل تبادلی
 بوط به تقریب چگالی موضعی تعمیم یافته پتانسیل مر

)LDA-modصورت زیر تعریف ]. این پتانسیل به19ست [) ا
 می شود:

 

)3(               ( )r r
xc

LDA unif
xcE [ n ] d r n( ) n( ) ,= ∫ ε3 

 

                                                           
4. Kohn- Sham 
5. Atomic Unit 
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unifکه
xcε همبستگی به ازاي واحد ذره براي گاز  -انرژي تبادلی

)n] و 17الکترونی یکنواخت [ r چگالی الکترونی سیستم  (
 است که به صورت زیر قابل محاسبه است:

 
)4(                                            

j
j

n( r ) ( r ) .ψ=∑
2 

 
مطابق  xمیدان الکتریکی لیزر با قطبش خطی در راستاي 

 است:رابطه زیر فرض شده
 

)5(                    
L

tot

tˆE ( t ) x E sin sin( t ),
T
π ω

  
=   

  

2
 

 

 
Eجهت قطبش، xکه 



ωدامنه میدان الکتریکی، 


فرکانس  
 زمان کل پالس است. totTاي مرکزي پالس لیزر و زاویه

شده، ابتدا هاي مراتب بالاي تولیدمحاسبه هماهنگجهت 
تابعی چگالی وابسته به زمان به روش نظریه  KSعادله م
1)TDDFT( حل 20[ 2افزار محاسباتی اختاپوستوسط نرم [

برحسب زمان مطابق رابطه  d شده و شتاب دوقطبی سیستم
 است: زیر محاسبه شده

 
)6(                             d ( t ) ( r ,t ) r ( r ,t ) .Ψ Ψ=

 
 

است  دست آمدهها بهسپس به کمک رابطه زیر طیف هماهنگ
]21:[ 
 

)7( totT

q q
tot

H ( q ) a , a d ( t ) exp( iq t ) dt ,
T

ω= = −∫
2 1





 

 
)،HHGیند ارمرتبه هماهنگ تولید شده طی ف qکه  )H q 

زمان کل دوام پالس است.  totTشدت آن در فضاي فرکانس و
 نمایه  HHGیند اتر فرییچنین جهت تحلیل جزهم

 ]:22شود [فرکانس مطابق رابطه زیر محاسبه می -زمان
 

( t t )A( t ,q ) d ( t ) exp( iq t ) exp( ) dt ,ω
σ

+∞

−∞

′ −′ ′ ′= −∫ 



22

22
)8(  
 

را در  0qω=ωشدت گسیل فوتونی با فرکانس  A(t,q)کمیت 
پهناي پنجره گاوسی است. با  σدهد. نمایش می tلحظه 

هایی و در چه توان دریافت چه هماهنگبررسی این کمیت می
 اند. لحظاتی گسیل شده

                                                           
1. Time- Dependent Density Functional Theory  
2. Octopus 

چنین شکل پالس آتوثانیه خروجی در فضاي زمان نیز هم
 ]:23شود [کمک رابطه زیر محاسبه می به

 

)9 (                               
q

q
I ( t ) a exp( iq t ) ,ω= ∑

2



 

 

شدت پالس خروجی در فضاي زمان است. به کمک  I(t)که 
 توان پهناي زمانی پالس آتوثانیه خروجی را رابطه فوق می

 دست آورد.به
توان بالاترین فرکانس گام می -چنین طبق مدل سههم

بینی کرد تولیدي (فرکانس قطع) را نیز توسط رابطه زیر پیش
]15:[ 
 

)8(                                           /max P maxI Kω = +1 3 
 

بیشینه  maxKانرژي یونش اتم یا مولکول و  PIدر رابطه فوق
توان نشان انرژي جنبشی الکترون هنگام بازترکیب است. می

pUداد بیشینه انرژي جنبشی الکترون هنگام بازترکیب برابر
 انرژي پاندرماتیو لیزر است.   pUاست که  17/3

 

 . نتایج3
 300سازي به صورت یک مکعب مستطیل با ارتفاع جعبه شبیه

با یکاي واحد  100×100واحد اتمی و سطح مقطعی با ابعاد 
اتمی در نظر گرفته شد. موقعیت اتم یا مولکول مورد نظر در 

طوري  O2Nي مولکول گیروسط جعبه فرض شده است. جهت
 xر هاي آن روي محودر نظر گرفته شده است که همه اتم

راستا با جهت قطبش لیزر) قرار بگیرند. گام محاسباتی در (هم
هاي زمانی عملگر واحد اتمی و گام 3/0فضاي حقیقی برابر 

واحد اتمی در  05/0انتشارگر زمانی در برنامه اختاپوس برابر 
 نظر گرفته شد.

کنش هاي تبادلی و همبستگی، ابتدا همقبل از بررسی اثر بر
اند. بدین منظور نتایج حاصل از محاسبات راستی آزمایی شده

هاي اتم آرگون و مولکول مونوکسید دي طیف هماهنگ
هاي تجربی ه شده در پژوهشینیتروژن، مطابق شرایط ارا

طیف  1اند. در شکل ] محاسبه شده25 ،24صورت گرفته [
چنین نتایج هاي ثبت شده به صورت تجربی و همهماهنگ

 اند. سازي حاصل از این پژوهش رسم شدهشبیه
الف مشاهده می شود، طیف  1طور که در شکل همان
 50 هاي اتم آرگون داراي یک کمینه در بازه انرژيهماهنگ

ب نیز این کمینه  1الکترون ولت است که در شکل  60الی 
چنین فرکانس قطع مشاهده شده طبق شود. هممشاهده می

 ع شده است که نتایج واق eV 72ي نتایج تجربی در انرژ
 ب نیز، فرکانس قطع را در انرژي  1زي در شکل ساشبیه
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eV 5/71 هاي تجربی مولکول دهد. طیف هماهنگنشان می
اي در پ داراي کمینه 1کسید دي نیتروژن نیز در شکل مونو

ت. نتایج اس eV 5/57و فرکانس قطعی در انرژي  eV 52رژي ان
محاسبات این پژوهش این دو کمیت را براي مولکول مونوکسید 

کند. بینی میالکترون ولت پیش 58 و 5/52دي نیتروژن برابر 
در پژوهش حاضر و  سازي شدهتطابق قابل قبولی که بین نتایج 

ییدي بر أشود، تمشاهده می 1ها در شکل معادل تجربی آن
صحت، دقت کافی و قابل اطمینان بودن نتایج محاسبات 

 پژوهش حاضر است.
با توجه  1سازي مربوط به نتایج شکل جایی که شبیهاز آن

مترهاي لیزر مورد استفاده، داراي حجم محاسبات بالا و ابه پار
 طولانی است، لذا در ادامه جهت بررسی اثر  زمان نسبتاً

 هايهاي تبادلی و همبستگی در طیف هماهنگکنشبرهم

اي انتخاب شده است مراتب بالا، پارامترهاي لیزر به گونه 
که حجم و زمان محاسبات کمینه شود. لیزر مورد استفاده در 

 700هاي بعدي این پژوهش داراي طول موج مرکزي بخش
متر مربع و شش پتاوات بر سانتی 2/0ت بیشینه نانومتر، شد

چرخه نوري است. با توجه به این پارامترها، فرکانس قطع 
ها پس هاي مورد بررسی کاهش یافته و لذا محل کمینهسیستم

از فرکانس قطع خواهد بود. در نتیجه انتظار ظاهر شدن این 
 .هاي مراتب بالا نخواهیم داشتها را در طیف هماهنگکمینه

 در ادامه ابتدا اثرات چند الکترونی و سپس اثر 
هاي هاي تبادلی و همبستگی بر طیف هماهنگکنشبرهم

شود. در نهایت نیز همین اثرات در طیف آرگون بررسی می
مطالعه و با نتایج مربوط به آرگون  O2Nهاي مولکول هماهنگ

 مقایسه شده است. 

 

 
 (الف)                                                                                    (ب)                                            

 
 (ث)                                                                                            (پ)                                      

 

پتاوات بر  25/0نانومتر و شدت آن  780]. طول موج لیزر 24کنش لیزر با اتم آرگون به صورت تجربی [هاي تولید شده از برهمطیف هماهنگالف)  .1شکل 
هاي تولید شده با اتم آرگون. پ) طیف هماهنگکنش لیزر با مشخصات قسمت (الف) سازي شده از برهمهاي شبیهمتر مربع بوده است. ب) طیف هماهنگسانتی

ها داراي هایی است که مولکولترتیب مربوط به حالتنمودارهاي آبی و سبز رنگ به]. 25کنش لیزر با مولکول مونوکسید دي نیتروژن به صورت تجربی [از برهم
نانومتر و شدت آن  1360طول موج لیزر  راستاي قطبش لیزر است. نمودار قرمز رنگ نیز نسبت دو حالت ذکر شده است.گیري منظم و تصادفی نسبت به جهت

 .کنش لیزر با مشخصات قسمت (پ) با مولکول مونوکسید دي نیتروژنسازي شده از برهمهاي شبیهمتر مربع بوده است. ت) طیف هماهنگتراوات بر سانتی 82
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 هاي آرگونالکترونی در طیف هماهنگ -بررسی اثرات چند 3.1
هاي مراتب بالاي تولیدي توسط در این بخش طیف هماهنگ

کنش لیزر با اتم آرگون در دو حالت مختلف محاسبه و برهم
شوند. حالت اول با فرض فعال بودن هشت الکترون مقایسه می

ظرفیت و حالت دوم با فرض فعال بودن یک الکترون از  لایه
هاي آخرین لایه پر شده است. در واقع فرض شده است الکترون

کنش کنشی با لیزر نخواهند داشت، ولی برهمفعال، برهمغیر
 هاي فعال لحاظ شده است. ها با الکترونآن

الف نشان  2هاي تولیدي این دو حالت در شکل هماهنگ
 -است. نمودار مشکی رنگ مربوط به مدل هشت داده شده

 الکترونی است.  -لکترونی و نمودار آبی رنگ مربوط به مدل تکا
هاي مربوط شود طیف هماهنگطور که مشاهده میهمان

هاي الکترونی (به ویژه در محدوده هماهنگ -به مدل هشت
) داراي شدت بالاتري هستند. دلیل این اختلاف 12بالاتر از 

الکترونی هر شش الکترون  -این است که در حالت هشتشدت 
ها نقش اتم آرگون در تولید هماهنگ p3تبهگن موجود در لایه 

الکترونی تنها یک  -که در حالت تکثري دارند، در حالیؤم
 کند. فرکانس قطع ت میشرک HHGد یناالکترون در فر

) معادل 8گام (رابطه  -بینی شده توسط مدل سهپیش
الف  2هاي شکل ام است و فرکانس قطع طیف -28هماهنگ 

 بینی است. پیشنیز در تطابق خوبی با این 
 فرکانس مربوط به  -پ نمایه زمان 2ب و  2در شکل 

الکترونی رسم  -الکترونی و تک -هاي هشتیک از مدل هر
الکترونی،  -شود که مدل هشتشده است. مشاهده می

 تري تولید کرده است. هاي به مراتب پر شدتهماهنگ
اول ) .o.c(1ري شود که در دو چرخه نوچنین مشاهده میهم

دلیل کم بودن دامنه هیچ بازترکیبی رخ نداده است. در واقع به
میدان الکتریکی در ابتداي پالس میزان یونش بسیار ناچیز است 

 و بازترکیبی نیز مشاهده نخواهد شد. 
شود که فرکانس مشاهده می -هاي زمانچنین در نمایههم

هاي مسیر کوتاه بسیار تا انتهاي چرخه چهارم نقش الکترون
هاي مسیر بلند است. از پنجم به بعد، هر دو غالب تر از الکترون

ه بر دارند. علاو HHGیند افر ها نقش یکسانی درنوع از الکترون
ها آن از چرخه پنجم به بعد شاهد اثرات تداخلی بین الکترون

 هاي یونیزه شده در ها بین الکترونیم. این تداخلهست
هاي کنشر ادامه اثر برهمددهد. هاي مختلف رخ میزمان

الکترونی  -ها در مدل هشتهمبستگی و تبادلی بین الکترون
 شد. هاي تولیدي بررسی خواهدروي طیف هماهنگ

 

                                                           
1. Optical Cycle  

 

 

 
 

الکترونی  -هاي تولید شده در مدل هشتالف) طیف هماهنگ .2شکل 
فرکانس  -الکترونی (طیف آبی). ب) نمایه زمان -مشکی) و تک(طیف 

فرکانس مربوط به مدل  -الکترونی. پ) نمایه زمان -مربوط به مدل هشت
 الکترونی. -تک

 
 هاي آرگونکنش همبستگی در طیف هماهنگبررسی برهم 3.2

 HHGیند اکنش همبستگی روي فردر این بخش اثر برهم
-دل هشتبررسی شده است. جهت انجام این بررسی م
ها و بار کنشالکترونی یک بار با فرض فعال بودن همه برهم

 کنش همبستگی حل شده است. فعال بودن برهمدیگر با فرض غیر
کنش لیزر با اتم هاي تولید شده توسط برهمطیف هماهنگ

کنش همبستگی آرگون در دو حالت حضور و عدم حضور برهم
نمودار مشکی رنگ الف نمایش داده شده است.  3در شکل 

اند و ها مفروض شدهکنشمربوط به حالتی است که همه برهم
کنش نمودار سبز رنگ مربوط به حالتی است که برهم

 است. همبستگی نادیده گرفته شده 
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ها کنشهاي تولید شده با حضور همه برهمالف) طیف هماهنگ .3شکل 
کنش همبستگی (طیف سبز). ب) نمایه برهم(طیف مشکی) و بدون حضور 

فرکانس  -ها. پ) نمایه زمانکنشفرکانس با فرض حضور همه برهم -زمان
 کنش همبستگی.با فرض عدم حضور برهم

 
کنش همبستگی بین شود که با حذف برهممشاهده می

است. این ها اندکی افزایش یافته ها، شدت هماهنگالکترون
اهش انرژي یونش آرگون در حالت افزایش شدت به دلیل ک

). در واقع 1کنش همبستگی است (جدول فعال بودن برهمغیر
با حذف پتانسیل همبستگی انرژي یونش آرگون کاهش و 

یابد. با افزایش ها افزایش میاحتمال یونیزه شدن الکترون
تري رخ چگالی بسته موج الکترونی یونیزه شده، بازترکیب قوي

نحوه تغییرات انرژي کل و  1امه در جدول خواهد داد. در اد
 تري بررسی خواهد شد. انرژي یونش آرگون با دقت بیش

شود که فرکانس قطع در حالت غیرفعال چنین مشاهده میهم
کنش همبستگی کاهش یافته است که با توجه به بودن برهم

 پ نمایه  3ب و  3پذیر است. در شکل ) توجیه8رابطه (
هاي فعال و غیرفعال یک از حالت مربوط به هرفرکانس  -زمان

کنش همبستگی رسم شده است. افزایش نسبی بودن برهم
کنش هاي تولیدي در حالت غیرفعال بودن برهمشدت هماهنگ

 مشهود است.  همبستگی کاملاً
هاي مختلف انرژي را براي اتم آرگون نشان سهم 1جدول 

تلاف انرژي کل اتم دهد. انرژي یونش در هر حالت برابر اخمی
آرگون و یون آن در نظر گرفته شده است. انرژي همبستگی 

 دهد.درصد انرژي کل را تشکیل می 2حدود 
کنش همبستگی، شدن برهمشود که با غیرفعالمشاهده می

ست. کاهش یافته ا eV 36/1دازه انرژي یونش سیستم به ان
ز کاهش انرژي یونش از طرفی باعث کاهش فرکانس قطع و ا

طرف دیگر سبب افزایش میزان یونش و افزایش شدت 
). کاهش انرژي یونش در این 3ها شده است (شکل هماهنگ

pIبرابر انرژي یک فوتون لیزر است ( حالت حدوداً ω∆


 و (
ام به  -29در نتیجه فرکانس قطع نیز حدود از هماهنگ 

 ).3(شکل است ام تقلیل پیدا کرده  -28هماهنگ 
 

هاي تبادلی و همبستگی در طیف کنشبررسی اثر برهم 3.3
 هاي آرگونهماهنگ

هاي تبادلی و همبستگی روي کنشدر این بخش اثر برهم
الکترونی  -واقع مدل هشت بررسی شده است. در HHGند یافر

ها و بار دیگر با کنشیک بار با فرض فعال بودن همه برهم
کنش تبادلی و همبستگی حل برهم فعال بودن هر دوفرض غیر

 شده است. 
 

هاي مختلف انرژي اتم آرگون در حالت پایه آن به ازاي فعال سهم. 1جدول 
 د.هستن eVد کنش همبستگی. همه مقادیر با واحو غیرفعال بودن برهم

 کنش همبستگیبدون برهم هاکنشبا حضور همه برهم 

kineticE 47/218 90/211 

nnV 0 0 

neV 95/1191- 86/1177- 

HV 39/498 07/489 

xV 92/85- 29/84- 

cV 95/11- 0 

totalE 96/572- 19/561- 

pI 13/16 77/14 
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هاي تولید شده در دو حالت ذکر شده در طیف هماهنگ
نمودار مشکی رنگ مربوط الف نمایش داده شده است.  4شکل 

نمودار اند و ها مفروض شدهکنشبه حالتی است که همه برهم
هاي تبادلی و کنشقرمز رنگ مربوط به حالتی است که برهم
 شود که با حذف همبستگی غیرفعال هستند. مشاهده می

ها، شدت هاي تبادلی و همبستگی بین الکترونکنشبرهم
است. این افزایش طور قابل توجهی افزایش یافتهها بههماهنگ

در حالت شدت به دلیل کاهش چشمگیر انرژي یونش آرگون 
 هاي تبادلی و همبستگی است کنشفعال بودن برهمغیر

شود که فرکانس قطع در چنین مشاهده می). هم2(جدول 
هاي تبادلی و همبستگی از کنشحالت غیرفعال بودن برهم

کاهش یافته  ام)-25ام (یا -24ام به هماهنگ -29هماهنگ 
). 2است که به دلیل کاهش انرژي یونش آرگون است (جدول 

هاي فعال و فرکانس مربوط به هریک از حالت-نمایه زمان
 4هاي تبادلی و همبستگی در شکل کنشغیرفعال بودن برهم

 پ افزایش شدت  4پ رسم شده است. شکل  4ب و 
هاي کنشهاي تولیدي در حالت غیرفعال بودن برهمهماهنگ

شود چنین مشاهده میکند. همیید میأتبادلی و همبستگی را ت
یند اهاي تبادلی و همبستگی، فرکنشه با غیرفعال شدن برهمک

HHG ن ک چرخه زودتر (در زمایo.c. 5/1t=شود. ) شروع می
ها انرژي یونش کاهش قابل کنشدر واقع با غیرفعال شدن برهم

ها حتی در چرخه دوم که دامنه میدان توجهی یافته و الکترون
شوند. در ادامه در تري دارد نیز یونیزه میالکتریکی ضعیف

هاي مختلف انرژي را براي اتم آرگون نشان داده سهم 2جدول 
 شده است.
شود، انرژي تبادلی و مشاهده می 2طور که در جدول همان

 درصد انرژي کل را تشکیل  17حدود  همبستگی جمعاً
ثیر قابل توجهی أها تکنشدهند. در نتیجه حذف این برهممی

هاي کنشارد. با غیرفعال شدن برهمدر مقدار انرژي یونش د
، eV 3/9ستم به اندازه تبادلی و همبستگی، انرژي یونش سی

درصد کاهش یافته است. این کاهش قابل  50یعنی بیش از 
الف را  4ها در شکل توجه انرژي یونش، افزایش شدت هماهنگ

معادل  کند. کاهش انرژي یونش حدوداًبه خوبی تفسیر می
)، لذا کاهش فرکانس 0ω 5 ≈ pΔIیزر است (فوتون ل 5انرژي 

ام) در -25ام (یا -24ام به هماهنگ -29قطع را از هماهنگ 
 کند.به خوبی توجیه می 3شکل 
 
 

 

 
 

ها کنشهاي تولید شده با حضور همه برهمالف) طیف هماهنگ .4شکل 
هاي تبادلی و همبستگی (طیف کنش(طیف مشکی) و بدون حضور برهم

ها. پ) نمایه کنشفرکانس با فرض حضور همه برهم -زمانقرمز). ب) نمایه 
 هاي تبادلی و همبستگی.کنشفرکانس با فرض عدم حضور برهم -زمان

 
هاي مختلف انرژي اتم آرگون در حالت پایه آن به ازاي فعال سهم. 2جدول 

هاي تبادلی و همبستگی. همه مقادیر با واحد کنشرفعال بودن برهمو غی
eV تند.هس 
 کنش هاي تبادلی و همبستگیبدون برهم هاکنشبا حضور همه برهم 

kineticE 47/218 32/177 
nnV 0 0 
neV 95/1191- 76/1095- 

HV 39/498 11/437 

xV 92/85- 0 
cV 95/11- 0 

totalE 96/572- 33/481- 

pI 13/16 81/6 
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هاي هماهنگهاي چند الکترونی در طیف کنشبررسی اثر برهم 3.4
 مولکول مونوکسید دي نیتروژن

هاي چند الکترونی در طیف کنشدر این بخش اثر برهم
هاي مراتب بالاي مولکول مونوکسید دي نیتروژن هماهنگ

شود. ابتدا اثر حضور بیش از یک الکترون و سپس بررسی می
ها هاي تبادلی و همبستگی در طیف هماهنگکنشاثر برهم

هاي مراتب بالاي مولکول یف هماهنگشود. طمطالعه می
رسم شده  5مونوکسید دي نیتروژن در اثر تابش لیزر در شکل 

 ها را در دو حالت نشان الف طیف هماهنگ 5است. شکل 
دهد. حالت اول با فرض فعال بودن هشت الکترون ظرفیت می

مولکول بوده و به رنگ مشکی نمایش داده شده است. حالت 
ودن تنها یک الکترون از آخرین لایه پر شده دوم با فرض فعال ب

 مولکول است که با رنگ آبی مشخص شده است. مشاهده 
 هاي مختلف هاي در بازهشود که طیف هماهنگمی

  دیگر دارند. در محدودهفرکانسی رفتار مختلفی نسبت به یک
ω7تر از تر (کمهاي پایینهماهنگ



به مدل ) طیف مربوط 
تک الکترون فعال داراي شدت بالاتري نسبت به مدل هست 

هایی است که الکترون فعال است. این ناحیه مربوط الکترون
شوند و با برگشت به حالت پایه و گسیل چند برانگیخته می

 کنند. هایی را تولید میفوتونی هماهنگ
که در حالت هشت الکترون فعال جمعیت با توجه به این

رود شدت شود، انتظار میتر میهاي برانگیخته بیشونالکتر
تر باشد. در نتیجه هاي چند فوتونی در این حالت بیشگسیل

هاي گسیل شده هم انرژي، تداخل توان گفت بین فوتونمی
ها کاهش یافته است. ویرانگر صورت گرفته و شدت آن

هستند در  HHGیند اکه ناشی از فر 7هاي بالاتر از هماهنگ
مدل هشت الکترون فعال داراي شدت بالاتري هستند. دلیل 
این امر تبهگنی دوگانه تراز آخر مولکول مونوکسید دي 

 HHGیند ا) و مشارکت چهار الکترون آن در فرgπ2نیتروژن (
که در حالت تک الکترون فعال تنها یک الکترون است. در حالی

 د. کنشرکت می HHG یندااز تراز آخر در فر
-الکترونی و هشت -شایان ذکر است که طیف دو مدل تک

الکترونی در مولکول مونوکسید دي نیتروژن به نسبت اتم 
تري هستند، زیرا تبهگنی آرگون داراي اختلاف شدت کم

تر است. آخرین تراز پر شده مولکول مونوکسید دي نیتروژن کم
نیتروژن بینی شده مولکول مونوکسید دي فرکانس قطع پیش

ام است که با فرکانس -27گام برابر هماهنگ  -توسط مدل سه
 ام) در تطابق-29الف (هماهنگ  5قطع مشاهده شده در شکل 

بینی شده قابل قبولی است. دلیل اختلاف اندك مقدار پیش

سازي این است فرکانس قطع با مقدار مشاهده شده آن در شبیه
الکترونی جدا شده از  که مکان تونل زنی و بازترکیب بسته موج

که در مدل حالی ]، در26یکسان نیست [ قاًدقی HOMOراز ت
جایی الکترون ه) فرض شده است جاب8گام و اثبات رابطه ( -سه

یند یونش تا بازترکیب صفر است. در واقع بسته موج اطی فر
زند، پس از بازگشت ممکن تونل می 1xالکترونی که در مکان 

عبور کرده و در طرف دیگر مولکول با  1xاست از موقعیت 
ش کرده و بازترکیب شود. مسافت کنبرهم HOMOال اوربیت
کند سبب افزایش انرژي تري که این بسته موج طی میاضافه

جنبشی بسته موج شده و در نتیجه پس از بازترکیب فوتونی با 
. این افزایش انرژي برابر کار نیروي کندتر گسیل میانرژي بیش

روي بسته موج  rec(tLE(» میدان لیزر در لحظه بازترکیب«
 کند، تر طی میرا اضافه Rالکترونی است که مسافت 

).Rrec(tLW ≈ E مقدار .R  بیشینه برابر فاصله دو سر مولکول
 3یعنی معادل  eV 5تواند تا حدود است. این انرژي اضافه می

نانومتر) فرکانس قطع را  700هنگ (با طول موج شماره هما
 ].26افزایش دهد [

 هاي تولید شده توسط ب طیف هماهنگ 5شکل 
 هايدر حالتمونوکسید دي نیتروژن کنش لیزر با مولکول برهم

دهد. کنش همبستگی را نمایش میحضور و عدم حضور برهم
ها کنشرنگ مربوط به حالتی است که همه برهمنمودار مشکی 

اند و نمودار سبز رنگ مربوط به حالتی است که لحاظ شده
شود است. مشاهده میکنش همبستگی نادیده گرفته شدهبرهم

کنش همبستگی در محاسبات، شدت که با حذف برهم
ها اندکی افزایش یافته است. این نتیجه به دلیل هماهنگ

ش مولکول و افزایش اندك نرخ یونش آن در کاهش انرژي یون
). 3کنش همبستگی است (جدول فعال بودن برهمحالت غیر

شود که فرکانس قطع حدود یک مرتبه چنین مشاهده میهم
هماهنگ کاهش یافته است که ناشی از کاهش انرژي یونش 

کاهش  eV 53/1ه مولکول است. انرژي یونش مولکول به انداز
فوتون لیزر  معادل انرژي یک ) که حدودا3ًیافته است (جدول 

pIاست ( ω∆


 از طرف دیگر، کاهش انرژي یونش در .(
کنش همبستگی سبب افزایش میزان حالت غیرفعال بودن برهم

ها در فضاي فرکانس یونش و افزایش اندك شدت هماهنگ
 شود. ب مشاهده می 4شده است که در شکل 
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-هاي تولید شده در مدل هشتالف) مقایسه طیف هماهنگ .5شکل 
هاي تولید شده با الکترونی. ب) مقایسه طیف هماهنگ -الکترونی و تک

همبستگی. پ) مقایسه  کنشها و بدون حضور برهمکنشبرهمحضور همه 
ها و بدون حضور کنشهاي تولید شده با حضور همه برهمطیف هماهنگ

 هاي تبادلی و همبستگی.کنشبرهم
 

حالت پایه آن به ازاي در  O2Nول هاي مختلف انرژي مولکسهم. 3جدول 
همبستگی. همه مقادیر با دلی و هاي تباکنشفعال و غیرفعال بودن برهم

 ستند.ه eVد واح
 xcVبدون  cVبدون  هاکنشبا حضور همه برهم 

kineticE 82/671 07/671 09/571 
nnV 69/870 69/870 69/870 

neV 63/3944- 01/3943- 32/3712- 
HV 69/1651 66/1650 24/1510 
xV 52/198- 37/198- 0 
cV 25/25- 0 0 

totalE 19/974- 95/948- 29/760- 
pI 81/12 28/11 54/5 

ه کنش تبادلی و همبستگی بپ اثر هر دو برهم 5در شکل 
هاي تولید شده مطالعه شده زمان روي طیف هماهنگطور هم
 نمودار مشکی رنگ مربوط به حالتی است که همه است. 

ها مفروض هستند و نمودار قرمز رنگ مربوط به کنشبرهم
هاي تبادلی و همبستگی غیرفعال کنشحالتی است که برهم

هاي کنششود که با حذف برهمهستند. این بار نیز مشاهده می
ها به اندازه ها، شدت هماهنگتبادلی و همبستگی بین الکترون

طور که در بخش اتم است. همانیک مرتبه بزرگی افزایش یافته
ها به دلیل آرگون نیز توضیح داده شد، افزایش شدت هماهنگ
 فعال بودن کاهش انرژي یونش مولکول در حالت غیر

جایی که کاهش هاي تبادلی و همبستگی است. از آنکنشبرهم
تر از حالت )، بیشeV 27/7ت (انرژي یونش در این حال

گی است، لذا میزان یونش کنش همبستغیرفعال بودن برهم
تري داشته و اثر آن در افزایش شدت افزایش قابل توجه

چنین مشاهده پ). هم 5ها مشهودتر است (شکل هماهنگ
 شود که فرکانس قطع در حالت غیرفعال بودن می

م به -29هاي تبادلی و همبستگی از هماهنگ کنشبرهم
ام کاهش یافته است. این کاهش ناشی از کاهش -25هماهنگ 

 0ω 4 ≈ eV 27/7 ₌ pΔIانرژي یونش مولکول است که برابر 
 ) قابل انتظار است.8) است و با توجه به رابطه (3(جدول 

در  O2Nکول هاي مختلف انرژي مولسهم 3در جدول 
 هاي مختلف مورد بررسی در اینحالت پایه آن به ازاي حالت

 پژوهش آورده شده است.
شود، انرژي طور که در جدول فوق مشاهده میهمان

 درصد از انرژي کل آن را تشکیل  5/2همبستگی حدود 
 کنش همبستگی به تنهاییدهد. در نتیجه حذف برهممی

هاي مولکول بگذارد. ثیر چندانی در طیف هماهنگأتواند تنمی
درصد از  23هاي همبستگی و تبادلی حدود اما مجموع انرژي

انرژي کل مولکول را به خود اختصاص داده است. لذا تغییر یا 
کنش تبادلی) ویژه برهمکنش (بهاین دو برهم زمانحذف هم

هاي تولید ي هماهنگاي در شدت و گسترهاثرات قابل ملاحظه
هاي انرژي گذارد. سهمبه جاي می O2Nول شده از مولک

همبستگی و تبادلی در انرژي کل مولکول، نتایج مشاهده شده 
 کنند.را به خوبی توجیه می 4در شکل 

 گیري. نتیجه4
این پژوهش نشان داد که حضور بیش از یک الکترون در  نتایج

ها به اندازه یک نجر به افزایش شدت هماهنگم HHGد ینافر
مرتبه بزرگی، به ویژه در ناحیه فرکانس قطع خواهد شد. این 

ها تبهگن هایی که آخرین تراز پرشده آننتیجه در مورد سیستم
بهتر مشاهده است (مانند آرگون و مونوکسید دي نیتروژن) 

کنش همبستگی چنین مشاهده شد که برهمخواهد شد. هم
تواند فرکانس قطع را به اندازه یک شماره ها میبین الکترون

هاي تولید که شدت هماهنگهماهنگ افزایش دهد، در حالی
کنش همبستگی ثیر ناچیز برهمأماند. تثابت می شده تقریباً

آن در مقایسه با انرژي  ل انرژي اندكبه دلی HHGد یناروي فر
درصد براي  5/2درصد براي آرگون و  2کل سیستم (حدود 
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 زمان مولکول مونوکسید دي نیتروژن) است. اثر هم
ها یند تولید هماهنگاهاي تبادلی و همبستگی در فرکنشبرهم

قابل توجه است. مجموع انرژي تبادلی و همبستگی آرگون در 
مولکول مونوکسید دي  درصد انرژي کل آن و در 17حدود 

 درصد است. در نتیجه وجود این دو  23نیتروژن حدود 
طور قابل توجهی افزایش کنش، انرژي یونش سیستم را بهبرهم

شود. افزایش دهد و در نتیجه باعث افزایش فرکانس قطع میمی
مرتبه هماهنگ و در  5فرکانس قطع در اتم آرگون حدود 
مرتبه هماهنگ  4دود مولکول مونوکسید دي نیتروژن ح

هاي کنشمشاهده شد. البته شایان ذکر است که حضور برهم
تبادلی و همبستگی در هر دو سیستم مطالعه شده در این 

 ها را تا یک مرتبه بزرگی کاهش پژوهش، شدت هماهنگ
 دهد.می

 تشکر و قدردانی
وزارت علوم،  ،نویسندگان از همکاري مشترك دانشگاه خوارزمی

وري جمهوري اسلامی ایران و وزارت علوم آتحقیقات و فن
 )IAJPش (اتری -اتریش تحت برنامه همکاري مشترك ایران

 .کنندمی کرتش 11763/4براي حمایت مالی پروژه  با شماره 
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