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利用相对论修正扭曲波玻恩交换近似，计算了 ’ 个类钠离子的电子碰撞直接电离和激发自电离截面 ( 基于这

些结果，给出了计算类钠等电子系离子（%’!!!$) ）直接电离和激发自电离截面的高精度拟合公式 (计算结果与

现有的实验值和其他理论值比较，相当一致 (
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% 引 言

电子离子碰撞是原子物理中非常重要的一个基

本过程，在与等离子体密切相关的可控核聚变、+ 射

线激光及天体物理等研究中，电子碰撞电离截面的

数据都是必不可少的［%，!］( 为了实际应用，引入合适

的拟合公式，快速和准确地得到截面数据，对等离子

体模拟也是非常有必要的 (
对电子与类氢［$，#］、类氦［#］、类锂［,］、类硼［&］和类

氖［-］等大量等电子系离子的碰撞电离（对类锂离子，

还包括激发自电离）我们已做过较详细的计算，并给

出了计算截面的经验公式 ( 对较复杂类钠铜离子我

们也从理论上研究了组态相互作用对激发自电离截

面的影响［’］，而电子与类钠离子的碰撞电离正是 +
射线激光研究中的重要过程 ( ./01234［)］曾经计算过

核电荷小于 %’ 的类钠离子 526 ，78! 6 ，9# 6 和 74- 6

的直接电离截面 ( :;<12 和 =<>?@/1［%"］用相对论的扭

曲波方法给出了 =3!$ 6 ，70&’ 6 和 A’% 6 离子的 $@ 壳层

的直接电离截面 ( B4CDDC1［%%］和 9C1EF/8< 等［%!］分别用

非相对论和相对论扭曲波方法计算了包括激发自电

离在内的 # 个类钠离子 GC%% 6 ，H4%$ 6 ，I3%, 6 和 JC%- 6

的电离截面 ( H;31 和 K33E 等［%$—%’］也用相对论扭曲

波方法对 ! 较大的类钠离子：74- 6 ，I3%, 6 ，=3!$ 6 ，

L4!, 6 ，+3#$ 6 和 70&’ 6 进行了各种电离截面的计算，

包含直接电离、激发自电离和共振激发双自电离过

程的截面计算 ( G<M<8 和 N314M［%)］用紧耦合方法对

I3%, 6 离子的电子碰撞电离截面做了详细计算 ( 在所

有的上述工作当中，都未对类钠等电子系大量离子

作过系统规律的研究，而且入射电子的能量范围并

不是很宽 (
本文中我们利用了相对论修正扭曲波玻恩交换

近似（*OPQ）的方法计算了核电荷在（%’!!!$) ）

范围内 ’ 个类钠离子的电子碰撞电离截面，并把计

算结果与实验数据进行了比较，结果相当一致 ( 在

此基础上开展了系统规律的研究，给出了直接电离

和激发自电离精度较高的拟合公式 ( 这些拟合公式

不仅对模拟等离子体行为非常有用，且可用内插法

求得其他 %# 个离子的直接电离截面和激发自电离

截面 (

! 基本理论框架与计算公式

关于扭曲波玻恩交换近似的理论，我们以前就

有过细致的描述［$，,］( 在独立过程近似，以及不考虑

共振激发双自电离过程下，对于基态离子总的电离

截面可写为

" R（# C）S "!@（# C）6 "!?（# C）6 "$@（# C）6 "3<（# C），

（%）

其中 "!@（# C），"!?（# C）和 "$@（# C）分别是 !@，!? 和

$@ 壳层电子的直接电离截面，而 "3<（# C）是总的激

发自电离截面 ( 后者又可表为

"3<（# C）S "
$
"$

3<（# C）S "
$
"$

3T（# C）%<
$ ，（!）

其中 "$
3<为来自自电离能级 $ 的激发自电离截面，

"$
3T为内壳层电子到能级 $ 的激发截面，%<

$ 能级 $ 的

自电离分支比，定义为［’］
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其中 $!（ ""#）是能级 " 到# 的自电离速率，$ $（ ""
%）是能级 " 到束缚能级 % 的辐射速率 &

% 计算结果与讨论

! "# 直接电离截面及拟合公式

我 们 选 择 了 ’ 个 类 钠 离 子： $&( # ， ’()) # ，

)&)% # ，*+)* # ，,-)+ # ，.+,) # ，/+,% # 和 0,’ # ，计算了这

些离子基态的直接电离截面 & 为了便于讨论，我们

引入了约化能量，定义如下：

1 " 2 - . 3/， （0）

其中 1( 为入射电子能量，24 为各态的电离势（见表

)，表 ) 中 电 离 势 以 5647+&8 能 量 为 单 位，)56 "
)%345+9）&

我们直接电离截面的计算与其他理论符合得相

当好 & 如对 6$( # 的 ,7，,8 和 %7 的直接电离截面计算

值与 9:;<=>$ 的计算结果［+］比较，误差在 , & *? 以

内；对 @-)) # 离子，A$-BB-< 等［))］给出了电子入射能量

为 , 倍电离阈能的 ,7，,8 和 %7 态的直接电离截面计

算结果，我们的计算值与其比较，误差在 0?以内（见

表 ,）；在不同 1 下，C>,% # 的 %7 态直接电离的计算值

比文献［)5］和［)*］的相对论计算结果约小 *? &

表 ) 类钠离子（)’#,#%+ ）的 ,7，,8 和 %7 态 的电离势

, 类钠离子 3/（,7） 3/（,8） 3/（%7）

)’ 6$( # % &0(’ D )5) , &+5’ D )5) ) &5*4 D )5)

)+ E’ # 0 &)5* D )5) % &0’’ D )5) ) &,+0 D )5)

,5 F!+ # 0 &(’% D )5) 0 &))’ D )5) ) &*** D )5)

,) CG)5 # * &*)% D )5) 0 &(++ D )5) ) &’%+ D )5)

,, @-)) # 4 &,+* D )5) * &*%) D )5) , &)0* D )5)

,% H), # ( &),+ D )5) 4 &%)% D )5) , &0(* D )5)

,0 F$)% # ’ &5)* D )5) ( &)04 D )5) , &’,( D )5)

,* I<)0 # ’ &+*% D )5) ’ &5%5 D )5) % &,5, D )5)

,4 J>)* # + &+00 D )5) ’ &+4* D )5) % &45) D )5)

,( F:)4 # ) &5++ D )5, + &+*) D )5) 0 &5,, D )5)

,’ K-)( # ) &,5+ D )5, ) &5++ D )5, 0 &04( D )5)

,+ F;)’ # ) &%,0 D )5, ) &,5’ D )5, 0 &+%* D )5)

%5 L<)+ # ) &000 D )5, ) &%,, D )5, * &0,( D )5)

%) A!,5 # ) &*(5 D )5, ) &00) D )5, * &+0) D )5)

%, A>,) # ) &(5) D )5, ) &*4* D )5, 4 &0’5 D )5)

%% 67,, # ) &’%’ D )5, ) &4+0 D )5, ( &50, D )5)

%0 C>,% # ) &+’5 D )5, ) &’,+ D )5, ( &4,’ D )5)

%* M$,0 # , &),’ D )5, ) &+4’ D )5, ’ &,%’ D )5)

%4 E$,* # , &,’) D )5, , &))% D )5, ’ &’(, D )5)

%( NO,4 # , &005 D )5, , &,40 D )5, + &*%5 D )5)

%’ C$,( # , &45* D )5, , &0)+ D )5, ) &5,) D )5,

%+ 9,’ # , &((* D )5, , &*(+ D )5, ) &5+, D )5,

表 , @-)) # 离子直接电离截面（单位为 GP,）的严格计算值（:）、方程（4）的拟合值（ 7）和 A$-BB-< 等［))］的计算值（ ;）之间的比较

1
电离态

)&,* , &5 0 &5 4 &5 )5 &5 )* &5

,7: ) &+(( D )5 Q ,5 % &((5 D )5 Q ,5 % &(0% D )5 Q ,5 % &)’4 D )5 Q ,5 , &%45 D )5 Q ,5 ) &(() D )5 Q ,5

,77 ) &+() D )5 Q ,5 % &’5) D )5 Q ,5 % &(*4 D )5 Q ,5 % &)4’ D )5 Q ,5 , &%0+ D )5 Q ,5 ) &((% D )5 Q ,5

,7; %&’ D )5 Q ,5

,8: ) &50+ D )5 Q )+ ) &’’+ D )5 Q )+ ) &(+, D )5 Q )+ ) &0++ D )5 Q )+ ) &)5* D )5 Q )+ ’ &)(+ D )5 Q ,5

,87 ) &504 D )5 Q )+ ) &’’5 D )5 Q )+ ) &(+5 D )5 Q )+ ) &0+* D )5 Q )+ ) &5+4 D )5 Q )+ ’ &)+( D )5 Q ,5

,8; ) &’+ D )5 Q )+

%7: + &5+% D )5 Q ,5 ) &*0’ D )5 Q )+ ) &055 D )5 Q )+ ) &)4) D )5 Q )+ ’ &454 D )5 Q )+ 4 &*,+ D )5 Q )+

%77 + &54% D )5 Q ,5 ) &**) D )5 Q )+ ) &05) D )5 Q )+ ) &)*( D )5 Q )+ ’ &*5( D )5 Q )+ 4 &005 D )5 Q )+

%7; ) &*5 D )5 Q )+

为了研究等电子系系统变化规律，我们引入约

化截面 13,/</，其中 </ 为直接电离截面 & 在图 ) 中

给出了在一定 1 下（实际计算我们在 1 从 ) 到 )*
间取了 )( 个能量点）,7 壳层直接电离约化截面 13,,7
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!!"（单位为!"#
!$%!，其中玻尔半径 "# & #’(!)! *

+#, -./）随 # 的变化 0 在一定 # 下，约化截面随 $
光滑变化，当 $ 大时变化非常缓慢 0 对一定 # 下，

约化截面随 $ 的变化可用下面 1234567 给出的公式

很好地拟合［)］，拟合值与严格值的平均偏差小于

#’(8 0
$%!9!9 & &（+ , +:$）; ’（+ , +:$）!

; ( <4$ ; ) <4$ :$ 0 （(）

由图 + 也可看到，在 $ 一定时约化截面随 # 的变化

不大，且几乎是一条直线，于是可用下面的公式进行

拟合：

$%!9!9 & "（$）; *（$）:（# , +#）， （=）

式中参量 "，* 是约化能量 $ 的函数 0 它们有类似方

程（(）的形式

"（$）& &+（+ , +:$）; ’+（+ , +:$）!

; (+ <4$ ; )+ <4$ :$， （>）

*（$）& &!（+ , +:$）; ’+（+ , +:$）!

; (! <4$ ; )! <4$ :$， （-）

其中 &+，’+，(+，)+，&!，’!，(! 和 )! 为可调参

数，它们都有单位!"#
!$%!（见表 ?）0 由电离势和方

程（=）可以快速得到在一定入射电子能量下类钠离

子（+-!#!?) ）的直接电离截面 0 用拟合方程（=）

算得的直接电离截面与严格计算值的偏差基本上都

小于 +8（如表 ! 中 @A++ ; 离子）0 对于核电荷大于 ?)
的类钠离子，因为有较强的相对论效应，所以外推是

不合适的 0 对于核电荷小于 +- 的类钠离子，外推也

不太合适，因为线性标度方程（=）的近似变差了 0

表 ? 直接电离截面的拟合参数值 &+，’+，(+，)+，&!，’!，(! 和 )!

跃迁 &+ ’+ (+ )+

!"!!B=?""!"!B=?" + 0?(# * +#+ , C 0+#+ + 0(>) , -0-=(D

!"!!B=?""!"!!B(?" = 0>+! * +#+ , ! 0+>+ * +#+ > 0-!( * +# , + , C 0!(( * +#+

!"!!B=?""!"!!B= + 0!!? * +#+ , ( 0#!( , (0C(+ * +# , ! , - 0>!#

跃迁 &! ’! (! )!

!"!!B=?""!"!B=?" + 0(#? * +#+ , ( 0++> , ?0-== * +# , + , ! 0-?! * +#+

!"!!B=?""!"!!B(?" > 0((! * +#+ , = 0=)) * +#+ ! 0(?? * +#+ , + 0C#= * +#!

!"!!B=?""!"!!B= , - 0)++ * +#+ ? 0>?= * +#+ + 0!-- * +#+ = 0)>= * +#+

图 + !" 壳层直接电离约化截面 $%!!" !!"（以空心圈点表示），在不

同 $ 下随 +:（# , +#）的变化

! "# 激发自电离截面的计算

在对类钠离子激发自电离截面的计算过程中，

考虑了基态 +"!!"!!B=?" 到激发态 !"!B=?"? +（ + & #，

+，!），!"!!B(?"? +（ + & #，+，!）和 !"!!B(?"C +（ + & +，!）的

激发，其他的跃迁可以被忽略 0 在上述 - 种激发过

程中 !B=?""!B(?"?9 的跃迁起到主要的贡献 0
由（!）式可求得任何离子的 !6E（, A），但在计算

激发截面和自电离分支比时，必须考虑组态相互作

用［-］0 值得指出的是，我们在激发截面和激发自电

离截面的计算过程中还发现由于 !B(?"?9 和 !B(?B!

组态混合比较强烈，所以我们要对 !B(?B! 组态中所

混入的 !B(?"?9 的贡献加以考虑 0 实际计算中计入

了 !B(?"?9 的混合系数大于 #’+ 的能级的贡献 0 图 !
给出了单组态和多组态近似下 F6!+ ; 离子基态到

!B(?"?9 组态的总激发截面和总自电离截面 0 由图 !
可见，由单组态和多组态所计算的总激发截面差别

很小；而在考虑分支比后，由多组态计算得到的自电

离截面是单组态下的 ! 倍左右 0 可见考虑组态相互

作用是极为重要的 0
为了与实验比较，我们在图 ? 和图 C 中给出了

G7> ; 和 H6+( ; 的总电离截面计算结果以及实验数据 0
由图 ? 和图 C 可见，对于 G7> ; 离子，我们的结果介
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于 !"#$"%& 等［’(］和 )$"*+ 等［’,］给出的两组实验值之

间 - 对 ./,0 1 离子，我们的计算与 2&*3/4"** 等［’’］的

实验结果符合得相当好，和 56/+768 等［’9］的实验数

据相差较大 - 由图 9 和图 : 也可看出，对于类钠离

子，激发自电离截面对总截面的贡献还是很大的，而

且贡献随着核电荷的增加而增加 - 例如：对 ;6< 1 离

子，在所有的自电离道开放后，激发自电离截面是直

接电离截面的 , 倍左右，而对 ./,0 1 离子，前者大约

是后者的 : 倍 - 值得指出的是，低能时计算结果与

实验值存在的差别主要是由于在我们的计算中没有

包含共振激发双自电离截面 - 我们还比较了核电荷

比较高的类钠离子 =/’9 1 总截面的计算结果和 >$/*
等［,:］用全相对论的计算结果（包括直接电离和激发

自电离截面），发现入射能量在 ,?:—’?(3/@ 的范围

内，偏差小于 ,(A -

图 ’ 5/’, 1 离子在单组态和多组态下，基态到 ’B09C9D 组态的总

激发截面和通过该组态的总自电离截面 较高的虚线和实线分

别是单组态和多组态近似下的总激发截面；较低的虚线和实线分

别是单组态和多组态近似下的自电离截面

图 9 ;6< 1 离子的总电离截面 点线为不考虑分支比的计算值；

实线为考虑分支比的计算值；虚线为总的直接电离截面值；空心

圈点取自文献［’(］的实验值；实圈点取自文献［’,］的实验值

图 : ./,0 1 离子总的电离截面 虚线为我们算的直接电离截面

计算值；实线是直接电离和激发自电离截面的相加值；点线为直

接电离和激发截面之和；实心圈点取自文献［’’］的实验值；空心

圈点为取自文献［’9］的实验值

!"! 激发自电离截面的拟合公式

在上述 E 个离子激发自电离截面计算的基础

上，可以用如下的拟合公式（F）给出类钠等电子系离

子的电离截面，显然在自电离道开放的阈能附近只

能给出平均变化趋势

!/"（"，#）G
$9（#）

#: , H ,
"( ),(

,
",I’ 1

%9（#）( )" ，

（F）

其中 $9（#）和 %9（#）是依赖于 # 的参数，" 为约化

能量，定义为

" G & & I ’/"， （,(）

’/"为 ,C’’C’’BJ9C’ =,I’!,C’’C’’B09C’K9I’ 的激发能 - 对

于类钠离子（,E" #"9F ）的 ’/" 值见表 : - 在方程

（F）中，$9（#）I#: 与截面曲线的平均高度有关，因子

（, H ,I",(）描绘了阈能附近的截面曲线迅速上升的趋

势，高能处截面的减少可以用因子［,I",I’ 1 %9（#）I"］

来描述 -
这里我们给出了 E 个类钠离子的 $9 和 %9 参

数（见表 0）- 作为拟合的例子，图 0 给出了 ./,0 1 离

子的激发自电离截面随 " 变化的曲线 - 实线为用相

对论修正扭曲波交换近似方法的计算值，虚线为方

程的拟合值 - 由图 0 可见，除了阈能附近，我们的拟

合是相当好的 - 我们也可通过线性内插快速的得到

其他类钠离子的参数 $9（#）和 %9（#）的值 - 这样就

可得到（,E"#"9F ）范围内所有类钠离子的自电离

截面了 -

E<:, 物 理 学 报 0( 卷
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表 ! 类钠离子 "#$%&"’()"!"#*%&" "+%)"跃迁的激发能

! ",- . ,/ ! ",- . ,/ ! ",- . ,/ ! ",- . ,/

(0 "1!%2 3 (4" "! * 15%5 3 (4" %4 ( 14%5 3 (4% %$ ( 1$%" 3 (4%

(2 " 102* 3 (4" "* $ 1!(5 3 (4" %( ( 1("5 3 (4% %5 ( 15!! 3 (4%

"4 % 1%02 3 (4" "$ 5 1(%! 3 (4" %" ( 1""( 3 (4% %0 ( 10*2 3 (4%

"( % 12"4 3 (4" "5 5 1005 3 (4" %% ( 1%(0 3 (4% %2 ( 1250 3 (4%

"" ! 1!00 3 (4" "0 0 1$50 3 (4" %! ( 1!(2 3 (4%

"% * 142! 3 (4" "2 2 1*4* 3 (4" %* ( 1*"! 3 (4%

表 * 类钠离子激发自电离截面拟合参数值 #%，$%

! #% . 67" $%

(0 " 1(( 3 (4 8 (% 8 $ 1"" 3 (4 8 "

"" ( 1*( 3 (4 8 (% % 1*" 3 (4 8 "

"! 2 1*0 3 (4 8 (! % 1"! 3 (4 8 (

"$ 0 1*5 3 (4 8 (! % 125 3 (4 8 (

%4 5 1(4 3 (4 8 (! ! 1"% 3 (4 8 (

%" $ 140 3 (4 8 (! * 140 3 (4 8 (

%! * 1*! 3 (4 8 (! * 1%! 3 (4 8 (

%2 ! 100 3 (4 8 (! $ 1*4 3 (4 8 (

图 * 9,(* : 激发自电离截面的计算值与拟合值的比较

! 结 论

本文利用相对论修正扭曲波玻恩交换近似方

法，在较宽的能区范围内所计算得到的类钠离子的

电子碰撞直接电离截面和激发自电离截面与实验值

和其他理论计算结果比较，相当一致 1 我们所给出

的直接电离和激发自电离截面的拟合公式精度高，

便于应用 1
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