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In this article, the cutoff frequency and high-order harmonic plateau region for 

hydrogen atom and molecular ion 𝐻2
+ are theoretically investigated. The high-order 

harmonic generation (HHG) is a semi-classical process that results from the 

interaction of a strong laser field with matter. An attosecond pulse is produced from 

the superposition of harmonics in the plateau region of the HHG spectrum. Here, 

hydrogen atom and molecular ion are used for HHG and attosecond pulse generation, 

and Ti-Sapphire lasers with Gaussian pulse are used as a driving field. Plasmonic 

field is used to optimize the cutoff frequency of HHG spectrum. The simulation 

results show that the plasmonic field significantly enhances the HHG spectrum. Also, 

the dihydrogen molecular ion is more efficient for generate the high harmonic and a 

single attosecond pulse than hydrogen atom in the plasmonic field. 
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 مقاله پژوهشی 

 

بالا براي اتم هيدروژن و يون  سازي فرکانس قطع توليد هماهنگ مرتبهبهينه

𝑯𝟐مولکولي  
 با استفاده از ميدان پلاسمونيک  +
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𝐻2بالا برای اتم هیدروژن و یون مولکولی  قطع تولید هماهنگ مرتبه
.  با استفاده از میدان پلاسمونیک +

 . 5-1(: 1) 2، های علمی در فیزیک نظری و کاربردیپژوهش

10.22034/strap.2024.18922DOI:  
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𝐻2در این مقاله، فرکانس قطع و ناحیه تخت هماهنگ مرتبه بالا برای اتم هیدروژن و یون مولکولی  
+

به    

بررسی وشبیه نظری  بالا )سازی میصورت  مرتبه  تولید هماهنگ  فرآیند  نیمه HHGشود.  فرآیند  ( یک 

های ناحیه تخت کلاسیکی است که نتیجه اندرکنش میدان قوی لیزری با ماده است. از برهم نهی هماهنگ

و تولید پالس آتوثانیه،از اتم هیدروژن   HHGشود. در اینجا برای فرآیند  ، پالس آتوثانیه تولید میHHGطیف  

شود و برای میدان قوی لیزری از لیزرهای تیتانیوم سفایر با پالس گاوسی شکل و یون مولکولی استفاده می

می استفاده  لیزری  قوی  میدان  عنوان  بهینهبه  برای  طیف  شود.  قطع  فرکانس  میدان   HHGسازی  از 

  HHGلاسمونیک، طیف  کند که استفاده از میدان پ سازی بیان میشود. نتایج شبیهپلاسمونیک استفاده می

دهند که استفاده از یون مولکولی دی کند. همچنین نتایج نشان میای بهینه میرا به طور قابل ملاحظه

و تولید تک پالس آتوثانیه مناسب و کارآمدتر از اتم    HHGهیدروژن در میدان پلاسمونیک برای فرآیند  

 آن است. 
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 مقدمه 
پ آتوثان  شرفتیبا  کاربردها  هیعلوم  سا  عیوس  یو  در  د  ریآن    گر، یعلوم 

  د ی [. تول3-1کنند ]  دیرا تول  یترنهیبه  ه یآتوثان  پالس  اندپژوهشگران در تلاش 

هماهنگ مرتبه بالا   دیتول  ندیاز فرآ  یصورت تجرببه  توانیرا م  ه،یپالس آتوثان

(HHGبه دست آورد. فرآ )ندی  HHG   ،یکیکلاس  مهین  یرخطیغ  ندیفرآ  کی 

توسط کورکوم    بیآن به ترت  یو  کوانتوم  یکی کلاس  یاست، تئور   یا سه مرحله

لونشتا4] و  تشر5]  نی[  و  ارائه  مرحله   حی[  مدل سه  است.    ند یفرآ  یاشده 

HHG  اتم،    یبه ماده اندرکنش  یزر یل  یقو   دانی : مشودیم  انیصورت ب  نیبه ا(

 ی کولن   لی( برخورد کرده و سبب خم شدن پتانسیمولکول  ونیو    ونیمولکول،  

از آن عبور کند. در    تواندیکه الکترون م  کندیم  یسد   جادیو ا  شودیاتم م

  شود یم  یکیالکتر  دانیشده وارد م  جادیازسد ا  یزنمرحله اول: الکترون با تونل

حرکت    یزر یل  دانیسمت چپ(. در مرحله دوم الکترون مطابق با م  1)شکل  

  شودی عوض م  دانیجهت م  کهیزمان.  کندیکسب م  یجنبش  یکرده و انرژ 

  گرددی مادر خود برم  ونیجهت حرکت الکترون هم عوض شده و به سمت  

مادر    ونی  یکولن  یلیوسط(. در مرحله سوم: الکترون در چاه پتانس  1)شکل  

  ی و انرژ   یزر یل  دانیکسب شده در م  ی جنبش  یو انرژ   افتدی خود به دام م

  کند یاست( ساطع م  XUV  هی)در ناح  ی نخود را به صورت فوتو  ونیزاسیونی

و مرحله اول و سوم    یکیکلاس  ندیسمت راست(. مرحله دوم فرآ  1)شکل  

 [. 6و است ]  یکوانتوم  ندیفرآ

 
هر مرحله همراه با   ش ی، نما HHG  یاسه مرحله  ندیفرآ کی( شمات1 شکل 

 )بالا(   یکیالکتر دانیم
 

فوتون    یسبب بهبود انرژ   HHG  ندیاز سه مرحله فرآ  کیهر    یساز نهیبه

  ی انرژ   ،یکیکلاس  مهین  جی. باتوجه به نتاشودی ( مهیساطع شده )پالس آتوثان

آتوثان پتانس  هیپالس  انرژ  ونی زاسیونی  لیبا  مستق  ویپاندرمات  یو   یم یرابطه 

  ی هستد اکثرا برا   ییبالا  ونیزاسیونی  یانرژ   یدارا  بینج  یدارد. چون گازها

کردن   دهیونی. با استفاده از کنندیاستفاده م بینج یاز گازها HHG ندیفرآ

از   نجا، ی. در اابدیی م شیافزا یریگاتم به طور چشم  ونیزاسیونی لیاتم پتانس

استفاده شده    HHG ندیفرآ ی[ برا 7+ ]̂ H_2 یمولکول ونیو  دروژنیاتم ه

  لی است که پتانس  نیا  یدو اتم  یمولکول  ونیاستفاده از    یهات یاست. از مز

]  ییبالا  ونیزاسیونی برا8دارند  و  م  دیبا  ی [  استفاده کرد.    یتری قو  دانیاز 

  ی . مقدار انرژ شودی م  ویپاندرمات  یانرژ   ش یسبب افزا  تری قو   دانی استفاده از م

  دان یکه الکترون در زمان حرکت در م  یبرابر است با مقدار انرژ   وی پاندرمات

افزا  جه ی. در نتکندیکسب م  یزریل   و یپاندرمات  یانرژ   ،یورود   دانیم  شیبا 

فوتون ساطع شده از فرکانس قطع برابر    ی. گفته شد که انرژابدیی م شیافزا

  ی انرژ   شیاست، پس با افزا  ونیزاسیونی  لیو پتانس  ویپاندرمات  یبا مجموع انرژ 

 .  ابدی-یم  شیافزا  زیفوتون ساطع شده ن  یانرژ    وی پاندرمات

از    HHG  یرخطیغ  ندیفرآ  دیتول  یبرا  بالاتر  پالس  شدت     13^10به 

W/cm ̂(-2ن   )یبا استفاده از توان خروج   ییشدت به تنها  نیاست که ا  ازی 

دست  هیفمتوثان  زریل افزاستین  یابیقابل  ل  شی.  در    یزر یشدت  همواره 

شدت    شیافزا  یبرا  نی. محققستیو مقرون به صرفه ن  ریامکان پذ  هاشگاه یآزما

نانوذرات    میشکل، نانو س  یونی نانوذرات در ابعاد و اشکال مختلف همانند پاپ  زا

از    ی دوبعد   هیآرا  کیکار، از    نیانجام ا  ی[. برا 9]  کنندی و ... استفاده م  یکرو

استفاده    ریسفا  ومیتانیت  زریبستر ل  یبر رو  یطلا با عناصر کرو  ینانوساختار فلز 

با شدت نسبتاً کم استفاده    هیفمتوثان  زر یاز پالس ل  ند،یفرآ  نی. در اشودیم

 است.    HHG  دیاز آستانه تول  ترنییپا  اریکه بس  شود،یم

نشان    کیپلاسمون  دانیدر م  HHG  ندیفرآ  یکیزیف  زمی مکان  2شکل    در

زمان است.  فمتوثان  یداده شده  پالس  معرض  در  نانوساختار  م   هیکه   ی قرار 

نانوذره کرو  کیآزاد در    یالکترون ها   رند،یگ شوند و    یمحصور م  یطرف 

  جادیآزاد سبب ا  یهاشود. حرکت الکترون   یمثبت پر م  یطرف مقابل با بارها 

با مد پلاسمون جفت    هیو پالس کم شدت فمتوثان  شودی م  دهیگزیجا  لاسمونپ

و    دهندی انجام م یآزاد نانوذرات فلز  یبارها   انیم  وستهیو نوسان پ  شوندیم

و    شودیبه اندازه حداقل دو مرتبه م  هیاول   یزر یل  دانیم  تیامر سبب تقو  نیا

  ی زر ی. پالس لکنندیم  دایهماهنگ مرتبه بالا را پ  دیتول  یشدت مناسب برا

هماهنگ    دیتول  ندیو فرآ  دهدی کنش انجام م-شده با ماده هدف برهم  تیتقو

 [. 9]  دهدیبالا رخ م

 
  یورود دان یطلا جهت بهبود م یاستفاده از نانوذرات کرو کیشمات( 2 شکل 

    . HHG ند یفرآ  یبرا

 
 مرتبه بالا  یهاکیهارمون  فیساختار ط کی( شمات3 شکل
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ساختار نشان داده شده است.   یبالا دارا یهاهماهنگ  فیط 3شکل  در

  ها. پس آن شدت هماهنگ کندیم  دایپ  ع ی افت سر  فیدر چند هماهنگ اول ط

  ت ی. در نهاشودیتخت گفته م  هیناح  ه،یناح  نیاست که به ا  کسانی  بایتقر

که به آن فرکانس قطع گفته    ردیپذیم  انیپا  عیافت سر  کی  با  هاهماهنگ

است که با استفاده از    یفرکانس  نیکننده بالاتر  نیی. فرکانس قطع تعشودیم

 کرد.   دیبالا را تول  یوربا بهره   هیپالس آتوثان  توانیآن م

  د یتول  یتخت هماهنگ مرتبه بالا برا  هیمقاله، فرکانس قطع و ناح  نیا  در

انتخاب ماده مناسب    ی. برا شودیم  یبررس   یبه صورت تئور  هیپالس آتوثان

اتم  ^H_2  یمولکول  ونی  فیط  ،ی زریل  دانیم  با  کنشبرهم  یبرا  و   +H  

 شده است.    سهیو مقا  یساز هیشب

و شدت    fs  10پالس     یبا پهنا   یبا پالس گوس  ریسفا  ومی تانیت  یزرهایل  از

3×10^14  W/cm^2  م عنوان  برا   یقو  دانیبه  است  شده    ی استفاده 

شکل    یاز نانوذرات کرو  یناش  کیپلاسمون  دانیفرکانس قطع از م  یساز نهیبه

 استفاده شده است. 

 

 يمحاسبات روش
با استفاده از حل    دروژنیاتم ه  یهماهنگ بالا برا   فیمقاله، ط  نیا  در

[. )در کل محاسبات  10]  شودیمحاسبه م  یبعد  کی  نگریمعادله شرود  یعدد 

 شود( -یاستفاده م  یاز واحد اتم
iℏ ∂/∂t ψ(x.t)=[-ℏ^2/(2m_e ) ∇^2+V(x)-

ex∙E(x,t)]ψ(x,t)     (1) 

ψ(x.t)    ،تابع موجℏ   ،e    وm_e  ثابت پلانک، بار الکترون و   بیبه ترت

استفاده    یاز واحد اتم   هیو علم آتوثان  یقو  دانیم  کیزیجرم هستند. در ف

  لیاتم به صورت پتانس  لیپتانس  یقو  دانی. در مℏ=m_e=e=1و    شودیم

:  ،   باتک اتم برابر است    یمعادله آن برا  شودی م  فیهموار تعر  اینرم    یکولن

. مقدار  کندی م  یر یدر نقطه صفر جلوگ  ینگیثابت هموارساز اتم است و از تک

  دروژنیمقاله از اتم ه  نیمتفاوت است. در ا  یاهر ماده   یثابت هموارساز برا

 یکولن   لیاستفاده شده است و معادله پتانس  دروژنیه  ید  یمولکول  ونیو  

اتم  یمولکول  ونی  یبرا  با:    یدو  -V_(H_2^+ ) (x)=-1/√((xبرابر است 

R/2)^2+a)-1/√((x+R/2)^2+a)+1/R    است که در آنR  ن ی فاصله ب  

برا   a  ها،هسته اتم  یمولکول  ونی  یثابت هموارساز  ]  یدو  عبارت   7است   .]

  دانیم  ییفضا  یوابستگ  2و اتم است. رابطه    زریاز برهم کنش ل  یناش  لیپتانس

 [.11]  کندیم  فیتعر  یدوقطب  بیو تقر  یبه صورت عبارت اختلال

E(x,t)=E_0 f(t)  exp⁡(-x/χ)  sin⁡〖(ωt)〗(   ,2) 

 ک یشده است   پ  زهیپلار   یتک رنگ و در راستا  دانیاست م  نیبرا  فرض

به شکل پالس    زریو   بسته موج است و از پالس ل یاهیدامنه،   فرکانس زاو

 . شودی استفاده م  ینوسیمربع س

f(t)=sin^2⁡〖(ωt/2n_p)〗 ,                 (3 ) 

-)⁡〖exp 〗، ترم  2و   است. در رابطه    یکیاپت  یهاتعداد چرخه    

x/χ)  دهدیرا نشان م  ینانوذرات کرو  یبرا   کیپلاسمون  دانیاثر م  .χ  پارامتر ،

نانوذرات است که مقدار آن به جنس و اندازه نانوذرات    یرهمگنیغ  یوابستگ

و اندازه    سمعادل با انتخاب جن  χ  [.  انتخاب11دارد ]  یاستفاده بستگ  یکرو

  نجا یشده است. در ا  نییتع  شاتیکه مقدار آن با توجه به آزما  باشدیآن م

  ترم   است،    ∞=χکه     یزمان  -1انتخاب شده است.    χ=∞,50,40مقدار  

اثر    یعنی(،  1=(x/χ-)⁡〖exp 〗)  شودی م  کیبرابر با    کی پلاسمون  دانیم

 -2است   یزری همگن ل دانیم یاندرکنش دانیو م میندار کیپلاسمون دانیم

  دان، یم    χ=40که   یزمان  -3و    کیپلاسمون  رهمگنیغ  دانیم  χ=50که    یزمان

در     χکه پارامتر    ییاست. از آنجا  کیشده پلاسمون   نهیبه  رهمگنیغ  دانیم

نما تابع  ا  ییمخرج  کاهش  با  وابستگ  نیاست  مقدار    دان ی م  یپارامتر 

شکل  ابدیی م  شیافزا  کیپلاسمون در    ی ازا  هب  یزریل  دانیم  سهیمقا  4. 

χ=∞,50,40   که استفاده از نانوذرات    شودی م  دهینشان داده شده است. د

دو    سهیو با مقا  دهدی م  شیافزا  یارا به طور قابل ملاحظه   هیاول  دانیشدت م

درک کرد که انتخاب جنس و اندازه نانوذره در    توانی م  χ= 50,40حالت  

 دارد.   ییبه سزا  یریتاث  یشدت ورود

 
 .χ=∞,50,40با توجه به پارامتر   یزریل دانیم سه ی( مقا 4 شکل 

 

مولکول با    ایاتم    کیتک الکترون فعال، هماهنگ حاصل از    بیتقر  در

]   هیفور  لیتبد فعال  الکترون  بصورت ز1شتاب  متناسب است، که   یم   ری[ 

 باشد: 

I(t)=〖〖|f〗_ω |〗^2=〖|1/√2π ∫▒〖a(t) e^(-iωt) 

dt〗|〗^2(     ,4 ) 

 
   a(t)  دیآ  یبدست م  ریبا استفاده از رابطه ز: 

a(t)=⟨ψ(x,t)│-dv(x)/dx+E(x,t)│ψ(x,t)⟩( ,5 ) 

برابر    بیطول موج، پهنا و شدت پالس به ترت  یسازه یشب  یبرا  نجایکه ا  

که   باشندی (  م2-)^I=5×10^13 W/Cmو    λ=720 nm  ،τ=13 fsبا  

 در نظر گرفته شده است.   یتجرب  طیپارامترها با توجه به شرا  نیا

 

 ي سازهيشب جينتا
 یمولکول   ونیو    دروژنیاتم ه  یوابسته به زمان برا  نگریابتدا، معادله شرود  در

H_2^کرانک    بیبا استفاده از روش المان محدود و تقر  ی+ به صورت عدد

  ه یترسیم و تولید پالس آتوثان   HHG  فیحل شده است. سپس ط  کلسونین

  بینهایترا  χدر ابتدا پارامتر  HHG فی ط یساز هیشب  یمحاسبه  گردید. برا
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  دانیطلا )م  ینانوذرات فلز  ابیرا در غ  HHG  فیط  ی عنی  میریگی در نظرم

  جاد یکه باعث ا  ی. سپس در حضور نانوذرات فلزمیکنیم  ی( بررسزریهمگن ل

که در    م یکنیم  یبررس   χ=50,40در دو حالت    شود،یم  کی پلاسمون  دانیم

 نشان داده شده است.    5شکل  

فرکانس قطع    م یکن- یم  یهماهنگ بالا را بررس  فیبر ط  دانیم  ریتأث  ابتدا

  5  شکل  که    است  80  حدود  در   ،∞=χدر حالت    دروژنیاتم ه   HHG  فیط

نانوذرات    دانیم  تیتقو  با.  است  شده  رسم  الف– واسطه  مرتبه χ=50به   ،

که در شکل   ابدیی م شیافزا 100به حدود  دروژنیاتم ه یفرکانس قطع برا

  دانیکه م   شودیالف و ب مشاهده م  5شکل    سهیشده است. با مقا  سم ب ر-5

افزا  کیپلاسمون پهن   شی باعث  و    ف ی تخت ط  هیناح  شدن  ترفرکانس قطع 

  دانیتخت در حضور م  هیشدت در ناح  زیخ  و  افت  و  است  شده  هاهماهنگ

  ف یکمتر شده است. فرکانس قطع ط  یل یخ  یقبل  دانینسبت به م  کیپلاسمون

HHG  در حالت    دروژنیاتم هχ=40پ(. با  -5است )شکل    150به    کی، نزد

م-5شکل    سهیمقا و پ  افزا  توانی ب  با  که  کرد    دان ی م  ریتاث  شیمشاهده 

  ز یخ  و  افت  و  ترتخت پهن   هیو ناح  افتهی  شیفرکانس قطع افزا  کیپلاسمون

ناح در  بس  هیشدت  ط  افته یکاهش    اریتخت    ونی  یبرا  HHG  فیاست. 

و برای    χ= 50,40  یبرا  بیج، ح، خ به ترت  -5+ در شکل  ^H_2  یمولکول

 حالت بدون حضور نانوذرات ترسیم شده است. 

به هماهنگ   کینزد یزریهمگن ل دان ی در م یمولکول ونیقطع  فرکانس

  کی نزد   χ=50  کی پلاسمون  دانیبا مشخصه م  ی، در حضور نانوذرات فلز100

  ون ی  یبرا  دانیم  ریاست. تاث  180به    ک ی، نزدχ= 40با مشخصه     140به  

  ش ی است و حضور نانوذره باعث افزا دروژنیبه اتم ه هی+ شب^H_2 یمولکول

 ه یناح   یهاتخت و بهبود شدت هماهنگ   هیناح  شدن  ترقطع و پهن   سفرکان

 . شودیتخت م

 دروژنی+ و اتم ه^H_2یمولکول  ونی  یبرا   یسازهیشب  جینتا  سهیمقا  با

  ی که هر سه حالت فرکانس قطع و  پهنا   شودیم  دهیدر سه حالت  ، فوق د

شدت    زیو افت و خ  دروژنیاز اتم ه  شتری + ب^H_2  یمولکول  ونیتخت    هیناح

کم  هیناح آتوثان  ییجاآن  از  و  است  ترتخت  پالس   ینهبرهم  جه ینت  هیکه 

انتظار م  هیناح  هایهماهنگ آتوثان  رودیتخت است  پالس    ونی  یبرا   هیکه 

 ه یپالس آتوثان   6مناسبتر باشد. شکل    کیپلاسمون  دانی+ در م^H_2  یمولکول

 .  دهدی نشان م  یدو اتم و یون مولکولی مذکور را برا   یبرا 

م  یسازهیشب  جینتا آتوثان  دهدی نشان  پالس  شدت  م  هیکه    دان یدر 

کمتر است. با    زیپالس آن ن  یاست و پهنا   یزر یل  دانیاز م  شتریب  کیپلاسمون

کرده است.    دایبهبود پ  هیپالس آتوثان  یشدت و پهنا   ک،یاثر پلاسمون  شیافزا

مقا آتوثان  سهیبا  مهیپالس  در  د  یهادان ی ،  پ  شودی م  دهیمشابه    ل یتانسکه 

آن  ناحیه    یپهنا   و  قطع  فرکانس  افزایش  موجب  تربالا  ونیزاسیونی تخت 

 جی نتا  نیسازد. اکوتاهتر میسر می   هیآتوثان  پالس  به  یابیدست   امکان  و  شودمی

ب پتانس  یکیکلاس  انیبا  از  استفاده  و  دارد  و    ون یزاسیونی  لیکاملا مطابقت 

 . شودی م  هیپالس آتوثان  یساز نهیبالاتر سبب به  یورود   دانیشدت م

 

 
 ک یپلاسمون  دانیو م یزریهمگن ل  دانیدر م HHG فی( ط5 شکل 

   

 
 ک یپلاسمون  دانیهمگن و م دانیدر م ه ی( پالس آتوثان 6 شکل

   

 ي ريگجهيو نت بحث
ط  نیا  در قطع  فرکانس  آتوثان  دی تول  یبرا   HHG  فیمقاله  اتم   هیپالس  از 

بررس^H_2  یمولکول  ونیو    دروژنیه برا   ی+  م  یساز هیشب  یشد    دانیاز 

 .میاستفاده کرد  کیپلاسمون  یشیافزا  دانی و م  یزریهمگن ل

  دان یم  تیکه حضور نانوذرات باعث تقو  دهدی نشان م  یسازهیشب  جینتا

تخت و کاهش افت   هیناح شدن ترفرکانس قطع و گسترده  شیو افزا یورود 

  جهینت  هیکه پالس آتوثان  ییو از آنجا  شود ی شدت هماهنگ تخت م  زیو خ

 هیتخت پالس آتوثان   هیتخت است، با بهبود ناح  هیناح  یهاهماهنگ  یبرهم نه

 . شودیم  ترنهیبه  زین

مقا  گرید  یطرف  از اندرکنش  ف یط  سهیبا  ماده   ونیو    دروژنیه  یدو 

کرد.    یرا بررس  یانتخاب ماده اندرکنش  ریتاث  توانی م  دروژن،یه  ید  یمولکول

که در هر سه حالت فرکانس قطع    دهدیدو ماده نشان م  HHG  فیط  سهیمقا

  جهینت  توانی پس ماست.    شتریب  دروژنیه  ید  یمولکول  ونی  HHG  فیط

ک از    هگرفت  م  دروژنیه  یمولکول  ونیاستفاده    ی برا   کیپلاسمون  دانیدر 

است.   دروژنیه  اتم  از  ترهماهنگ بالا مناسب   دیتول  ندیفرآ
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