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Fe24+离子双电子复合以及和H2碰撞的共振转移与

激发X射线发射过程的研究∗

牟致栋† 魏琦瑛

(中国矿业大学理学院, 徐州 221008)

( 2013年 11月 17日收到; 2014年 1月 6日收到修改稿 )

以准相对论Hartree-Fock理论为基础, 对Fe24+离子 KLn (n = L, M, N, O, P) 共振激发态可能辐射衰
变通道的双电子复合过程的共振强度进行了系统的理论计算研究. 计算了KLL 共振激发态谱项能级电偶
极允许跃迁的共振强度和截面. 在此基础上, 根据已有H2分子的实验Compton 轮廓, 进一步计算了能量在
300—800 MeV范围内, 抛射体Fe24+离子俘获H2分子靶电子的 KLn (n = L, M, N, O, P) 共振电荷转移与
激发X射线发射截面. 计算结果与最新实验值或者其他理论计算结果做了对比分析. 研究表明, 对于Fe24+

离子KLn (n = L, M, N, O, P) 的双激发态, Kα辐射衰变通道对双电子复合过程的共振强度贡献最大, 是起
主导性作用的重要通道. Kα辐射衰变X 射线的波长范围λ为 1.850—1.880 Å, 而非Kα辐射衰变的波长范围

λ为 1.460—1.601 Å, 两者共振X 射线的波长位置并不重叠.
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1 引 言

共振电荷转移与激发X射线光子发射 (R-
TEX)是实验等离子体和天文等离子体中十分重
要的离子与原子或分子相互作用过程. 众所周知,
这种抛射体离子和靶原子或分子的相互作用实质

上是抛射体离子中的电子与靶原子或分子中的电

子之间的相互作用. 其相互作用的物理机制可以
看成是在同一时刻发生的两步过程: 首先, 抛射体
离子俘获靶原子或者分子中的一个束缚较弱的电

子, 形成抛射体离子的一个双激发态; 然后, 处于
双激发态的离子通过X射线光子发射的辐射衰变
形成一个亚稳定态, 这一过程称之为RTEX 过程.
事实上, 实际的离子与原子或分子的相互作用过程
十分复杂 [1−5], 例如, 共振电荷转移与激发 (RTE)
过程形成的激发态除了通过上述RTEX过程实现

其稳定衰变外, 也可能通过RTE自电离发射电子
(RTEA) 的过程实现其稳定衰变 [6−10]. 在高温低
密度等离子体研究领域, 离子与等离子体中的自由
电子相互作用的双电子复合 (DR) 过程同样是人
们十分熟知的一种普遍存在的原子过程 [11], 显然
DR过程与RTEX过程极为相似 [12−15]. 在实验研
究中, DR过程截面的测量主要涉及∆n = 0的内壳

层激发, 对于∆n ̸= 0的各种激发过程, 由于其截
面太小, 目前难以在实验上获得比较准确的实验结
果, 而通过对RTEX过程的研究可以弥补DR过程
的实验和理论研究之不足. 人们对高剥离态Fe离
子感兴趣的主要原因之一是由于其在天文物理学

和等离子体物理学领域有着重要的应用, 尤其是高
剥离态Fe离子在日冕等离子体和作为杂质在核聚
变等离子体中的广泛存在, 通过对于其相关共振过
程的研究, 可以为等离子体的温度和密度诊断提供
重要方法. 关于RTEX过程, 早在 1981—1982年由
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Tanis等 [16,17]首次通过实验得到证实. 1984年 [18],
他们又在实验上对 100—360 MeV能量范围Caq+

离子和 180—460 MeV 能量范围Vq+离子与靶原

子He碰撞的RTEX过程做了全面的实验研究, 指
出了RTEX过程与DR过程的相互关系. 1992年,
Clark等 [19] 在实验上研究了Feq+离子与H2分子

碰撞的RTEX过程, 得到了高剥离态抛射体Fe24+

离子与H2分子靶碰撞的KLL激发态X射线产生
截面, 其实验值的估计不确定度不超过 10%, 实验
结果与基于DR过程计算的结果符合得较好. 这一
结果表明, 涉及K壳层激发的高剥离态离子的DR
截面可以在实验上通过RTEX截面的测量得到预
言和验证. 1992 年, Beiersdorfer等 [20,21]利用电子

束离子阱 (EBIT)实验装置, 首次通过实验观测得
到了Fe24+ 离子KLL 激发态具体能级之间辐射衰
变X射线发射的DR共振强度, 研究报道了Kα衰

变对DR共振强度的贡献以及DR伴线与其母线
的特征关系, 与前人EBIT实验不同的是, 他们采
用了高分辨率晶体光谱仪得到了部分谱项能级态

之间的相关共振强度数据, 特别是∆n = 0的辐射

衰变强线的共振强度数据与相关的理论计算结果

符合得较好, 而部分中间强度和一些弱线的共振
强度实验值与理论值仍然存在着较大的差异. 根
据Beiersdorfer等在文献 [20]中的分析, Fe24+离子
KLL激发态具体能级之间辐射衰变X射线发射的
DR共振强度实验值的估计不确定度为 20%, 相对
不确定度约 13%, 本文认为这是一个可以接受的实
验不确定度. 在文献 [20]实验研究成果的基础上,
2001年, Watanabe等 [22]利用EBIT装置在实验上
获得了KLM, KLN, KLO激发的各分支总的共振
强度; 2010年, Kavangh等 [23]在与文献 [22]报道的
相同EBIT实验装置上研究了数个类He, 类Li, 类
Be高剥离态等离子体KLL和KLM激发DR共振
过程, 得到了类氦铁离子的KLL和KLM激发的分
支总的DR 截面的实验结果, 但是, 实验结果和实
验值的估计不确定度与文献 [22]报道的相应结果
明显不一致. 2004 年, Behar等 [24]采用投影算符

理论方法计算了Fe24+离子KLL激发DR过程的
能级态之间辐射衰变跃迁的共振强度, 辐射衰变最
强线的计算结果与实验值之间存在明显差异. 2006
年, Nahar等 [25]采用Breit-Pauli能量算符的R矩

阵方法计算了Fe24+离子KLL 激发DR 过程能级
态之间辐射衰变跃迁的共振强度和自电离Auger

电子的能量. 通过对上述文献资料的分析可以看
出, 对于高剥离态Fe24+离子而言, 尽管DR过程
的理论研究十分广泛, 但是, 这些理论计算研究大
部分只集中于对KLL共振激发的研究, 而基于准
相对论HFR[26−31] (Hartree-Fock with relativistic
corrections)理论,计算研究KLn (n = M, N, O, P)
等激发组态的不同辐射衰变通道DR强度和截面的
报道很少. 在对Fe24+离子DR过程理论计算研究
的基础上, 对其RTEX过程的系统综合的理论研究
结果同样很少. 因此, 本文在已有研究的基础上,
对Fe24+离子与等离子体中电子相互作用的DR过
程和与H2 分子的RTEX过程做一全面系统的综
合分析研究, 从理论和实验上更进一步全面准确
地理解这些过程. 本文以准相对论HFR理论为基
础, 首先对Fe24+离子KLL共振激发态的具体的谱
项能级电偶极跃迁的辐射衰变共振强度和截面做

了详细的计算, 并且与已有实验和最新的理论结果
做了对比分析, 然后对Fe24+离子DR过程中KLn
(n = M, N, O, P)共振激发组态电偶极辐射衰变通
道的分支共振强度进行了系统的计算研究. 以上述
DR过程计算研究为基础, 在冲量近似条件下, 根据
已有H2分子的实验Compton轮廓, 进一步计算了
能量在 300—800 MeV范围内抛射体Fe24+离子俘
获H2分子靶电子的KLn (n = L, M, N, O, P)激发
RTEX截面.

2 理论方法

设初始复合离子态为 |i⟩, 俘获电子所产生的共
振双激发态为 |j⟩, 共振双激发态通过发射X射线
光子衰变到一个能量小于初始复合离子基态的亚

稳态, 用 |k⟩表示, 则整个DR 过程的共振强度可以
表示为 [32,33] (能量为原子单位a.u.)
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(1)式中, Aa
ji′表示从共振双激发态 |j⟩到可能的初

始态 |i⟩ 的自电离速率, Ar
jk′表示由 |j⟩态辐射衰变

到可能的亚稳态 |k⟩ 的自发辐射速率, 对 i和k的

求和只对初始态 |i⟩和亚稳态 |k⟩的基态求和, εr为

Auger电子的能量. 若采用扭曲波近似, |i⟩到 |j⟩ 的
自电离速率可以根据微扰理论计算, 表示为 [26]
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而 |j⟩到 |k⟩的电偶极自发辐射衰变速率为

Ar
jk =

4e2ωjk

3~c3gj
|⟨j|P (1)|k⟩|2, (3)

(1)—(3)式中, ~为约化普朗克常数, c为光速, P (1)

为电偶极跃迁算符, ωjk为X射线光子能量.具体计
算自电离跃迁速率 (2)式和辐射衰变跃迁速率 (3)
式时采用HFR波函数, 自洽场计算时考虑了相对
论质量效应和达尔文两项修正, 同时也包括了近似
Breit修正.从初始离子的 |j⟩态到共振双激发的 |k⟩
态的能量平均DR截面表示为

σi,j,k =
Si,j,k

∆
√
π

exp
[
− (ε− εr)

∆2

]
, (4)

∆ = ω/(2
√

ln 2), ω为电子束能量分布的半高全宽
(FWHM)分辨率.

在冲量近似条件下, 处于初始态 |i⟩的离子与
靶原子或分子碰撞后形成的共振双激发态 |j⟩, 通
过X射线光子发射辐射衰变到可能的亚稳态 |k⟩的
RTEX截面表示为 [34,35]

σRTEX(i) =
∑
j,k

(M/(2E))1/2Si,j,kJ(Pzi), (5)

(5)式中, Pzi = (εr + εt − Em/M)/(M/(2E))1/2

为靶分子的激发电子的动量在离子抛射体入射方

向的分量, E表示在实验室参考系中抛射体的能量,
m 和M分别为电子和抛射体的质量, J(Pzi)为靶

分子电子的Compton轮廓 [36−42], εr和 εt分别为在

抛射体实验室参考系中Auger 电子的能量和靶分
子中电子的激发电离能.

3 结果与讨论

3.1 KLL激发DR过程的共振强度和截面

表 1列出了本文计算得到的Fe24+离子KLL
双激发DR过程的数据. 为了叙述方便, 表 1的

第一列为文献中普遍采用的Fe24+离子KLL双激
发DR过程辐射衰变的跃迁标记 [43], 第二列为辐
射衰变通道上下能级之间具体的跃迁类型, 第三
列为本文计算得到的Auger 电子能量E (单位为
eV), 第四列为1992年Beiersdorfer等在文献 [20]中
报道的相应Auger电子能量的实验值Eexp (单位
为 eV), 第五列为本文计算得到的辐射衰变跃迁
X 射线的波长值 (单位为Å), 第六列为本文计算
得到的DR共振强度S (单位为 10−20 eV·cm2). 为
了对本文结果与其他已有的最新理论研究结果进

行对比, 表 1同时也列出了他人最新的计算研究

结果. 表 1的第七列为 2004年Behar等 [24]采用投

影算符理论方法计算得到的Fe24+离子KLL激发
DR 过程能级态之间辐射衰变跃迁的共振强度.
2006年, Nahar等 [25]采用Breit-Pauli哈密顿的R

矩阵方法计算了Fe24+离子KLL激发DR过程能
级态之间辐射衰变跃迁的共振强度在表 1的最后

一列. 表 1方括号中的数值表示 10 的幂指数. 从
表 1可以看到, 本文的Auger电子能量计算值与文
献 [20]报道的实验值十分符合, 其中最大偏差是
标记为 q的跃迁通道的Auger电子能量, 计算值
与实验值的绝对偏差为 1.805 eV, 相对不确定度
小于 0.004%; 其余通道的Auger 电子能量, 本文
理论计算值与实验值符合得很好. 关于Fe24+离
子KLL 激发DR过程共振强度, 从表 1可以看出,
对于跃迁标记为 j, k, a, t的DR跃迁通道共振谱
线的强线, 其中标记为 j的最强共振谱线文献 [24]
计算报道的共振强度为 33.6 × 10−20 eV·cm2, 本
文计算结果为 27.587 × 10−20 eV·cm2, 文献 [25]为
27.22× 10−20 eV·cm2. 由此可以看出, 本文计算结
果与文献 [24] 报道的计算值有较大的偏差, 而与文
献 [25] 的计算值基本一致, 其余的理论计算值和本
文计算值都十分符合. 而弱线则有明显差异, 例如,
对于标记为q, v的跃迁通道, 文献 [23]报道的标记
为q的跃迁通道的结果为 0.0102 × 10−20 eV·cm2,
文献 [25]报道的标记为 v的跃迁通道的结果为
0.06 × 10−20 eV·cm2, 本文相应计算值分别为
0.068 × 10−20 和 0.016 × 10−20 eV·cm2, 前者相
差近 6的因子, 后者相差近 4的因子; 其余本文
计算结果总体与文献 [24, 25]计算报道的结果
基本符合. 很明显, 对于弱线不同的理论, 计
算结果差异较大. 关于KLL激发辐射衰变X
射线波长范围 1.856—1.874 Å, 属于典型的λ为

1.8 Å 位置的共振, 其总共振强度本文计算值
为 73.35 × 10−20 eV·cm2, 2010年, Kavanagh等在
文献 [23]中报道的最新的EBIT实验值结果为
(64.1± 11.5)× 10−20 eV·cm2, 显然, 本文计算结果
与文献 [23]在实验值的估计不确定度内十分符合.
如果把本文计算得到的KLL 激发DR总共振强度
与已有的其他理论计算得到的最新结果对比, 那
么,文献 [24]报道的计算值为79.29×10−20 eV·cm2,
文献 [25] 报道的计算值为 74.43 × 10−20 eV·cm2,
本文计算得到的KLL激发DR共振强度结果与文
献 [25] 的结果十分接近, 显然文献 [24]的结果与本
文以及实验结果的偏差较大.
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表 1 Fe24+离子KLL双激发Auger电子能量E, X射线波长 λ和DR共振强度 S (单位为 10−20 eV·cm2)

标记 谱项能级跃迁 E/eV E
[13]
exp /eV λ/Å S S[24] S[25]

a 1s2p2(2P3/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4677.89 4677.0 1.861 6.613 6.24 6.12

b 1s2p2(2P3/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4677.89 4677.0 1.857 0.120 0.122 0.21

c 1s2p2(2P1/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4659.93 4658.6 1.866 0.019 0.0225 0.17

d 1s2p2(2P1/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4659.93 4658.6 1.862 0.066 0.0772 0.076

e 1s2p2(4P5/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4639.63 4639.0 1.872 3.952 3.78 4.85

f 1s2p2(4P3/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4632.16 4632.9 1.874 0.247 0.264 0.31

g 1s2p2(4P3/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4632.16 4632.9 1.869 3.1[−3] 3.8[−3] 0.01

h 1s2p2(4P1/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4624.03 4624.6 1.876 2.0[−4] 2.5[−4] 6.0[−3]

i 1s2p2(4P1/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4624.03 4624.6 1.872 0.020 0.022 0.08

j 1s2p2(2D5/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4665.11 4664.1 1.865 27.587 33.6 27.22

k 1s2p2(2D3/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4658.09 4658.1 1.862 18.277 18.4 18.40

l 1s2p2(2D3/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4658.09 4658.1 1.867 1.870 1.72 1.44

m 1s2p2(2S1/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4697.86 4697.7 1.856 2.302 2.37 2.74

n 1s2p2(2S1/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4697.86 4697.7 1.851 0.098 0.0963 0.14

o 1s2s2(2S1/2)—1s22p(2Po
3/2

) 4554.81 4553.4 1.896 0.842 0.852 0.89

p 1s2s2(2S1/2)—1s22p(2Po
1/2

) 4554.81 4553.4 1.892 0.848 0.812 0.88

q 1s2p(1Po)2s(2Po
3/2

)—1s22s(2S1/2) 4617.11 4615.3 1.860 0.068 0.0102 0.08

r 1s2p(1Po)2s(2Po
1/2

)—1s22s(2S1/2) 4606.78 4604.9 1.863 3.298 3.87 3.8

s 1s2p(3Po)2s(2Po
3/2

)—1s22s(2S1/2) 4634.30 4633.2 1.855 1.361 1.05 1.29

t 1s2p(3Po)2s(2Po
1/2

)—1s22s(2S1/2) 4631.51 4631.2 1.856 5.611 5.63 5.52

u 1s2p(3Po)2s(4Po
3/2

)—1s22s(2S1/2) 4570.91 4570.1 1.873 0.135 0.131 0.16

v 1s2p(3Po)2s(4Po
1/2

)—1s22s(2S1/2) 4565.98 4566.3 1.874 0.016 0.0154 0.06

为了进一步分析本文上述KLL激发DR计算
研究结果的准确性, 表 2列出了与双电子复合共振

强度相关的实验值和理论结果. 其中, R表示理论
值与实验结果的比值, S∗表示Beiersdorfer等在文
献 [20]中报道的EBIT初始实验值, 根据Beiersdor-
fer等的实验所采用的晶体光谱仪, 共振强度的初
始实验值S∗再除以晶体光谱仪的反应因子就得到

了共振强度的最终实验值. 根据文献 [20]中报道的
关于实验不确定度的分析, 对于所有的辐射衰变通
道, 能级之间的电偶极辐射衰变跃迁的共振强度的
实验不确定度为 20%, 也就是说这一比值的范围应
该在0.8—1.2之间.

从表 2可以看出,对于KLL激发DR共振强度,
除了标记 r的跃迁通道外, 本文计算值都在其实验
值的不确定度范围之内. 如果把本文的计算结果
与文献 [24, 25]报道的计算结果做一对比, 那么文

献 [24] 报道的跃迁标记为 j(+l), k(+a), r, t(+s), o
的理论值与实验值的比值R都不在 0.8—1.2范围
之内, 有 8 个跃迁通道, 而文献 [25]报道的跃迁标
记为 e, m, r, (t+s), o的跃迁通道共振强度的理论
值与实验值的比值R都不在 0.8—1.2范围之内, 有
6个跃迁通道. 通过上述对比可以看出, 除了标记 r
的跃迁通道外, 本文计算结果在文献 [20]所确定的
实验估计不确定度 (20%)内与实验结果一致, 与文
献 [24, 25]报道的最新计算结果比较, 本文的计算
结果更加准确.

为了对Fe24+离子KLL激发DR过程的实验
研究给予支持, 图 1给出了通过本文 (4)式计算
得到的KLL 激发DR 过程共振截面随着Auger
电子能量的变化的情况. 其中, Auger 电子能
量的FWHM分辨率为 2.0 eV.在分辨率FWHM =

2.0 eV的条件下, 标记为 j的跃迁通道的峰值峰位
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是独立的, 而且, 其跃迁通道的峰值是最高的, 主要
原因是在所有KLL激发态的辐射衰变通道中, 其
共振强度的数值最大, 电子的激发能量与其他通
道不重合, 即和其他的跃迁通道不存在任何重叠.
与此相似的还有标记为 r, e的跃迁通道. 而 (o+p),
(f+g), (k+l), (a+b), (m+n)都属于相互重叠的共
振通道.

表 2 DR共振强度的理论计算值与实验值的比较

记号 S∗/10−20 cm2·eV R(本文) R[24] R[25]

e 3.63 1.01 1.05 1.24

j(+l) 24.06 1.08 1.31 1.06

k(+a) 21.23 0.96 1.51 0.91

m 1.52 1.03 1.06 1.23

r 3.42 0.66 0.77 2.33

t(+s) 3.65 1.09 1.35 1.38

o 0.48 1.19 1.21 1.26

p 0.50 1.15 1.10 1.2
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图 1 KLL激发DR过程截面随着电子能量的变化

3.2 Fe24+离子KLn (n = M, N, O, P)
激发DR过程的分支共振强度和截面

为了对Fe24+离子KLn (n = M, N, O, P)激
发DR过程有一个比较全面的理解, 本文对KLn
(n = M, N, O, P)激发的电偶极辐射衰变通道
做了进一步的理论计算研究. 通道的一般形式表
示如下:

Fe24 + (1s2) + e ←→ Fe23+(1s2pnl)∗∗

−→Fe23 + (1s2nl)∗ + ~ω, (6)

Fe24 + (1s2) + e ←→ Fe23+(1s2lnl′)∗∗

−→Fe23 + (1s22l)∗ + ~ω, (7)

(6)式表示了DR过程辐射通道为Kα类型, 即
2p→1s的辐射衰变通道; (7)式表示了由激发组
态的外子壳层电子向内子壳层衰变的DR过程, 辐
射通道为非Kα类型, 即nl′(l′ > 2) → 1s的辐射
衰变通道. 表 3 详细列出了按照本文 (6)和 (7)式
表示的全部激发和具体辐射衰变DR过程的有关
数据. 表 3 的第一列为Fe24+离子KLn (n = M,
N, O, P)激发类型, 第二列为平均激发能量 (单位
为 eV), 第三列为本文 (6)和 (7)式表示的具体辐射
衰变类型, 第四列为相应激发和辐射衰变的DR共
振强度 (单位为 10−20 eV·cm2), 第五列为相应的辐
射衰变跃迁的X射线波长 (单位为Å). 由于各种辐
射衰变产生的谱项能级跃迁很多, 本文仅列出了
相应DR通道的分支总共振强度和X射线波长范
围. 从表 3 中可以看到, 对于不同的DR激发类型,
Kα辐射衰变通道的分支共振强度所占的比重最

大, 并且Kα辐射衰变跃迁的X射线波长范围约在
1.85—1.88 Å内, 而非Kα辐射衰变跃迁的X射线
波长约在 1.47—1.60 Å的范围内, 两者DR共振辐
射衰变的X射线波长并不重叠.

尽管表 3中列出了本文 (6)和 (7)式表示的
不同分支总共振强度的计算结果, 但是到目前
为止还没有相应的实验结果的报道. 为了对

表 3中共振强度计算结果的准确性做出分析,
表 4列出了按DR 激发类型求和得到的Fe24+离子
KLn (n = M, N, O, P) 激发分支总共振强度
和最新的实验值. 下面结合表 3和表 4列出的

结果对各激发类型的DR共振强度做一对比分
析. 1) 关于KLM激发, 本文计算的Kα辐射衰

变通道的X射线波长范围为 1.849—1.865 Å, 总
共振强度为 49.6035 × 10−20 eV·cm2, 2010年, Ka-
vanagh等在文献 [23]报道的总共振强度的最新实
验值为 (48.1 ± 8.7) × 10−20 eV·cm2, 而Watanabe
等在文献 [22]中报道的总共振强度的实验值为
(50.2 ± 4.2) × 10−20 eV·cm2, 显然, 本文计算结果
与这两个实验值在其绝对估计不确定度内完全一

致. 进一步比较Kα和非Kα辐射衰变通道的分支

共振强度, 文献 [22]报道的实验值分别为 (37.7 ±
4.0)×10−20 eV·cm2和 (12.5±1.4)×10−20 eV·cm2,
本文相应的计算值分别为 38.3869 × 10−20 eV·cm2

和11.2166×10−20 eV·cm2. 两者在实验值的估计不
确定度内完全一致. 同时,从这些数据可以看出,对
于KLM激发的Kα辐射衰变通道对共振强度的贡
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表 3 Fe24+离子KLn (3 6 n 6 6)激发与辐射衰变X射线发射的DR过程数据

激发类型 E/eV 衰变类型 S/10−20 eV·cm2 X射线波长范围 λ/Å

KLM 5777.566 1s2p3s—1s23s 3.1779 1.852—1.863

KLM 5791.988 1s2p3p—1s23p 25.7051 1.850—1.865

KLM 5804.778 1s2p3d—1s23d 9.5039 1.849—1.863

KLM 5752.804 1s2s3p—1s22s 5.5938 1.584—1.592

KLM 5791.988 1s2p3p—1s22p 10.1795 1.586—1.600

KLN 6178.529 1s2p4s—1s24s 1.0371 1.851—1.861

KLN 6184.652 1s2p4p—1s24p 8.2854 1.850—1.862

KLN 6189.686 1s2p4d—1s24d 4.6719 1.850—1.861

KLN 6191.863 1s2p4f—1s24f 0.3862 1.850—1.860

KLN 6146.419 1s2s4p—1s22s 2.0885 1.509—1.514

KLN 6184.652 1s2p4p—1s22p 4.1707 1.511—1.521

KLO 6361.935 1s2p5s—1s25s 0.4543 1.850—1.860

KLO 6365.065 1s2p5p—1s25p 3.9627 1.850—1.861

KLO 6367.650 1s2p5d—1s25d 2.4479 1.850—1.860

KLO 6368.738 1s2p5f—1s25f 0.2946 1.850—1.860

KLO 6369.010 1s2p5g—1s25g 0.0092 1.850—1.860

KLO 6327.241 1s2s5p—1s22s 1.0108 1.476—1.482

KLO 6365.065 1s2p5p—1s22p 1.9463 1.479—1.488

KLP 6460.849 1s2p6s—1s26s 0.2336 1.850—1.860

KLP 6462.618 1s2p6p—1s26p 2.1784 1.850—1.860

KLP 6464.1152 1s2p6d—1s26d 1.4206 1.850—1.860

KLP 6464.659 1s2p6f—1s26f 0.2011 1.850—1.860

KLP 6464.931 1s2p6g—1s26g 0.0096 1.850—1.860

KLP 6464.931 1s2p6h—1s26h 0.0001 1.850—1.860

KLP 6424.930 1s2s6p—1s22s 0.5685 1.459—1.464

KLP 6462.618 1s2p6p—1s22p 1.0762 1.462—1.471

献很大, 为主要的共振通道. 2)关于KLN激
发, DR过程总共振强度本文计算值为 20.6398 ×
10−20 eV·cm2, 其中Kα和非Kα辐射衰变通道

的共振强度分别为 14.3806 × 10−20和 6.2592 ×
10−20 eV·cm2, 文献 [22]报道的总共振强度的实
验值为 (21.10 ± 2.0) × 10−20 eV·cm2, 其中Kα和

非Kα辐射衰变通道的共振强度分别为 (15.7 ±
1.8) × 10−20和 (5.4 ± 0.8) × 10−20 eV·cm2. 显然,
本文计算结果与相应的实验值同样十分一致.
3)关于KLO激发, DR过程总共振强度本文计算
值为 10.1257 × 10−20 eV·cm2, 其中Kα和非Kα辐

射衰变通道的共振强度分别为 7.1687 × 10−20和

2.9549 × 10−20 eV·cm2, 而文献 [22]报道的总共振
强度的实验值为 (11.0 ± 1.4) × 10−20 eV·cm2, 其
中Kα和非Kα辐射衰变通道的共振强度分别为

(9.0 ± 1.3) × 10−20和 (2.0 ± 0.4) × 10−20 eV·cm2.
显然, 本文KLO激发DR过程总共振强度与相应
的实验值同样十分一致. 4) KLP激发, DR总共
振强度本文计算值为 5.6881 × 10−20 eV·cm2, 其
中Kα和非Kα辐射衰变通道的共振强度分别为

4.0434×10−20和1.6447×10−20 eV·cm2,对于KLP
激发的共振强度, 目前还没有发现相关实验结果
的报道, 本文报道的结果纯属预估计算值. 通过对
这些数据的对比分析还可以看出, 尽管对于KLn
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(n = M, N, O, P)的激发, 本文 (6) 和 (7) 式表示的
辐射衰变通道的理论计算结果与相应DR 总共振
强度的实验值完全一致, 但是, 按照Kα和非Kα辐

射衰变通道的分支共振强度与总共振强度之比与

相应的实验值略有差异, 也就是说, 对于所有KLn
(n = M, N, O, P)的双激发, 当外层主量子数增大
时, 与实验值比较, Kα和非Kα辐射衰变通道的分

支共振强度与总共振强度之比随着最外子壳层的

电子主量子数的增大, 前者有减小的趋势, 而后者
有增大的趋势. 对此分析如下 [3,6]: 1) 对于 Fe24+

离子KLn (n = M, N, O, P)双激发类型的最外子
壳层的电子nl→ 1s(n > 2)的非Kα辐射衰变通道,
随着最外层主量子数的增加, 其中存在着可能的辐
射复合和多极级联辐射衰变跃迁过程, 理论计算时
并没有完全考虑辐射衰变全部可能的细致过程; 2)
对于 Fe24+离子KLn (n = M, N, O, P)双激发类
型的Kα辐射衰变通道, 没有考虑自电离激发组态
之间的组态相互作用, 尤其是这种组态混合会导致
双电子 -单光子类型的辐射跃迁衰变通道.

表 4 KLn (n = L, M, N, O, P)激发分支DR共振强度和总共振强度 (单位为 10−20 cm2·eV)

衰变 1s2lnl′ → 1s2nl′ 1s2l′nl → 1s22l′ 总共振强度

激发 本文 实验值 [22] 本文 实验值 [22] 本文 实验值

KLM 38.3869 37.7(4.0) 11.2166 12.5(1.4) 49.6035 50.2(4.2)[22]

48.1(8.7)[23]

KLN 14.3806 15.7(1.8) 6.2592 5.4(0.8) 20.6398 21.1(2.0)[22]

KLO 7.1687 9.0(1.3) 2.9549 2.0(0.4) 10.1257 11.0(1.4)[22]

KLP 4.0434 — 1.6447 — 5.6881 —

图 2为Fe24+离子KLn (n = L, M, N, O, P)
激发DR共振截面随电子能量变化的情况, 其中
电子束能的FWHM分辨率为 19.0 eV, 这一分辨
率是EBIT实验目前可能实现的电子束能分辨率.
从图中可以看到, 各双激发态的共振峰位是十
分明显的, 其中KLL激发的较低电子束能一端
还出现了一个小的DR 共振峰, 电子束能位置为
4605.426 eV, 对应辐射衰变类型为 1s2s2p—1s22s.
其他的KLM, KLN, KLO, KLP 激发的DR共振
截面电子的束能位置分别为 5791.998, 6184.652,
6365.065, 6462.618 eV.

/
1
0

-
2
0
 c

m
2

/eV

4500 5000 5500 6000 6500

0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

0.12

0.14

KLP
KLO

KLN

KLM

KLL
9.0 eV

图 2 Fe24+ 离子KLn (2 6 n 6 6) 激发DR共振截面
随着电子能量的变化

3.3 Fe24+ 离子与H2 分子碰撞的RTEX
截面

在冲量近似条件下, 抛射体Fe24+离子与H2

分子碰撞的共振转移与激发X射线发射截面通
过本文 (5)式计算得到, 实验Compton轮廓采用
Lee[44]报道的H2 分子的实验结果, 反应通道的
一般形式与Fe24+离子与电子碰撞的DR 过程十
分相似, 不同的是对于RTEX过程, 抛射体Fe24+

离子与H2 分子碰撞激发过程中俘获的是H2分

子最弱束缚电子, 而不是自由电子. 图 3为本文

计算得到的Fe24+与H2碰撞的共振转移与激发

截面随抛射体能量的变化情况, 图中粗实线表
示KLn (n = L, M, N, O, P)激发总的RTE共振
截面随抛射体能量的变化情况, 粗短线为Kα衰

变的分支RTE共振截面随抛射体能量的变化情
况, 细点线为非Kα 衰变的分支RTE共振截面随
抛射体能量的变化情况, 图中KLL激发的RTE
截面的实验值 (取自文献 [19])用圆点表示, RTE
截面的单位为 10−21 eV·cm2. 从图中所表示的
计算结果可以得到, 能量较低的第一个RTEX
共振峰位, 抛射体的能量为 474.66 MeV, 峰值为
2.304 × 10−20 eV·cm2, 这一RTE截面的峰值显然
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是KLL激发通道的贡献, 而能量较大的RTEX共
振峰位, 其能量值为 594.66 MeV, RTE 截面峰值
为 1.316 × 10−20 eV·cm2, 这一RTE截面的峰值为
KLn (n = L, M, N, O, P)激发辐射通道的贡献. 与
文献 [19] 报道的实验值 (估计不确定度为 10%)比
较本文计算结果与实验值在其估计不确定度内完

全符合.
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图 3 Fe24+与H2碰撞RTEX截面随着抛射体能量的
变化

4 结 论

1)对于所有KLL激发态,除了个别弱线外 (标
记为 r), 本文得到的电偶极辐射衰变跃迁总的DR
数据与Beiersdorfer等在文献 [20]中报道的EBIT
实验结果在其实验值的估计不确定度 (20%)范围
内基本符合, 而本文计算的总共振强度的值与文献
[23]中报道的最新EBIT实验值在其实验值的估计
不确定度内完全一致, 表明本文对于KLL激发态
的计算结果是准确的.

2) 对于DR过程所有KLn (n = L, M, N, O,
P)的双激发态, 本文计算得到的辐射衰变通道的分
支总共振强度与文献 [22]和 [23]报道的相应实验值
在其实验值的估计不确定度内一致. 本文计算结果
表明, 对于DR 过程所有KLn (n = L, M, N, O, P)
的双激发态, Kα 辐射衰变通道是起主导性作用的

重要通道, 也就是说, 对DR过程X射线发射的共
振强度而言, Kα辐射衰变通道是贡献最大的辐射

衰变通道, 而且随着最外层电子主量子数的增大,
DR过程X射线发射的共振强度减小的趋势十分明
显. 本文研究还发现, 对于所有KLn (n = M, N,
O, P)双激发态, 当外层主量子数增大时, 与实验值
比较, Kα和非Kα辐射衰变通道的分支共振强度

与总共振强度之比随着最外子壳层的电子主量子

数的增大, 前者有减小的趋势, 而后者有增大的趋
势, 表明对于所有KLn (n = L, M, N, O, P) 双激
发态, 当外层主量子数增大时, 辐射衰变还存在着
可能的辐射复合和多极级联辐射衰变等过程. 关于
这一问题还需要更加详细准确的实验数据和理论

的进一步分析研究.
3) 本文计算结果表明, 对于KLn (n = M, N,

O, P)双激发态, 本文 (6)式所表示的 Kα辐射衰变

的波长范围为 1.850—1.880 Å, 而本文 (7)式表示
的最外子壳层的电子nl → 1s(n > 2)非 Kα辐射衰

变的X射线光子的波长范围为 1.460—1.601 Å, 这
两者X射线光子的波长共振强度位置不重叠.

4) 在对Fe24+ 离子DR过程计算研究的基础
上, 本文计算得到的Fe24+ 离子与H2 分子碰撞的

RTEX截面与文献 [19] 报道的KLL激发RTEX实
验值在其实验估计不确定度 (±10%)内基本一致.
这一结果表明, RTEX 截面可以比较准确地反映
KLn (n = L, M, N, O, P) 激发的DR过程, Kα辐

射衰变通道是RTEX总截面中贡献最大的辐射衰
变通道. 尽管目前还没有Fe24+ 离子与H2 分子碰

撞的KLn (n = M, N, O, P)激发的RTEX截面的
实验数据, 但是期望本文的研究结果可以对进一步
研究DR 共振过程和基于DR过程的RTEX过程
有所帮助.

感谢Beiersdorfer教授对本文研究提供的帮助.
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Abstract
Based on the theory of Hartree-Fock with relativistic correction, the theoretical study is carried out on the resonance

strength of dielectronic recombination (DR) of the resonance double-excited states (i.e., KLL, KLM, KLN, KLO, KLP)
of Fe24+. The resonance strength and colliding cross section of KLL are investigated. By using the experimental results
of Compton profiles for H2, the resonance transfer and excitation with X-ray emission cross sections during collision
between Fe24+ and target molecule H2 in an energy range of 300–800 MeV are studied. Our results are compared with
the recent experimental and theoretical studies. It is found that for the double-excited states of Fe24+, the Kα decay
tunnel is the major decay tunnel, and the wavelengths of X-ray in this process range from 1.850 to 1.880 Å. For other
decay tunnels, the wavelengths of decay wave range from 1.460 to 1.601 Å. There is no overlap between the wavelengths
for two cases. Our results are in reasonable agreement with the experimental results within an estimated uncertainty.

Keywords: Fe24+, molecular H2, resonance transfer and excitation, cross sections of resonance transfer
and excitation with X-ray emission
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