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1. TÓM TẮT NỘI DUNG LUẬN ÁN
Luận án tập trung vào việc thu nhận thông tin cấu trúc sử dụng hiệu ứng giao thoa trong phổ sóng điều hòa bậc cao của các phân tử thẳng đơn giản bao gồm phân tử đối xứng CO2 và phân tử bất đối xứng CO. Trước tiên, phổ sóng điều hòa bậc cao của các phân tử được tính toán sử dụng hàm sóng thu được bằng cách giải số phương trình Schrodinger phụ thuộc thời gian trong gần đúng một electron hoạt động. Sau đó, khoảng cách liên hạt nhân của phân tử được thu nhận thông qua hiệu ứng giao thoa trong phổ sóng điều hòa bậc cao. Bên cạnh thông tin cấu trúc, một yếu tố quan trọng ảnh hưởng lên quá trình phát xạ sóng điều hòa bậc cao cũng được khảo sát. Đó là tác động của phân cực động lõi-electron đến cường độ và vị trí của các cực tiểu giao thoa trong phổ sóng điều hòa bậc cao, kéo theo ảnh hưởng của các yếu này lên kết quả thu nhận thông tin cấu trúc.
2. NHỮNG KẾT QUẢ MỚI CỦA LUẬN ÁN
Phương pháp mới thu nhận cấu trúc phân tử từ dấu hiệu giao thoa trong moment lưỡng cực dịch chuyển. Các tính toán và phân tích dựa trên dữ liệu sóng điều hòa bậc cao được mô phỏng bằng mô hình Lewenstein và từ đây moment lưỡng cực dịch chuyển được trích xuất bằng phương pháp chụp ảnh cắt lớp. Cụ thể, khoảng cách liên hạt nhân O-O của phân tử CO2 đã được trích xuất với độ chính xác cao hơn so với phương pháp trực tiếp sử dụng các cực tiểu giao thoa trong phổ sóng điều hòa bậc cao. Bên cạnh đó, chúng tôi còn phát hiện được hiệu ứng bù trừ sai số khi sử dụng cả hai thành phần của moment lưỡng cực dịch chuyển phân tử. Kết quả công bố trong bài báo “Retrieval of interatomic separation from high-order harmonic spectra using the electron interference effect,” Material Transactions vol. 56, p. 1441, 2015 (SCI, Q2, IF. 0.679).
Phổ sóng điều hòa bậc cao từ phân tử CO2 và trích xuất thông tin cấu trúc phân tử với độ chính xác cao. Phương pháp giải số phương trình Schrodinger phụ thuộc thời gian trong gần đúng một electron hoạt động được xây dựng với bộ chương trình tính toán FORTRAN. Phổ sóng điều hòa bậc cao cho CO2 được tính có các dấu hiệu giao thoa rõ ràng, so sánh tốt với thực nghiệm. Nghiên cứu các cực tiểu giao thoa này kết hợp với điều kiện về sự nhảy của pha sóng điều hòa bậc cao, khoảng cách liên hạt nhân O-O thu được với độ chính xác cao. Kết quả công bố trong bài báo “Sóng điều hòa bậc cao của phân tử CO2 từ phương pháp ab initio và sử dụng vào việc thu nhận thông tin cấu trúc phân tử,” Tạp chí Khoa học ĐHSP TP.HCM, tập 14, tr. 32, 2017.
Ảnh hưởng của phân cực động lõi-electron lên sự phát xạ sóng điều hòa bậc cao theo sự định phương (hướng) khác nhau của phân tử trong trường laser. Với phân tử phân cực CO, cơ chế ảnh hưởng của phân cực động lõi-electron lên quá trình phát xạ sóng điều hòa bậc cao của phân tử phân cực CO được ghi nhận bằng tính toán số và giải thích trọn vẹn dựa trên tốc độ ion hóa và mô phỏng cổ điển. Kết quả công bố trong công trình “Effect of the dynamic core-electron polarization of CO molecules on high-order harmonic generation,” Phys. Rev. A, vol. 97, p. 043405, 2018 (SCI, Q1, IF 2.909).
Đối với phân tử không phân cực CO2, vai trò của hiệu ứng phân cực động lõi-electron lên phổ sóng điều hòa bậc cao được khảo sát và phân tích, cho thấy là không đáng kể nhưng có ảnh hưởng lớn đến cường độ của những bậc xảy ra hiệu ứng giao thoa. Kết quả đăng trong bài báo “Khảo sát ảnh hưởng của phân cực động lõi-electron lên sóng điều hòa bậc cao của phân tử CO2,” Tạp chí Khoa học ĐHSP TP.HCM, tập 15, tr. 146, 2018.
3. CÁC ỨNG DỤNG/ KHẢ NĂNG ỨNG DỤNG TRONG THỰC TIỄN HAY NHỮNG VẤN ĐỀ CÒN BỎ NGỎ CẦN TIẾP TỤC NGHIÊN CỨU 
Các kết quả của luận án giúp ích cho việc thu nhận lại thông tin cấu trúc động của phân tử từ hiệu ứng giao thoa trong phổ sóng điều hòa bậc cao và làm rõ thêm cơ chế vật lý xảy ra trong quá trình tương tác của vật chất với trường laser mạnh, đặc biệt là quá trình phát xạ sóng điều hòa bậc cao.
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1. ABSTRACT
The thesis focuses on the retrieval of dynamic molecular structures using the interference effect in high-order harmonic spectra of linear molecules such as CO2 (symmetric) and CO (asymmetric). Firstly, harmonic spectra from these molecules are calculated with wave functions obtained by numerically solving the time-dependent Schrodinger equation within the framework of the single-active-electron approximation. Then internuclear separations are retrieved by the interference effect in the harmonic spectra. Besides the structural information, an essential factor affecting the high harmonic generation is investigated. This is the effect of the dynamic core-electron polarization on the harmonic intensity and the position of interference minima in the harmonic spectra impacting to the structural retrieval.
2. NEW RESULTS
A new method of retrieval of molecular structure from the interference effect in the transition dipole. Calculations and analyses are based on the high-order harmonic spectra simulated by the Lewenstein model, and from which the molecular transition dipoles are retrieved by the tomography method. Concretely, internuclear separation O-O of CO2 is obtained with accuracy higher than that by the method directly using the interference minima in the high harmonic spectra. Besides, we discover a compensation effect when using both perpendicular and parallel components of the transition dipole. The results are published in the paper “Retrieval of interatomic separation from high-order harmonic spectra using the electron interference effect,” Material Transactions vol. 56, p. 1441, 2015 (SCI, Q2, IF 0.679).
High-order harmonic spectra from CO2 molecule and retrieval of molecular structural data with high accuracy. The method of directly solving the time-dependent Schrodinger equation within the framework of the single-active-electron approximation is constructed with the FORTRAN codes. The high-order harmonic spectra of CO2 are calculated with clear interference minima consistent with the experimental data. Investigation of these minima combined with the harmonic phase jump leads to obtaining the internuclear separation O-O with high accuracy. The result is published in the paper “High-order harmonic generation of CO2 by the ab initio method and an application for the molecular structure retrieval,” HCMC. UE J. Sci., vol. 14, p. 32, 2017.
Influence of the dynamic core-electron polarization on the high-order harmonic generation as a function of the molecular alignment (orientation) in a laser field. For a polar molecule CO, the mechanism of the dynamic core-electron polarization effect is pointed out by numerical calculations and explained entirely by the use of the ionization rate and the classical simulation. The results are published in the paper “Effect of the dynamic core-electron polarization of CO molecules on high-order harmonic generation,” Phys. Rev. A, vol. 97, p. 043405, 2018 (SCI, Q1, IF 2.909).
For a symmetric molecules CO2, the dynamic core-electron polarization effect on the high-order harmonic spectra is calculated and analyzed which shows its smallness but significance for the orders where the interference effect occurs. The result is published in the paper “Investigation of the influence of dynamic core-electron polarization on the high-order harmonic generation of CO2 molecules,” HCMC.UE J. Sci., vol. 15, p. 146, 2018.
3. POSSIBLE APPLICATIONS 
The results of this thesis may be useful for retrieving the dynamic structures of molecules using the interference effect in harmonic spectra and clarify the physics mechanism during the interaction of matters and strong laser fields, especially the high-order harmonic generation.
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