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مرتبده   یهمداهندگ هدا  دیدتول  یبرا  نیدر برهم کنش بدا مولکول کلر هیدفمتوثدان  زریل  یکیالکتر  دانیدپژوهش اثر قطبش م نیدر ا –چکیدده 

مفروض شدده اند و   هیفمتوثان  زریل  یبرا  یضدویو ب یخط  یقطبش ها  یبررسد  نیشدده اسدت. در ا  یبررسد یخروج  هیآتوثان  تپبالا و 

از افت شدد   یحاک  جیانجام شدده اسدت. نتا  یسده بعد یقیحق  یوابسدته به زمان و در فضدا یچگال یتابع  هیمحاسدبا  به کمک نظر

شددد   لیداسددت. تحل هیدفمتوثدان زریل یریپدارامتر قطبش پد   شیافزا  یبده ازا یخروج  هیدآتوثدان یهداتدپهمداهندگ هدا و کداهش شددد   

از مقددار   هیدفمتوثدان زریل یریمقددار قطبش پد   شیبدا افزا  دهدد یدر محددوده فرکدانق قط ن نشددان م یام )بعنوان همداهنگ 24همداهندگ 

دهد که   یپژوهش نشدان م  نیا  جینتا  نی. همچنابدی  یکاهش م  ی)دون مرتبه بزرگ  کیهماهنگ حدود   نین، شدد  ا0/ 4)  0/ 2صدفر به 

 یآن هدا م  یپهندا  شیاو افز یخروج  هیدآتوثدان  پتدمنجر بده کداهش شددد    ،یضددویبده حدالدت ب یاز حدالدت خط  یطبش پدالق فرودق رییتغ

 شود. 

 ، نظریه تابعی چگالی وابسته زمانیبالا، مولکول کلرین  های مرتبههماهنگپالس آتوثانیه، تولید    -کلید واژه
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Abstract- In this study, the effect of femtosecond laser polarization on the high harmonic generation and generated 

attosecond pulse from the chlorine molecule has been studied. linear and elliptical polarizations have been assumed 

for the femtosecond laser and calculations have been performed using time-dependent density functional theory 

in the three-dimensional real space. The results show a decrease in the intensity of the harmonics and the 

attosecond pulses when the ellipticity of the femtosecond laser is increased. Analyzing the intensity of the 24th 

harmonic order demonstrates that by increasing the ellipticity of the femtosecond laser from zero to 0.2 (0.4), the 

intensity of this harmonic decreases by about one (two) order of magnitude. The results of this research also show 

that changing the polarization of the driving pulse from linear to elliptical, reduces the intensity of the output 

attosecond pulse and increases their width. 

Keywords: Attosecond pulse, High harmonic generation, Chlorine molecule, Time dependent density functional theory
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 مقدمه

ها  ها ، مولکولالکترون در اتم  ک ی نامید  رویداد   ی زمان  اس یمق 

  ی نور  ی هاتپ  دی تول.  است  ه یثانآتودر مرتبه  چگال  و مواد  

الکترون  یبرا  آتوثانیه حرکت  کنترل  و  ردیابی    مشاهده  و 

اپتیک  در    هااز پیشروترین پدیدهدر حال حاضر    دینامیک آن 

آتوثانیه،    های تپهای تولید  یکی از روش  است.   ع یفوق سر

توسط نظریه نیمه  که  است  بالا    تبه مر  های هماهنگ تولید  

توسط کرکوم    1993کلاسیکی سه گام که اولین بار در سال  

طبق این نظریه، زمانی که اتم    [.1]شودشد، درک میارائه  

کند الکترون به  یا مولکول با میدان قوی لیزر برهمکنش می 

شود و سپس در میدان  زنی از قید هسته خارج میروش تونل

گیرد. با تغییر علامت میدان لیزر، الکترون در  لیزر شتاب می

می شتاب  مادر  یون  سمت  به  مخالف  این  جهت  گیرد. 

میال انرژی  کترون  و  شده  ترکیب  باز  مادر  یون  با  تواند 

جنبشی خود را به علاوه انرژی یونش در غالب یک فوتون  

فوتونی که با بیشترین انرژی طی این فرآیند    .کندگسیل می

  شود که شود، فوتون با انرژی قطع نیز نامیده میگسیل می

آن با   مقدار  1.3برابر  3.17p pI U+  باشد.می  pI  انرژی

  لیزر   انرژی پاندرماتیو  𝑈𝑝و    اتمی یا مولکولی   یونش سیستم

در   [.1-2است] مهمی  نقش  فرودی  لیزر  پارامترهای  لذا 

هماهنگ  تولید  و  فرآیند  بیشتر  شدت  با  بالا  مرتبه  های 

پرشدت    تپفرکانس قطع بالاتری دارد که منجر به تولید  

 ه با پهنای زمانی بسیار کوتاه خواهد شد.آتوثانی

فرودی به  لیزر    تپ  قطبش در این پژوهش اثر    بدین منظور 

موثر   پارامتر  تولید  عنوان  از    نوری  تپبر  حاصل  آتوثانیه 

مورد  مولکول کلرین    از بالا  تبه  مر  های هماهنگ فرآیند تولید  

   گیرد.بررسی قرار می 

 محاسباتی روش 

کنش میدان پر شدت لیزری با مولکول  در این پژوهش، برهم 

شم در نظریه تابعی چگالی  - کلرین، به کمک معادله کوهن

به زمان ) این معادله  TDDFTوابسته  بررسی شده است.   )

   [:3]باشددر دستگاه واحد اتمی به صورت زیر می

(1)  
2

( , ) ( , ) ( , )
2

i ks ii r t v n r t r t
t
 

  
= − + 

  
 

رابطه،   این  ,𝑣𝐾𝑆[𝑛](𝒓در  𝑡)   وn(r,t)    پتانسیل ترتیب  به 

به  -کوهن وابسته  الکترونی  چگالی  و  زمان  به  وابسته  شم 

 [:3شوند]با روابط زیر نمایش داده میباشند و زمان می

(2) 
     ( , ) ( , ) ( , )

( , ) ( )

ks H xc

ext ne
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پتانسیل هارتری،    شم وابسته به زمان شامل-پتانسیل کوهن

تبادلی  پتان-پتانسیل  و  خارجی  پتانسیل  سیل  همبستگی، 

باشد که به دلیل ثابت بودن  برهم کنشی الکترون و هسته می

در این پژوهش، از    موقعیت هسته مستقل از زمان می باشد.

موضعی چگالی  تبادلی  (LDA)تقریب  پتانسیل  - برای 

 شده است. مبستگی استفاده ه

کمک   اختاپوسنرمبه  محاسباتی  معادله  (Octopus)افزار   ،

وابسته به زمان حل    چگالی   نظریه تابعی   بر پایهشم  -کوهن

حسب بر  سیستم  دوقطبی  شتاب  زیر    و  صورت  به  زمان 

 [:4شود]محاسبه می

(4)                      ( ) ( , ) | | ( , )t r t r t =d r 

هماهنگ  طیف  زیر  رابطه  کمک  به  ادامه،  دست  در  به  ها 

 [:5]آیدمی

(5)        

2

0

1
( ) ( )exp( )

totT

tot

H t i t dt
T

 = − d 

totT    کل سیستم  تپزمان  کننده    مولکولی -اتمی   تحریک 

 است.

  تپ های تولید شده،  هماهنگ از برهم نهی تعدادی از    سپس

 [: 5]شودآتوثانیه با شدت زیر تولید می
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(6)                                      0

2

( )
iq t

q

I t e


=  qa 

مرتبه    qدامنه هماهنگ در فضای فرکانس و    qaکه در آن  

 باشند. هماهنگ می

   قطبیده خطی و بیضوی   تپدو  برهمکنش  ،  این پژوهشدر  

  تپ با مولکول کلرین مورد تمرکز است که میدان مربوط به 

 :شودتوصیف میزیر   طبق رابطه قطبیده بیضوی

(7) 
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0 0
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xoE    محور  میدان در راستای  دامنهx  ،î    وĵ    بردارهای

جهت   در  yoو    yو      xیکه  xoE E=     در میدان  دامنه 

میزان بیضوی بودن  نیز    𝜀باشند. پارامتر  می  yراستای محور  

 کند.  را کنترل می   میدان

 نتایج 

  قطبیده خطی و بیضوی های میدان الکتریکی  مولفه  1شکل  

قطبش  پارامتر  با  برهمدر    35/0و    15/0پذیری  با  کنش 

  را نشان   های مرتبه بالابرای تولید هماهنگ  کلرین  مولکول

 nm 800  طول موج  ،  2W/cm  1410دهد که شدت میدانمی

 درنظر گرفته شده است.  چرخه اپتیکی  5و تعداد 

 
الکتریکی  مولفه:  1شکل   با طول موج    تپ های میدان  لیزر فرودی 

nm  800  2و شدتW/cm 1410     نمودار به    آبیکه  مربوط  رنگ 

قطبش خطیمیدان   قرمز    و  (ϵ= 0)  با  ترتیب  نمودار  به  مشکی  و 

مولفه   به  بیضو  yمربوط  قطبش  با    ϵ = 0.35و    ϵ = 0.15یمیدان 

   باشد.ها یکسان میمیدان در تمامی حالت xباشد. مولفه می

ابعاد    فضای با  مستطیل  مکعب  یک  به شکل  سازی  شبیه 

.  شده است  در یکای واحد اتمی در نظر گرفته  90×35×35

واحد    35/0و    1/0  به ترتیب  محاسبات  و فضایی   گام زمانی

دقیقا در   و   x در راستای محورکلرین  و مولکول   است اتمی 

دارد.مرکز   قرار  )  جعبه  معادله  از  استفاده  طیف  (،  5با 

برهمکنش مولکول  سه حالت  برای    مرتبه بالا  های هماهنگ 

با   قطبش خطی  لیزر  میدانکلرین  پارامتر    و  با  با  بیضوی 

حاصل شده است که در شکل    35/0و    15/0  پذیری قطبش

 شود. نشان داده می 2

 

هماهنگ :2شکل   مرتبهطیف  برهمکنش  های  از  حاصل  بالای  ی 

   لیزری قطبیده خطی و بیضوی با مولکول کلرین. هایتپ

اوربیتال   یونش  انرژی  و  قطع  فرکانس  رابطه  کمک  به 

Homo-2  ( مولکول کلرینeV3/16فرکانس قطع ،)   برابر با

فرکانس قطع  که با    شده استمحاسبه    ام26  مرتبه هماهنگ  

به   آمده  مربوط  بدست  و    تپبرای  طیف  خطی  قطبیده 

همخوانی    2در شکل    15/0بیضوی با پارامتر قطبش پذیری  

قطبش    شود کهمشاهده می  2از شکل  دارد.   تغییر    تپ با 

د و  کن میمحسوسی    تغییر ها  شدت هماهنگ   لیزر فرودی، 

طبش  قطبیده بیضوی با پارامتر ق   تپفرکانس قطع نیز برای  

می  35/0پذیری   کاهش  هماهنگ  کاهش  یابد.  دو  دلیل 

هماهنگ  پارامتر  ها  شدت  افزایش  با  که  است  این 

پذیری میزان بازترکیب بدلیل افزایش انحنای مسیر  قطبش

یابد. در نتیجه با کاهش  ها پس از یونش کاهش میالکترون

ها هم  بازترکیب الکترون با یون مادر، میزان تولید هماهنگ 
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بیشتر    یابد.میکاهش   شدن  روشن  طیف  جهت  وابستگی 

تغییرات    لیزر فرودی،   تپبه قطبش  های مرتبه بالا  ماهنگ ه

  با فرکانس نزدیک فرکانس قطع   شدت یک هماهنگ خاص 

نمایش    3در شکل  پذیری  نسبت به افزایش پارامتر قطبش

 داده شده است.

 

به افزایش  ام    24  مرتبه  : تغییرات شدت هماهنگ  3شکل   نسبت 

 پذیری.پارامتر قطبش

طریق  از  خروجی  آتوثانیه    هایتپ(،  6با استفاده از معادله )

شوند  حاصل می  ام26ام تا  18ی مرتبه  ها برهم نهی هماهنگ 

نمایش داده    4که نمودار شدت آنها نسبت به زمان در شکل  

 شده است:

 

  مرتبه های  نهی هماهنگآتوثانیه حاصل از برهم  های تپ:    4شکل  

تا  18 با26ام  کلرین  مولکول  برهمکنش  در    قطبیده   هایپالس  ام 

   خطی و بیضوی.

شکل  همان از  که  است،    4گونه  شدت  مشخص  تغییرات 

های منتج برای نور قطبیده خطی و بیضوی تاثیر  هماهنگ 

به  آتوثانیه خروجی    تپبسیاری روی شدت   گذاشته است 

آتوثانیه حاصل از نور قطبیده خطی    تپ صورتی که شدت  

شدت   برابر  پنج  قطبیده    تپتقریبا  نور  از  حاصل  آتوثانیه 

است. پهنای زمانی    35/0بیضوی با پارامتر قطبش پذیری  

خطیمنتج    تپ قطبش  برای   باشد میآتوثانیه    297  از  و 

 . رسدآتوثانیه می  400های بیضوی این پهنا به حدود  قطبش

 گیری نتیجه

مقاله این  هماهنگ   در  طیف  شدهتغییرات  تولید  و    های 

نیه با  فمتوثا  لیزر  تپ  از برهمکنش   آتوثانیه حاصل  هایتپ

کلرین   مولکول  با  بیضوی  و  خطی  قطبیده  مورد  میدان 

گرفت. قرار  نشان    بررسی  کهنتایج  پارامتر    داد  افزایش  با 

  و    یابدمیهای حاصل کاهش  پذیری، شدت هماهنگ قطبش

آتوثانیه    هایتپاین کاهش شدت تاثیر محسوسی در شدت  

علت این پدیده کاهش نرخ بازترکیب الکترون     .داردخروجی  

  حالت   اضافه شدن مولفه عرضی میدان الکتریکی در  به دلیل

 قطبیده بیضوی است. 
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