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类锂离子双电子复合过程中辐射光子角分布和
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基于多组态 Dirac-Fock方法和密度矩阵理论,本文详细计算了高电荷态类锂离子 (26 6 Z 6 92) KLL双电子复

合过程中,自由电子被共振俘获到中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1的磁子能级截面以及该双激发态的取向参数,进而

得到了此激发态向基态电偶极辐射跃迁 1s2s22p3/2J = 1 → 1s22s2J = 0所发出光子的角分布和极化度,重点讨论了

Breit相互作用对相关物理量的影响.研究表明, Breit相互作用极大地改变了中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1不同磁

子能级的截面,从而导致了随后退激发放出光子的角分布和极化特性的显著变化.
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1 引 言

在电子与离子碰撞中,离子俘获自由电子的同

时, 其某一束缚电子被激发到较高的能级, 从而形

成中间双激发态,如果此双激发态通过辐射退激而

达到稳态,这个过程就称为双电子复合 (dielectronic

recombination) 过程. 双电子复合是各种实验室和

天体等离子体中非常重要的过程,尤其对热等离子

体中的电荷态布居和所产生的 X射线分布都有着

重要的影响,而双电子复合过程中所产生的双电子

伴线已成为等离子体温度诊断的重要工具 [1,2]. 因

此,双电子复合过程及其相关性质一直是人们感兴

趣的研究课题.

在双电子复合过程中,入射的电子束或离子束

对于整个碰撞体系来说具有一个特定的方向或者

说具有对方向的偏向性,这导致了共振俘获所形成

的中间双激发态的磁子能级布居一般是非统计分

布的 (即取向的),这将导致从该激发态辐射衰变到

低能态放出的光子通常具有各向异性的角分布和

线性极化的特性. 通过对辐射谱线角分布或极化

特性的研究,不仅能为等离子体特性诊断和光谱模

拟等提供重要的科学依据,而且还可以更详细的揭

示原子内部的电子结构及散射过程中的各种动力

学信息,这使得双电子复合过程中辐射光子的角分

布和极化特性成为了目前人们最感兴趣的研究领

域之一 [3−8]. 实际上, 各种碰撞动力学过程中所辐

射光子的角分布行为或极化特性,也为分析高电荷

态离子强库仑场中电子与电子间相互作用提供了

非常重要的研究途径. 上世纪末, Chen和 Scolfield

等 [9] 研究了相对论效应对类氢离子双电子复合过

程中辐射光子角分布和极化特性的影响,发现在非

相对论情况下光子的角分布和极化度与原子序数

无关, 而在考虑了相对论效应后, 其角分布和极化

度对原子序数有很强的依赖性. 近年来, 随着位置

灵敏晶体探测器技术的不断改进 [10], 这方面的研

究已变得切实可行,这就需要更多、更细致的理论

研究来帮助选取碰撞体系并解释其实验结果. 2009
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年, Fritzsche 等 [11] 研究了电子间的磁相互作用和

延迟效应 (即 Breit 相互作用) 对高电荷态类锂离
子双电子复合过程中共振双激发态 1s2s22p1/2J = 1
所辐射谱线角分布和极化特性的影响, 发现 Breit
相互作用使该谱线光子发光模式发生了根本性的

变化. 而Wu等 [12] 则研究了在电子碰撞激发过程

中, Breit相互作用对同样的激发态 1s2s22p1/2J = 1
所辐射光子极化特性的影响, 并与 Fritzsche 等 [11]

关于双电子复合过程的结论进行了比较,发现 Breit
相互作用在不同过程中的影响有很大的不同. 2012
年, Fritzsche的理论预言被Hu等 [13]在 Tokyo-EBIT
上通过两种不同方式测量该条谱线的角分布而予

以证实. 2013年, Shi等 [14] 研究了类氢离子双电子

复合过程中产生 X 射线的角分布和极化特性. 近
来,我们 [15] 在有关类锂 Xe离子 KLL双电子复合
过程的研究中发现, Breit 相互作用对另一双激发
态 1s2s22p3/2J = 1 双电子复合强度的贡献达到了
20%, 可以预期 Breit 相互作用对其角分布和极化
特性应有非常重要的影响.而实验上确定双电子复
合强度也需要理论提供准确的极化角修正因子 [16].
因此,有必要做进一步的研究.
本文利用多组态 Dirac-Fock (MCDF) 方法和

密度矩阵理论, 计算了类锂离子由初态 1s22s 共
振俘获电子形成中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1 的
磁子能级俘获截面及该中间双激发态的取向参

数,进而得到了双电子复合过程中电偶极辐射跃迁
1s2s22p3/2J = 1→ 1s22s2J = 0放出光子的角分布和
线性极化度. 文中重点分析了 Breit 相互作用对双
激发态磁子能级布居及随后辐射谱线特性的影响.

2 理论方法

双电子复合是电子与离子非弹性碰撞中发生

的共振辐射复合过程,可以表示为

An+(αi ji)+ e−(εl j)→ A(n−1)+∗∗(αd jd)

→ A(n−1)+∗(α f j f )+ γ. (1)

在这一过程中, 一个具有特定能量的自由电子与
电离度为 n 的离子 An+ 碰撞, An+ 离子中的一个

束缚电子从其占据的轨道 ni li 激发到未占满轨

道 nala 上, 同时该自由电子由于损失了部分能量
正好被俘获到另一个未占据的轨道 nl 上, 从而形
成了 A(n−1)+ 离子的一个双电子激发的自电离态

A(n−1)+∗∗,随后该双电子激发态通过辐射光子而变
成 A(n−1)+离子.

在这一过程中,中间双激发态的磁子能级布居
一般是非统计分布的, 即取向的. 在密度矩阵理论
中 [17], 激发态磁子能级的布居一般用约化统计张
量或取向参数 Ak0(αdJd)来描述,该参数可以用磁
子能级共振俘获截面 σMd 来表示. 例如,对于激发
态 1s2s22p3/2J = 1, 它的取向参数只有 A20 是非零

项 [18],可表述为

A20(Jd = 1) =
√

2
σ(1,±1)−σ(1,0)
2σ(1,±1)+σ(1,0)

, (2)

其中, σ(1,0)和 σ(1,±1)是从基态到中间双激发态
不同磁子能级Md = 0和Md =±1的共振俘获截面.
当具有一定能量 εi 的自由电子与离子发生碰

撞时,从初态 βiJiMi 俘获电子到中间态 βdJdMd 各

磁子能级上的截面上可以表示为 [19]

σ cap
ε i (βiJiMi −βdJdMd)

=Scap(βiJiMi −βdJdMd)δ (εi − εid), (3)

其中

Scap(βiJiMi −βdJdMd)

=
2πa2

0
ki2

∑
li,l′i , ji, j

′
i ,ms i

(i)l i−l′i [(2li +1)(2l′i +1)]1/2

× exp[i(δk i −δk′i
)]C

(
li

1
2

0ms i ; jimi

)
×C

(
l′i

1
2

0ms i ; j′imi

)
C(Ji jiMimi ;JdMd

)
×C(Ji j′iMimi ;JdMd)R(γd ,γi)R(γ ′d ,γ

′
i), (4)

这里, 下标 i, d 分别表示双电子复合过程中
初态和中间双激发态; a0 是玻尔半径; C′s
是 Clebsch-Gordan 系数; γi = εi li jiβiJiJM, γd =

εd ld jdβdJdJM; J, M分别是相应的俘获体系的总角
动量及其 Z 分量的量子数, βi , β j 表示除总角动量

J 及 Z 分量 M 之外用来确定离子初态和末态的所
有其他量子数; ms i , li , ji ,ml i 和 mi 分别为入射电子

ei 的自旋角动量、轨道角动量、总角动量及 Z 分
量的量子数, δk i 是连续电子的相因子, ki 是入射电

子的相对论波数; R是俘获矩阵元

R(γi ,γd) =

⟨
Ψγ d |

N+1

∑
p,q,p<q

V |Ψγ i

⟩
, (5)

式中电子与电子间相互作用算符 V 的表达式为

V =VC +V B = ∑
i< j

[
1
ri j

− (αi ·α j)
cos(ωri j)

ri j

+(αi ·∇i)(α j ·∇ j)
cos(ωri j)−1

ω2ri j

]
, (6)
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上式中包含了库仑排斥和 Breit 相互作用, 右侧第
二项和第三项表示电子间的磁相互作用和延迟效

应, ω 是电子间交换虚光子的频率, αi是第 i个粒子

的 Dirac矩阵.
共振俘获所形成中间双激发态的磁子能级的

非统计布居,将导致辐射跃迁放出的光子具有各向
异性角分布和线性极化特性,因此光子的这些特性
都与取向参数紧密相关. 对于电偶极辐射跃迁, 双
电子复合过程中辐射光子的角分布公式为 [18,20]

WE1(θ) ∝ 1+β2P2(cosθ), (7)

其中

β2 ≡ β2(αdJd ,αfJf)

= f2(αdJd ,αfJf)A20(αdJd) (8)

是各向异性参数, P2(cosθ)是二阶勒让德多项式, θ
是发出光子与入射电子之间的夹角. f2(αdJd ,αfJf)

是辐射跃迁过程的结构函数,通常它依赖于具体的
电子结构和辐射跃迁过程. 对于纯的电偶极跃迁,
结构函数不依赖于束缚态到束缚态的跃迁振幅,而
是简化成一个仅仅与跃迁初末态总角动量量子数

有关的几何因子.
如果在垂直于电子束的方向观察 (θ = 90◦),线

性极化度的公式可表达为 [21]

P(θ = 900) =
3β2

β2 −2

=
3 f2(αdJd → αfJf)A20(αdJd)

f2(αdJd → αfJf)A20(αdJd)−2
. (9)

实验上可以通过测量辐射跃迁谱线强度来得

到其线性极化度,其定义为 [22]

P =
I∥− I⊥
I∥+ I⊥

, (10)

其中, I∥和 I⊥分别是辐射光子电矢量平行和垂直于

电子束方向的光强.
本文中有关原子态波函数和能级的计算利用

了 MCDF 理论框架下的 GRASP92 程序, 辐射衰
变率和 Auger衰变率的计算利用了 REOS99[23] 和

AUGER 程序 [24], 磁子能级截面的计算则是使用
了近年来我们发展起来的程序 [25] 实现的. 有关
MCDF 理论方法及相关程序在很多文献中已有详
细的描述 [26−30],这里不再赘述.

3 结果与讨论

表 1给出了 Fe23+, Xe51+, Hg77+, U89+ 离子共

振俘获电子形成中间双激发态 1s2s22p1/2J = 1 和
1s2s22p3/2J = 1的 Auger跃迁能及总的 Auger跃迁
概率、辐射跃迁能和库仑规范下总的辐射跃迁概

率及辐射分支比,并与部分已有的计算结果 [16,31,32]

做了详细的比较. 可以看出,本文的计算结果与已
有文献中的结果符合的比较好:跃迁能之间的最大
相对误差仅为 1%. 从表 1的结果还可以看出,随着
离子核电荷数的增大, Auger跃迁概率和辐射跃迁
概率都在增大.并且,中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1
的辐射分支比大于中间双激发态 1s2s22p1/2的辐射

分支比,说明中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1向基态
辐射所放出光的强度更强,在实验上更容易测得其
谱线.

表 1 类铍 Fe22+, Xe50+, Hg76+, U88+ 离子 Auger和辐射退激能量、总的跃迁概率和辐射分支比 (其中 A(B)表示 A×10B)

Auger衰变 辐射衰变

辐射分支比能量/keV Aa)/1012s−1 能量/keV Ar/1012s−1

元素 组态 能级 本文 文献 本文 文献 本文 文献 本文 文献

Fe
1s2s22p1/2

3P1 4.641 4.647a) 2.19(2) 1.92(2)a) 6.598 6.597a) 4.98(1) 4.68(1)a) 0.183

1s2s22p3/2
1P1 4.673 4.678a) 1.53(2) 1.38(2)a) 6.628 6.627a) 4.45(2) 4.44(2)a) 0.744

Xe
1s2s22p1/2

3P1 20.452 20.456b) 3.02(2) 30.090 2.98(3) 0.907

1s2s22p3/2
1P1 20.851 20.862b) 2.44(2) 30.495 6.76(3) 0.965

Hg
1s2s22p1/2

3P1 46.687 46.688c) 5.27(2) 70.058 1.65(4) 0.969

1s2s22p3/2
1P1 48.906 4.60(2) 72.308 3.01(4) 0.985

U
1s2s22p1/2

3P1 63.435 63.433c) 7.58(2) 96.154 2.97(4) 0.975

1s2s22p3/2
1P1 67.724 6.73(2) 100.512 5.06(4) 0.987

a)文献 [31], b)文献 [16], c)文献 [32].
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为了说明本文计算的体系波函数和能级的

可靠性及对各种效应考虑的合理性, 图 1 给出了
高电荷态类锂离子双电子复合形成中间双激发

态 1s2s22p1/2J = 1 的取向参数和电偶极辐射跃迁
谱线 1s2s22p1/2J = 1 → 1s22s2J = 0的线性极化度
随核电荷数的变化情况, 并与 Fritzsche 等 [11] 的

计算结果做了比较. 图中 C+B 表示包括 Breit 相
互作用后的计算结果, C 表示不包括 Breit 相互
作用时的计算结果. 可以看出, 无论是包括 Breit
相互作用还是不包括 Breit 相互作用的情形, 本
文的计算结果都与 Fritzsche 等人的结果符合得
很好. 从图中可以看出, 在不包括 Breit 相互作用
时, 中间双激发态 1s2s22p1/2J = 1 的取向参数为
正值, 随核电荷数的增加缓慢而单调的减小, 谱线
1s2s22p1/2J = 1 → 1s22s2J = 0的极化度则为负值,
且随核电荷数的增大而缓慢的增加. 这表明在不包
括 Breit相互作用时,磁子能级 Md = ±1的布居始

终大于磁子能级 Md = 0的布局;而在包括 Breit相
互作用后,其取向参数和线性极化度的值随核电荷
数而急速的变化,甚至在 Z等于 73时改变了符号,
取向参数由正值变为负值, 说明磁子能级 Md = 0
的布居大于磁子能级Md =±1的布居,线性极化度
则由负值而变为正值.
图 2 给出了包括和不包括 Breit 相互作用

时, 高电荷态类锂离子双电子复合形成激发态
1s2s22p3/2J = 1 的磁子能级 Md = ±1 和 Md = 0
的截面和取向参数随核电核数的变化曲线.与图 1
相比较发现,激发态 1s2s22p3/2J = 1的取向参数随
核电核数的变化是非单调的. 在不包括 Breit相互
作用时,激发态 1s2s22p3/2J = 1磁子能级 Md =±1
的截面明显大于 Md = 0的截面, 且随核电荷数的
增加磁子能级 Md = ±1 的截面先增大, 在 Z = 34
时达到最大值然后随核电核数的增加逐渐减小,而
磁子能级Md = 0的截面几乎为零,从 (2)式中可以

图 1 中间双激发态 1s2s22p1/2J = 1的取向参数及跃迁谱线 1s2s22p1/2J = 1 → 1s22s2J = 0的线性极化度

图 2 中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1的磁子能级俘获截面和取向
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看出, 如果 σ(1,0) 等于 0, 则取向参数为常数. 因
此,在图 2(b)中,不包括 Breit相互作用时的取向参
数随核电核数的变化曲线几乎为平行于 x 轴、大
约为 0.708 的一条直线. 在考虑了 Breit 相互作用
后,激发态 1s2s22p3/2J = 1磁子能级Md =±1的截
面减小了,而磁子能级 Md = 0的截面显著的增大.
因此, Breit相互作用改变了激发态 1s2s22p3/2J = 1
不同磁子能级的布居, 且随着核电荷数的增大, 这
种影响越加显著. 随核电核数 Z 的增加, 磁子能
级 Md = ±1的截面迅速的增大,而 Md = 0上的截
面则逐渐的减小, 在 Z = 34 它们分别到达极大值
和极小值. 因此, 取向参数逐渐增大到极大值. 当
Z > 34后,磁子能级 Md = ±1的截面逐渐减小,而
Md = 0上的截面则逐渐增大,相应的取向参数则逐
渐减小在核电荷数大约为 73时,磁子能级 Md = 0
和 Md = ±1的截面相等,相应的取向参数为 0. 在

Z > 73 时, 磁子能级 Md = 0 的截面甚至超过了

Md =±1的截面,因而取向参数变为负值.

图 3 给出了以 Xe51+, Hg77+, U89+ 离子为例,

双电子复合过程中电偶极辐射跃迁 1s2s22p3/2J =

1 → 1s22s2J = 0放出光子的角分布.在仅考虑库仑

相互作用时, Xe51+, Hg77+, U89+离子辐射跃迁发出

光子的方向倾向于沿入射电子共线的方向 (θ = 0◦

或 θ = 180◦). 当考虑了 Breit相互作用后, Xe51+ 发

出沿入射电子共线方向的光子有所减弱,沿垂直于

入射电子方向的光子有所增强, Hg77+ 发出沿入射

电子共线方向的光子明显减弱,沿垂直于入射电子

方向的光子明显增强, 而 U89+ 发出光子的方向明

显倾向于沿垂直于入射电子的方向因此随着核电

荷数的增加, Breit相互作用对光子角分布的影响越

来越大.

图 3 类铍 Xe50+, Hg76+, U88+ 离子电偶极辐射跃迁 1s2s22p3/2J = 1 → 1s22s2J = 0放出光子的角分布

图 4 跃迁谱线 1s2s22p3/2J = 1 → 1s22s2J = 0的线性极化

对于 (J = 1 → 0) 特定的电偶极辐射跃迁, 由
(10)式可知,中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1的线性

极化度由该双激发态的取向参数决定. 因此, 通过
对光子极化的测量,给人们获知第一步动力学过程
形成激发态磁子能级布居的信息提供了很好的路

径,也可以揭示离子不同动力学过程中电子与电子
以及电子与光子等相互作用. 图 4给出了包括和不
包括 Breit相互作用时谱线线性极化度随核电荷数
的变化. 从图中可以看出,只包括库仑相互作用时,
类铍离子辐射跃迁线 1s2s22p3/2J = 1→ 1s22s2J = 0
的线性极化度几乎不随核电核数而变化,其数值为
−1, 即光子的极化方向垂直于入射电子方向; 而
在包括了 Breit 相互作用后, 光子的极化方向发生
了改变: 在 Z < 34 时, 跃迁谱线的线性极化度为
负值, 其绝对值随核电荷数的增加而增大, 说明极
化方向垂直于入射电子方向, 极化度在增大; 当
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34 < Z < 73时,极化度仍为负值,但其绝对值随核
电荷数的增加而迅速的减小;在 Z = 73时极化度为
零, 随后随核电荷数的增加, 光子的极化度变为正
值,即极化方向逐渐平行于入射电子方向.

4 结 论

本文研究了高电荷态类锂离子 KLL 双电子
复合过程中电偶极辐射跃迁 1s2s22p3/2J = 1 →
1s22s2J = 0 放出光子的角分布和极化特性. 重点
讨论了电子间 Breit 相互作用对其角分布和极化
度的影响. 作为电子间库仑排斥的修正, Breit 相

互作用影响了双电子复合过程形成中间双激发态

1s2s22p3/2J = 1的磁量子能级布居,导致随后各向

异性角分布和极化度发生了很大的变化. 在 Z = 73

时, 中间双激发态 1s2s22p3/2J = 1 的磁量子能级

Md = 0和 Md = ±1截面相等, 对应的该双激发态

的取向参数为零,因此激发态辐射到基态发出光子

是各向同性的. 随着位置灵敏固体探测器及 X射线

极化测量技术的不断改善,这些强的相对论效应的

理论预言在储存环或电子束离子阱 (EBIT)上可以

得到证实,希望本文的计算结果对以后的实验研究

有所帮助.
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Abstract
Based on the multiconfiguration Dirac-Fock method and the theory of density matrix, we have calculated the magnetic sublevel

captured cross section of intermediate doubly-excited state 1s2s22p3/2J = 1 formed by dielectronic recombination of lithium-like ions
(26 6 Z 6 92). Then, we obtain the angular distribution and linear polarization of X-rays of electric-dipole radiation 1s2s22p3/2J =

1 → 1s22s2J = 0. In this study, emphasis is placed on the effects of the Breit interaction on the relevant physical quantities. We find
that the influences of the Breit interaction on the alignment for the capture to the doubly-excited state 1s2s22p3/2J = 1 are dramatic,
resulting in the remarkable change in the angular distribution and polarization properties of the X-ray emission.
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