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采用*+原子价电子的有效势对前置形式程函近似振幅公式进行了修正，提出有效势修正程函近似方法，并对

,-和,."-与*+原子碰撞中的电子俘获总截面进行了计算，取得了与实验比较吻合的结果)

’())：%#&&；%#/&

! 引 言

多电子原子散射过程中电子俘获在非平衡等离

子体、热核聚变研究中的等离子体磁约束和其他天

体物理中有很重要的研究意义［"］)同*+原子散射的
特定电子态转移，被认为是在真空紫外线或0射线
中粒子数反转的可能方法［%］)由于*+原子可以作为
等离子体探针和电子数目较少，一些理论曾经对

,--*+［#，$］和,."--*+［#，1，/］两个散射过程进行了
研究)文献［#］应用复杂的多态原子轨道展开方法计
算结果尽管在比较宽的能量范围内与实验符合较

好，但此方法复杂、耗时惊人；文献［$］计算的结果在
能量!&—#&&2.3区间比实验结果高；文献［1］计算
的4壳层电子俘获截面在(&2.3以下比实验及文
献［#，/］的结果高；文献［/］应用有效势二态原子轨
道展开方法计算的总截面结果在1&2.3以下与实
验差别较大)因此，有必要寻找一种相对简单且在较
宽能量范围内与实验结果符合的理论方法)而中高
能区的前置程函近似理论［!，(］（56+768976:.+27;<=
<>>67?+:<@+7;）可以计算电子从任意的!"# 初始态
到任意的!$"$#$末态俘获截面，公式推导简单，程序
计算速度较快，并且对于靶原子是氢原子或简单多

电子原子的4和*电子俘获，用简单的库仑势计算
的结果在中高能区与实验结果和趋势符合)由于碱
金属*+原子价电子受核的束缚较弱，本文尝试应用

*+原子价电子有效势和独立电子模型，来对前置程
函近似方法进行修正，提出有效势修正程函近似并

探讨该方法应用于价电子俘获的可能性，计算了

,-，,."-与*+原子散射过程中价电子俘获散射截
面)为了与实验结果比较，本文计算的理论总截面包
括4电子俘获截面，这部分截面计算见文献［!］和
［(］)
除特别说明外，本文均采用原子单位)

" 有效势修正程函近似理论

前置程函近似是考虑了入射离子与主动电子的

一阶相互作用和主动电子与靶原子简单库轮势

A
%$B
&（ ）
B
的无穷阶相互作用的一种理论，它适用于

中高能区的电子俘获截面计算’由文献［#］*+原子
价电子所处的有效势场可用有效势(（&B）来描述，

(（&B）)*
!
&B*

".*!%&B
&B *!%.*!%&B

（!%)"’’"）， （!）

&B是价电子与靶原子核间的距离’在碰撞过程中，
主动价电子的哈密顿写为

+C)*!"

!

"*!&B,
(D（&5，&B）， （"）

其中(D（&5，&B）是残余势，

(D（&5，&B）)*
%5
&5*

".*!%&B
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令!!!（""）#$
%&$!’""
""

$!’&$!’""，式中#(和"(
分别是入射裸离子的核电荷数和主动电子与入射离

子间的距离$对有效势（)）式分析：在主动价电子俘
获的过程中，即"""*时，第一项起主要作用，因此
考虑它的无穷阶相互作用，考虑残余势的一阶相互

作用$所以有效势修正程函近似散射振幅公式为

%&’()&*’*(（!，+）,)+#
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式中波函数分别是

"&’(（""）,#&’(（""）&./（)+0"/）

·&./)+)%!
·"-)0+

%（ ）［ ］/ ，

")&*’*(*（"(）,#&*’*(*（"(）&./（)+0(/）

·&./+)%!
·"))0+

%（ ）［ ］/

·&./)+#
-*

/

)
""
,（ ）/* ， （1）

其中 0"，0( 为主动价电子的初、末态波函数

#&’(（""），#&*’*(*（"(）对应的本征能量；!为两散射

粒子核间的相对速度；"，"(，""分别是主动电子相
对于坐标原点、入射离子和靶原子的位置矢量，坐标

原点选在两散射粒子核间连线的中点$（1）式中主动
价电子末态波函数的最后一项指数项就是程函近似

的相因子$值得指出的是：残余势（’）式中若只保留
第一项入射离子与主动价电子的相互作用，则（-）式
的振幅公式将退化为裸离子与氢原子或类氢离子散

射的前置程函近似电子俘获振幅公式［)，0］$
为便于理论推导，把%&’($&*’*(（!，+）分成二项

分别是%（)）&’($&*’*(（!，+）和%
（%）
&’($&*’*(（!，+）：
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所以，4+原子的价电子被俘获到入射离子任意主量
子数为&*的末态截面公式为

$&’()&*,#$’*(*.%&’()&*’*(（!，+）.
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这里主要按照文献［)］的步骤推导$（)）&’($&*，其
余二部分$（%）&’($&*和$

（’）
&’($&*只给出最后的结果$

引入如下的傅里叶变换
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考虑到（1）式，把上式代入（2）式并依次完成一系列
积分后可得

$（)）&’()&*’*(*,
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下面就分别推导 3（)）&*’*(*（#）%和 4
（)）
&’(（$）%$

为便于推导公式，我们把价电子的有效势!（""）和
它的初始态波函数写为如下的求和形式：

!（""）,)
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其中的参数为：9)#
!’
%
，9%#!’，#"为靶原子的核电

荷数，=<，><，5<都是对应于波函数中的已知常数，
#&’(（""）为4+原子价电子的%!态波函数$
由文献［)］的（0）式和推导过程得

$
’*(*
.3!&*’*(*（#）.%,
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7’%)*)是7%*的复共轭，并且把相应的%(%)，%!(
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其中"6%7%"8373"8"，.6&8"##8"#8$7
3!73#7%!7%#，8（"##，3），8"（3，3"），8!
（3"，3!），8#（"##，3，3#），!（"#，$，%），!"（%，

%"），!!（"#，$，%，%!）和 !#（%#，%"）与前面的

"（"）%237%0和"
（!）
%237%0中的定义形式一样，只是对应的变

量替换1
上面为了便于推导，把有效势中的（"8-";%）写

成求和的形式（"8-";%）6 ’
"

$63
-$·;$%1上述的

"（"）%237%0，"
（!）
%237%0，"

（#）
%237%0可以通过程序实现1

# 计算结果与讨论

一般认为，程函近似方法适用于入射粒子的速

度大于被俘获电子的经典轨道速度，9$原子价电子
的经典轨道速度对应的能量为:3;)<1本文计算的
入射粒子能量在:3;)<以下，主要是观察这种近似
方法在较低能区的结果趋势1在计算过程中，我们发
现"（"）%237%0对总截面的贡献比较大，"

（!）
%237%0对总截

面的贡献较小，可以忽略不计，而"（#）%237%0的结果是
负值，并且三者都随能量的降低而绝对值是增加的，

这三者之和是本文9$原子价电子俘获截面结果，然
后再加上=壳层电子俘获截面就是本文电子俘获
的总截面1
首先，我们计算了>889$&>89$8散射体系

在能量为"3—’33;)<区间电子俘获总截面，并与
其他的理论和实验结果相比较，如图"所示?
从图"中可以看出：本文的结果在整个能量区
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图!
理论结果：

———本文电子俘获总结果；⋯⋯本文"电子俘获结

果；— —文献［#］的"电子俘获结果； 文献［#］的价

电子俘获结果$
实验结果：

!文献［%］；"文献［&］；#文献［!’］

间与实验［%，&，!’］符合得比较好$在能量约为!#’()*
处，本文"壳层电子的俘获截面与价电子的俘获截
面相等，在!#’()*以下，价电子的俘获截面对总截
面起主要的贡献$而文献［#］+,-.的理论结果在大
约/’()*处"壳层电子与价电子俘获截面相等，
这一点本文结果与文献［#］结果之间存在一定差异；
但由图!可知：+,-.的理论结果在整个能量区间均
高于实验结果$另外本文的理论结果与+,-.的总
结果曲线趋势是一致的，但在整个能量区间本文的

理论结果明显优越于文献［#］理论结果$
其次，本文计算了0)12234$0)22342散射

体系在能量!’—!’’’()*区间的电子俘获截面，如
图1所示$
从图1可以看出：除了在5’—#’()*能区稍低

于实验外，本文理论结果在大于#’()*能区与实
验［!!—!%］符合得较好$在大约1#’()*处，"壳层的
电子俘获截面和价电子的俘获截面相等，这一结论

与文献［5，/］中的多态原子轨道展开方法结果一致；
在1#’()*能量以下，价电子的俘获是主要的俘获
过程$对于 " 壳层电子俘获，本文结果与文献
［6］的理论结果在能量1’’()*以上符合一致，与文

图1
理论结果：

———本文电子俘获总结果；⋯⋯本文"电子俘获结

果；— —文献［5］二态近似价电子俘获结果； 文献

［5］15态近似结果； 文献［6］77结果；8·8文献［/］

二态"电子俘获结果$
实验结果：

#文献［!!］；%文献［!1］；"文献［!%］

献［!%］的实验结果符合较好，但比二态原子轨道展
开结果［/］低，后者更接近文献［!!］的实验结果$在

5’—1’’()*能量区间，本文"壳层电子俘获的理
论结果介于文献［6］的77结果与二态原子轨道展
开方法结果［/］之间且较接近77结果$另外，在1’—

#’()*能区，本文结果略低于实验，可能是由于在
低能散射过程中入射离子在靶附近逗留的时间长，

对靶原子的波函数扭曲效应较大，而本文未考虑这

种效应所致$但在1’()*以下本文结果有发散的趋
势，所以比实验结果高，因此此理论方法在大约1’
()*能量以下是不适用的$

5 结 论

本文把较简单的程函近似理论通过与价电子有

效势的结合应用于多电子原子的电子俘获过程，给

出了与实验一致的结果$一般说来，程函近似的理论
结果［!，9］在低能区是比实验结果高的，但本文的有

效势修正程函近似大大改善了程函近似方法在低能

区的俘获截面行为，表明本文对价电子有效势的处
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理思想是可取的，并且这种方法的推导系统，计算速

度快的特点比多态原子轨道展开方法［!，"］有一定的

优越性#当然这种方法的应用要受到进一步的检验#

本文工作受到江玉海老师、刘玉芳副教授的指导和大力

支持，在此致谢#
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