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锂原子强场电离中的拉比振荡研究 

王 顺 
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【摘要】本文通过精确数值求解全维含时薛定谔方程和使用 Tóth 等人提出的三态理论模型，研究了锂

原子在强激光脉冲作用下的电离过程中的拉比振荡现象。全维方程的计算可以产生明显的单光子拉比振荡，

并持续数个周期，证明了我们的全维计算方法的精确可靠。三态模型的计算从两个不同的角度实现了双光子

拉比振荡。但是，这种双光子拉比振荡在全维量子计算中无法复现，表明此时三态模型是失效的，Tóth 等

人提出的利用光电子能谱中的动态干涉图样探测电离过程中的拉比振荡的方案也是不可行的。 
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Investigation of Rabi oscillations in strong-field ionization of atomic lithium 

Shun Wang 

School of Automation, Zhongkai University of Agriculture and Engineering, Guangzhou, Guangdong 

【Abstract】In this Letter, Rabi oscillations in the ionization of lithium atoms subject to strong laser pulses are 
studied by accurately numerically solving the full-dimensional time-dependent Schrödinger equation and by using 
the three-state theoretical model Tóth et al. proposed. Calculations of the full equation produce pronounced single-
photon Rabi oscillations, which last several cycles, demonstrating that our method for the full-dimensional 
calculations is precise and reliable. Calculations of the three-state model realize the double-photon Rabi oscillations 
from two distinct perspectives. However, this type of double-photon Rabi oscillations cannot be reproduced in the 
full-dimensional quantum calculations, proving that the three-state model is invalid here, and that the scheme devised 
by Tóth et al. for probing the Rabi oscillations in the ionization through the dynamic interference patterns in the 
photoelectron energy spectra is infeasible. 
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强激光与原子分子相互作用中的电子相干动

力学是现代物理中的一个重要课题[1-4]。除氢原子

之外的所有原子和分子内部都有多个电子，故多电

子相互作用不可避免。但在很多情况下，核心物理

过程仍由单电子的行为决定，单活跃电子近似依然

是广泛使用的计算方法[5-6]。在强激光脉冲的作用

下，单电子能级会随着脉冲强度的变化产生交流

Stark 移动[7]，从而显著的影响相关物理过程。近期，

与电子能级的交流 Stark 移动有关的强场电离现象，

比如 Freeman 共振[8]和动态干涉，被大量的研究[9-

17]。类似于 Freeman 共振，拉比振荡是另一种能级

间电子布居的共振转移的现象，描述了二能级系统

在周期性外部驱动场的作用下电子布居的周期性

变化[18-21]。最近，Tóth 等[22]提出了一种利用动态干

涉现象追踪探测原子电离中的拉比振荡的方案。他

们建立了一种简化的三态模型，把能级间的双光子

耦合和交流 Stark 能移都包括进去。结果发现，光

电子能谱的动态干涉结构的非对称性、移动和分裂

都反映了双光子拉比频率和能级的动态 Stark 能移。

进一步，他们还通过解析分析证实了数值计算的结

果。在本文中，我们通过严格数值求解全维含时薛

定谔方程和分析 Tóth 等人的三态模型，进一步研
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究锂原子强场电离中的拉比振荡现象。特别的，我

们通过全维精确计算，对上述三态模型和利用动态

干涉探测拉比振荡的方案是否可靠进行验证。除非

另加说明，本文都使用原子单位制。 
需要求解的全维含时薛定谔方程可写为 

𝑖𝑖 𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜓𝜓(𝒓𝒓, 𝑡𝑡) = �− 1

2
∇2 + 𝑉𝑉（𝒓𝒓）− 𝑖𝑖𝑨𝑨（𝑡𝑡） ∙ ∇� 𝜓𝜓(𝒓𝒓, 𝑡𝑡)（1） 

其中，𝜓𝜓(𝒓𝒓, 𝑡𝑡)为单电子的波函数，𝑨𝑨(t)为激光脉

冲电场的矢势，可写为𝑨𝑨(t) = 𝑨𝑨0𝑔𝑔(𝑡𝑡) sin𝜔𝜔𝜔𝜔(𝑨𝑨0是常

矢量，𝑔𝑔(𝑡𝑡)是脉冲的包络函数，𝜔𝜔是电场的振荡频率)；
−𝑖𝑖𝑨𝑨(t) ∙ ∇表示激光场与电子之间的相互作用能在速

度规范下的形式，𝑉𝑉(𝐫𝐫)表示单活跃电子近似下的无

外场时的电子等效势能。本文采用广泛使用的

Klapisch 模型势[23]： 

𝑉𝑉（𝒓𝒓） = −1
𝑟𝑟
�1 + (𝑍𝑍 − 1)𝑒𝑒−𝛼𝛼𝛼𝛼 + 𝐶𝐶𝐶𝐶𝑒𝑒−𝛽𝛽𝛽𝛽�  （2） 

式中，𝑍𝑍为原子核的总电荷数，即对锂原子取

 𝑍𝑍 = 3；𝛼𝛼、𝛽𝛽和𝐶𝐶为常数，其值取自文献[24]：𝛼𝛼 =
7.90875,𝛽𝛽 = 3.90006,𝐶𝐶 = 10.321。为了数值求解全

维含时薛定谔方程，我们需要把波函数用球谐函数

𝑌𝑌𝑙𝑙𝑚𝑚(𝜃𝜃,𝜑𝜑)展开为 

𝜓𝜓(𝒓𝒓, 𝑡𝑡) = ∑ 𝑅𝑅𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑟𝑟,𝑡𝑡)
𝑟𝑟

𝑌𝑌𝑙𝑙𝑚𝑚(𝜃𝜃,𝜑𝜑)𝑙𝑙𝑙𝑙       （3） 

从而把三维微分方程转化为关于径向函数

𝑅𝑅𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑟𝑟, 𝑡𝑡)的一维微分方程，大大简化了计算难度。径

向坐标的离散化采用高效的有限元离散变量表示法
[25-27]。波函数的含时传播则采用近年提出的先进的

分裂 Lanczos 算法。我们还使用了波函数分裂技术
[28]来避免波函数在求解空间边界处的数值反射。另

外，计算程序中引入了自动确定时间传播步长的机

制，即分别用一个猜测的步长进行一步传播和用这

个步长的一半进行两步传播，直至两种传播之间的

误差小于给定数值为止。以上各种技术保证了计算

程序的高效和精确。 
为了测试全维量子程序是否可以精确地描述锂

原子电离中的拉比振荡，我们计算了在峰值光强为

3.2×1011 W/cm2、载波波长为 676 nm、全长为 𝑇𝑇 = 20
个光学周期、包络为正弦平方型的激光脉冲的作用

下锂原子的电离。此时，脉冲的包络函数取 

𝑔𝑔（𝑡𝑡） = sin2 𝜋𝜋（𝑡𝑡+𝑇𝑇/2）
𝑇𝑇

,−𝑇𝑇/2 < 𝑡𝑡 < 𝑇𝑇/2   （4） 

𝑡𝑡取其余值时，𝑔𝑔(𝑡𝑡) = 0。波长为 676 nm 时，光

子的能量约等于锂原子 2s 和 2p 能级之间的能量差，

有利于诱导这两个能级间的单光子拉比振荡。四个

典型束缚态能级的电子布居随时间的变化关系如图

1 所示。可以看到，2s 和 2p 能级之间呈现出典型的

拉比振荡，且一共完成了 2 个完整的振荡。两次振

荡结束后，2p 态的电子布居数降低接近为零，而 2s
态的电子布居数依然很大，接近 0.9。这说明，在这

样的激光参数下，锂原子的电离率非常低。如果使

用更长的激光脉冲，则可以观察到更多个完整的拉

比振荡周期。另外，还可以看到，3s 和 3d 能级的电

子布居也呈周期性的振荡，但这两个能级的电子占

据非常低。其原因是，这两个能级与 2s 能级之间的

能量差并不接近于光子能量的整数倍，电子从 2s 能
级往这两个能级的跃迁并不是共振跃迁。我们的计

算结果与文献中报道的含时密度泛函理论计算的结

果相符的很好[29]。通过这个算例，可以看到，我们

的全维量子程序可以有效且正确地计算出锂原子电

离中束缚态能级之间的拉比振荡。此外，我们还使

用更大波长的激光脉冲，通过计算寻找 2s 与 3d 以

及 2s 与 3s 能级间可能的双光子拉比振荡。计算结

果表明，锂原子能级间的双光子拉比振荡难以激发，

仅能持续大约半个周期。这也与含时密度泛函的计

算结果高度相符[29]。 

 
图 1  求解全维方程所得的锂原子强场电离中 4 个典型能级

的电子布居数随时间变化的关系。具体激光参数见文字 

下面我们使用 Tóth 等人的三态模型[22]，研究锂

原子 2s 态与 4s 态之间的可能的双光子拉比振荡，

从两个不同的方面展示出模型预言的拉比振荡。然

后，再通过数值求解全维方程，验证该模型是否成

立。该三态模型仅考虑了锂原子2s态、4s态和连续态

之间的耦合。若𝑐𝑐𝐼𝐼(𝑡𝑡)，𝑐𝑐𝑅𝑅(𝑡𝑡)和𝑐𝑐𝜀𝜀(𝑡𝑡)分别表示在𝑡𝑡时刻

电子处于这三个态的几率幅，则它们随时间的演化

满足下式： 
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𝑖𝑖 �
𝑐̇𝑐𝐼𝐼(𝑡𝑡)
𝑐̇𝑐𝑅𝑅(𝑡𝑡)
𝑐̇𝑐𝜀𝜀(𝑡𝑡)

� = �
𝑆𝑆𝐼𝐼（𝑡𝑡） 𝛺𝛺2∗（𝑡𝑡） 0
𝛺𝛺2（𝑡𝑡） 𝛥𝛥 + 𝑆𝑆𝑅𝑅（𝑡𝑡）− 𝑖𝑖

2𝛤𝛤（𝑡𝑡） 0

0 𝛺𝛺1（𝑡𝑡） 𝛥𝛥 + 𝛿𝛿 + 𝑈𝑈𝑝𝑝（𝑡𝑡）

� �
𝑐𝑐𝐼𝐼(𝑡𝑡)
𝑐𝑐𝑅𝑅(𝑡𝑡)
𝑐𝑐𝜀𝜀(𝑡𝑡)

�               （5） 

 
其中，𝑆𝑆𝐼𝐼(𝑡𝑡)和𝑆𝑆𝑅𝑅(𝑡𝑡)表征2s和4s态的动态Stark能

移，𝛺𝛺1(𝑡𝑡)表征束缚态与连续态间的单光子耦合强度，

𝛺𝛺2(𝑡𝑡)表征两束缚态间的双光子拉比频率，𝛥𝛥是振荡

的双光子失谐量，𝛿𝛿是单光子跃迁的失谐量；𝑈𝑈𝑝𝑝(𝑡𝑡)则
为有质动力学势，可以用来近似连续态的动态 Stark
能移。具体参数与 Tóth 等[22]保持一致。为了与将来

可能的实验研究作对比，我们采用高斯型激光脉冲，

即包络函数取 

𝑔𝑔（𝑡𝑡） = exp �−2 ln(2) �𝑡𝑡
𝜏𝜏
�
2
�      （6） 

式中，𝜏𝜏为脉冲的半高全宽。在数值计算中，我

们设定脉冲的总长度等于 5𝜏𝜏。经过验证，这个长度

足以保证计算结果的收敛。计算使用的激光参数如

下：半高全宽𝜏𝜏 = 100 fs，峰值光强为1011.5 W/cm2，

光子频率为 2.169 eV（对应于两束缚态能量之差的

一半）。Tóth 等采用了长达 1000 fs 的脉冲。为了减

小计算量，我们采用了较短的激光脉冲。根据 Tóth
等的分析[22]，适当减小脉冲长度并不会改变三态模

型得到的结论。 
按照上述参数对式(5)进行数值计算，可得到锂

原子电离过程中 2s 与 4s 能级的电子布居数随时间

的变化，如图 2 所示。其中，蓝色的线表示连续态

的电子布居数随时间的变化，即总电离率随时间的

变化。激光脉冲结束后，总电离率仅仅约为 0.3，这

意味着电子布居在束缚态的几率依然很大。因此我

们可以观察到非常明显的拉比振荡现象，一共完成

了 7 个周期的振荡。我们还观察到，当拉比周期正

好完成时，总电离率随时间的变化趋于平缓；而当

拉比周期完成一半时，总电离率随时间的变化最为

陡峭。这是因为，拉比振荡刚好完成时，电子大概率

布居在基态上，完成一半时则大概率布居在 4s态上，

而电子从 4s态电离到连续态要比从基态电离容易的

多。 

 
图 2  求解三态模型所得的锂原子强场电离中 2s 和 4s 能级

以及连续态的电子布居数随时间变化的关系 

 
图 3  求解三态模型所得的锂原子强场电离中 2s 和 4s 能级

的末态电子布居数随峰值激光强度的对数的变化关系 

束缚态电子布居的拉比振荡可表现在两个方面。

一方面是图 1 和图 2 所示的，在单一脉冲作用下，

两能级的电子布居数随着时间进行的周期性的振荡。

另一方面，如果使用不同峰值强度（其余参数不变）

的激光脉冲，记录脉冲结束后两能级的最终电子布

居数，则末态电子布居会随着峰值强度的变化而做

振荡。为了分析这一特点，我们利用三态模型计算

了锂原子在不同峰值强度的激光脉冲作用下的电离，

峰值强度取值范围为 1010.5 至 1012.5 W/cm2。激光脉

冲结束之后的 2s 和 4s 态的电子布居与脉冲的峰值

强度之间的关系如图 3 所示。横轴中的脉冲强度取

了对数，即数据 11.5 表示光强为 1011.5 W/cm2。很明

显，这两个能级的末态电子布居数随着激光强度的
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变化而呈现出周期性的振荡。这便是拉比振荡的另

一种表现形式。产生这种现象的原因是，各能级的

动态 Stark 能移取决于激光强度，而不同峰值强度的

激光脉冲造成不同的能级随时间的变化关系，进而

使得发生共振的时刻不同。若脉冲结束时，恰好完

成整数个拉比振荡周期，则 2s 态的电子布居达到峰

值；若恰好完成半奇数个振荡周期，则布居达到谷

值。如此便形成了两能级末态电子布居随峰值光强

的周期振荡。 

 
图 4  求解全维方程所得的锂原子强场电离中 2s 和 4s 能级

的电子布居数随时间变化的关系。具体激光参数见文字 

图 2 和图 3 所示的基于模型的计算结果显示，

锂原子的 2s 和 4s 态之间存在双光子共振跃迁，其

电子布居表现出典型的拉比振荡。Tóth 等通过模型

计算和解析论证，认为这种共振跃迁的特点可以从

光电子能谱的动态干涉图样中读出[22]。比如，某个

峰值光强下完成的拉比振荡周期数恰好等于该光强

下动态干涉图样中的次峰个数。然而，这种三态模

型计算和解析分析是否可靠的反映了真实的物理过

程，尚缺乏精确第一性原理的验证。数值求解全维

含时薛定谔方程是目前基于第一性原理的最精确的

计算手段，可以得到可与实验测量相比拟的结果。

我们使用全维量子程序计算了锂原子的电离，所使

用的激光参数与图 2 中的一致。计算所得的 2s 和 4s
能级电子布居数随时间的变化关系如图 4 所示。可

以看到，这两个能级之间的拉比振荡十分微弱，且

只完成了一个完整的振荡周期。造成这一现象的原

因是，在强激光的作用下，束缚态电子的消耗十分

厉害。从图中可以看到，在激光的峰值到达之前，电

离几乎已经完成，束缚态电子几近耗尽。束缚态电

子的强烈消耗使得没有足够多的时间完成数个完整

的拉比震荡。由于全维量子计算更真实的反映了实

际发生的物理过程，我们可以断定，上述简化三态

模型本质上是失效的。该模型的优点是分析简单，

只考虑了三个态之间的耦合，容易进行数值计算；

若建模合理，则容易分析出物理本质。但是，全维量

子计算结果表明，三态模型并没有抓住物理本质，

没有正确估计共振能级及连续态间的耦合，并忽视

了其余束缚态的作用，因而得到错误的结论。Tóth 等

提出的从能谱的干涉图样提取电离过程中共振耦合

的有关信息的方案因此也是行不通的。 
本文使用数值求解全维含时薛定谔方程和求解

简化三态模型两种方法研究了锂原子强场电离中的

拉比振荡。全维量子计算产生了典型的单光子拉比

振荡现象，其计算结果与文献中的基于第一性原理

的其他量子计算方法的结果高度吻合，证明了我们

的方法的真实可靠。通过求解三态模型，我们从两

个不同的角度复现了双光子拉比振荡现象。特别的，

为了验证三态模型以及利用动态干涉探测拉比振荡

的方案是否可靠，我们使用全维量子计算研究了上

述双光子振荡。结果显示，全维计算的结论与三态

模型的结论完全不同。因此，至少在本文讨论的激

光参数范围内，三态模型是不可靠的，Tóth 等提出

的探测方案也是不可行的。 
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