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电子碰撞Ne和类Ne离子电离的
三重微分截面理论研究∗

周丽霞† 张燕 燕友果

(中国石油大学 (华东)理学院, 青岛 266580)

( 2017年 4月 28日收到; 2017年 7月 13日收到修改稿 )

采用扭曲波玻恩近似理论计算了共面对称几何条件下类Ne离子 2p轨道电子在不同出射电子能量下的
(e, 2e)反应三重微分截面, 出射电子能量分别为 3, 5, 7.5, 10, 15, 20, 30和 50 eV. 计算结果表明, 随着出射电
子能量的增大和核电荷数Z的增大, 三重微分截面的幅度逐渐减小. 除Ne以外, 对其他离子, 在出射电子角
度为 150◦附近出现了一个新的结构, 对比不同出射电子能量时的 (e, 2e)反应三重微分截面, 发现这个结构的
幅度随着出射电子的能量先增大后减小, 文中用一种两次两体碰撞过程对这些现象进行了解释.

关键词: (e, 2e)反应, 扭曲波玻恩近似, 三重微分截面, 两次两体碰撞
PACS: 34.80.Dp, 34.50.Fa DOI: 10.7498/aps.66.203401

1 引 言

电子碰撞原子分子的单次电离过程即 (e, 2e)
反应是电子与原子分子碰撞最基本的过程之一. 实
验上通过符合测量被电离电子和散射电子获得 (e,
2e)反应的三重微分截面 (TDCS), 这一过程满足能
量守恒和动量守恒, 所以通过研究不同几何条件下
的TDCS可获得 (e, 2e)反应中的各种动力学和靶
粒子结构的重要信息. (e, 2e)反应的TDCS的实验
数据能够为研究气体放电及天体的准确物理模型

提供重要依据, 也能够为理论工作者提供电子和靶
粒子碰撞的机理以及碰撞过程中各粒子之间的相

互作用的重要信息.
早期 (e, 2e)反应的实验研究主要集中在简单

的原子如H和He, 对共面对称几何条件、共面不
对称几何条件、不共面对称几何条件等各种几何

条件下的H和He原子的 (e, 2e)反应进行了大量研
究 [1−5], 这些实验结果为理论方法的发展提供了重
要的数据, 理论上发展出了Brauner-Briggs-Klar方

法 [1,2]、扭曲波玻恩近似理论方法 (DWBA) [3]、收

敛密耦合理论 (CCC方法)等 [4,5], 这些理论方法的
计算结果能够很好地与实验结果相符合. 近期对
(e, 2e)反应的实验研究开始转向更复杂的靶粒子,
如Ne, Ar, Kr, Xe, Na, Mg, Ca, K等 [6−11], 这些
实验结果对理论方法提出了新的考验, 特别是在低
能电子入射的情况下, 理论计算与实验结果存在
较大差异, 研究发现在考虑后碰撞相互作用和极
化效应后, 理论计算结果能更好地与实验结果相
符合. 在对Xe原子的研究中, Panajotovic等 [9]和

Ren 等 [10]分别研究了Xe原子5p轨道和4d轨道的
精细结构的 (e, 2e)反应TDCS, 并与DWBA理论
计算进行了比较. Panajotovic等 [9]发现在反应过

程中出射电子与靶原子轨道电子之间的自旋交换

扭曲波效应非常明显. Ren等 [10]测量了不同入射

电子能量下 4d5/2与 4d3/2的TDCS, 发现 4d5/2与

4d3/2的TDCS比率依赖于p电子动量, 这一结果
说明反应过程中Xe原子 4d轨道的相对论效应十
分明显.

除了这些较复杂的靶粒子外, 离子靶的 (e, 2e)
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反应也是一个研究的热点方向, 但由于离子靶源
密度太低, 电子碰撞电离实验难以开展, 因此相关
理论研究具有重要意义, 相关理论研究包括类H
离子和若干金属离子 (e, 2e)反应的TDCS [12−15].
Khajuria 等 [13]和Chen等 [14]发现碱金属离子 (e,
2e)反应TDCS的binary 峰在某些条件下会分裂为
两个, 他们用p电子动量空间密度分布解释了碱
金属离子binary 峰的分裂. 在我们以往的工作中,
研究了共面不对称几何条件下电子碰撞类Ne离子
(Ne, Na+, Mg2+, Al3+和Si4+) 2s轨道 [16]和共面

对称几何条件下Ag+的 4p, 4s轨道的 (e, 2e)反应
三重微分截面 [17], 均发现了一些新结构, 并用电子
的多次散射对其进行了解释.

本文研究了共面对称几何条件下电子碰撞Ne
和类Ne离子 2p轨道的 (e, 2e)反应, 采用DWBA
理论, 并考虑反应过程中的后碰撞相互作用 (PCI),
出射电子能量为 3, 5, 7.5, 10, 15, 20, 30和 50 eV.
本文提出了一种新的两次两体碰撞过程.

2 理 论

能量为E0, 动量为k0的入射电子与靶粒子发

生碰撞, 散射电子和被电离电子的能量和动量分别
为E1, k1和E2, k2. DWBA理论计算给出反应的
TDCS为 [18]

d3σ
DWBA

dΩ1dΩ2dE1

=(2π)4
k1k2
k0

∑
av

[|f |2 + |g|2 − Re(f∗g)], (1)

其中,

f=
⟨
χ(−)(k1, r1)χ

(−)(k2, r2)
∣∣∣ 1

r12

∣∣∣χ(+)(k0, r0)ψnl

⟩
,

(2)

g=
⟨
χ(−)(k1, r2)χ

(−)(k2, r1)
∣∣∣ 1

r12

∣∣∣χ(+)(k0, r0)ψnl

⟩
,

(3)∑
av
表示对末态简并态求和及对初态简并态求平

均, ψnl为靶的nl轨道波函数, χ(+)是处于靶原子

等效局域基态势下的入射电子扭曲波, χ(−) 是处于

末态靶离子等效局域基态势下的两出射电子的扭

曲波, χ(+)和χ(−)都与ψnl正交.
等效的局域基态势为直接势VD和交换势VE

之和. 直接扭曲势VD
[18]为

VD(r) =
∑
nl

Nnl

∫
dr′[unl(r′)]2/r>, (4)

r>是 r和 r′中的较大者, Nnl是轨道nl的电子数.
修正的半经典交换势VE为

[19]

VE(r) = 0.5

{
E − VD(r) +

3

10
[3π2ρ(r)]2/3

}
− 0.5

{
[E − VD(r) +

3

10
[3π2ρ(r)]2/3]2

+ 4πρ(r)

}1/2

, (5)

其中ρ(r)为电子密度. 因此等效的局域基态势 (扭
曲势)为

V00(r) = VD(r) + VE(r). (6)

对 (1)式乘以Gamow因子Mee, 考虑PCI [20],

Mee =
π exp(−π/k3)

k3[1− exp(−π/k3)]
× |1F1(−iV, 1,−2ik3r3ave)|2, (7)

V =− 1/|k1 − k2|,

k3 =|k1 − k2|/2,

r3ave =
π2

16ε

(
1 +

0.627

π

√
ε ln ε

)
,

ε = (k21 + k22)/2. (8)

则 (e, 2e)反应的TDCS为

d3σ

dΩ1dΩ2dE1
=Mee

d3σDWBA

dΩ1dΩ2dE1
. (9)

3 结果与讨论

采用扭曲波玻恩近似理论计算了共面对称几

何条件下Ne和类Ne离子 2p轨道 (e, 2e)反应的三
重微分截面, 如图 1所示. 图 1 (a)—图 1 (e)分别给
出了Ne, Na+, Mg2+, Al2+和Si4+的 (e, 2e)反应
的三重微分截面, 其2p轨道电离能Ei 分别为21.6,
47.3, 80.1, 120.0和 166.8 eV [21], 采用的出射电子
能量分别为3, 5, 7.5, 10, 15和20 eV.

从图 1中可以看出, 对所有靶粒子, 随着出射
电子能量的下降, (e, 2e)反应三重微分截面在幅度
上逐渐降低. 比较不同靶粒子同一出射能量时的
(e, 2e)反应三重微分截面, 发现随着核电荷数Z的

增大, 三重微分截面的幅度也在逐渐下降. 图 1 (a)
中, 当出射电子能量为 20 eV时, Ne原子的 2p轨道
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(e, 2e)反应三重微分截面在 θ ≈ 8◦附近出现了一

个肩膀, Rioualt等 [22]对Ne的 2p和 2s轨道 (e, 2e)
反应三重微分截面的实验和理论研究中也曾经发

现过这个结构, 他们认为由于入射电子进入Ne 原
子作用区域后会引起Ne原子的极化, 这导致了弹
性散射概率的增加, 因此入射电子与靶粒子发生了
一次弹性散射, 然后又与轨道电子碰撞发生 (e, 2e)
反应形成了 θ ≈ 8◦附近的结构. 但这个结构并未

在其他类Ne离子的 (e, 2e)反应三重微分截面中出
现, 如图 1 (a)—图 1 (e)所示, 可见对其他类Ne 离
子, 这种两次两体碰撞过程是不易发生的.

除Ne原子外, 对于其他离子的 (e, 2e)反应
三重微分截面, 另一个结构出现在 θ ≈ 150◦, 如
图 1 (b)—图 1 (e)所示, 在出射电子能量小于7.5 eV
时, 这个结构尚未出现; 但当出射电子能量大于等
于 7.5 eV 时, 这个结构开始显现, 并且随着能量的
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图 1 (网刊彩色) 采用扭曲波玻恩近似理论计算得到的共面对称几何条件下Ne和类Ne离子 2p轨道的 (e, 2e)反
应三重微分截面 图中各曲线表示出射电子能量分别为 3, 5, 7.5, 10, 15和 20 eV时的 (e, 2e)反应三重微分截面,
Ei 表示轨道电子电离能

Fig. 1. (color online) DWBA theory calculation of (e, 2e) triple differential cross sections of Ne and neonic
ions 2 p orbital under coplanar symmetric geometry. The lines in figures present (e, 2e) triple differential
cross sections with outgoing electron energy of 3, 5, 7.5, 10, 15 and 20 eV, respectively. Ei represents
ionization energy of orbital electron.
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增加这个结构变得越来越明显, 从一个小肩膀逐渐
改变形成峰. 这个结构的出现, 我们认为是发生了
一种新的两次两体碰撞过程, 该过程如图 2所示,
入射电子先与靶粒子中的轨道电子发生 (e, 2e)反
应将轨道电子敲出, 同时自己被散射, 两个电子沿
着与入射电子方向对称的方向出射, 然后两个出射
电子被靶离子弹性散射, 沿着后向散射方向 θ出射.

为了证实我们对 θ≈ 150◦处新结构的解释, 将
本文中的计算结果与文献 [23]对电子碰撞 Ne 原子

T

e0

e1

e2

θ

图 2 一种新的两次两体碰撞过程, 入射电子与轨道电子碰撞发生
(e, 2e)反应, 然后出射电子又与靶粒子发生弹性散射
Fig. 2. A schematic of new kind of double-binary collision pro-
cess, the incident electron impacts with orbital electron, then
outgoing electrons are elastically scattered by the target ion.
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图 3 (网刊彩色) (a) 不同出射角度时电子与Ne原子弹性碰撞的散射截面, 电子能量为 20 eV [23]; (b) 不同能量的
电子与Ne原子弹性碰撞的散射截面 [23]; (c)—(f) 电子碰撞Na+(2p), Mg2+(2p), Al3+(2p) 和 Si4+(2p)(e, 2e)
反应三重微分截面, 出射电子能量分别为 10, 15, 20, 30和 50 eV
Fig. 3. (color online) (a) Elastic-scattering differential cross sections of the Ne atoms at different outgoing
electron angles, the electron energy is 20 eV [23]; (b) elastic-scattering differential cross sections of the Ne
atoms at different injecting electron energy [23]; (c)–(f) (e, 2e) triple differential cross sections of Na+(2p),
Mg2+(2p), Al3+(2p) and Si4+(2p), the outgoing electron energy are 10, 15, 20, 30 and 50 eV, respectively.
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弹性散射的实验和理论结果进行了对比分析.
图 3 (a)是Williams等和Fon等 [23]的实验和理论

结果, 他们研究了入射电子能量在 20 eV时, 不
同散射角度下电子碰撞Ne的弹性散射截面. 从图
中可以看出, 弹性散射截面随着散射角度的增加
先减小后增大, 在散射角度为 120◦—150◦范围内,
实验和理论结果均表明弹性散射截面随着出射角

度的增加单调上升. 这与我们的计算结果相符, 类
Ne离子 (e, 2e)反应的TDCS均在出射角度 θ ≈ 5◦

出现了新的结构, 即在 θ ≈ 5◦处敲出电子和散射

电子与靶离子发生弹性散射的概率较大. 文献 [23]
中还给出了前人对不同能量的入射电子与Ne原子
发生弹性散射的实验和理论研究结果, 如图 3 (b)
所示. 从图中可以看出, 在电子能量小于 20 eV时,
弹性散射截面随着电子能量的增加而急剧增大,
当电子能量大于 20 eV时, 弹性散射截面开始减
小. 因此我们又计算了Na+, Mg2+, Al3+和Si4+的
2p 轨道在出射电子能量为30 eV和50 eV时 (e, 2e)
反应三重微分截面, 与出射电子能量为 10, 15和
20 eV时的 (e, 2e)反应三重微分截面进行比较, 如
图 3 (c)—图 3 (f), 均发现当出射电子能量从 10 eV
增大到20 eV时, θ ≈ 150◦处的峰幅度也在增大, 当
电子能量从 20 eV增大到 50 eV时, θ ≈ 150◦处的

峰幅度开始减小了, 这与图 3 (b)中前人的实验和
理论结果相符合. 以上分析均表明我们对 θ ≈ 5◦的

新结构的解释是合理的.

4 结 论

我们采用扭曲波玻恩近似理论计算了共面对

称几何条件下类Ne离子 2p轨道电子在不同出射
电子能量下的 (e, 2e)反应三重微分截面. 发现随着
出射电子能量的增大和核电荷数Z的增大, (e, 2e)
反应三重微分截面在逐渐减小. 另外, 除Ne以外的
其他离子, 在出射电子角度 θ ≈ 5◦处出现了一个新

的结构, 并且这个结构的幅度随着出射电子的能量
先增大后减小, 我们用一种两次两体碰撞过程对这
些现象进行了解释, 即入射电子先与轨道电子发生
(e, 2e)反应, 出射电子再与靶离子发生弹性散射,

我们的解释能够很好地与前人电子碰撞Ne原子弹
性散射的实验和理论结果相符合.
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Abstract
Electron impact single ionization of atom or molecule, the so-called (e, 2e) reaction, is one of the basic collision

processes between electron and atom or molecule. The triple differential cross section (TDCS) of the collision process
can provide important data for gas discharge, celestial bodies, and electron-target interaction.

A large number of experimental and theoretical studies of (e, 2e) reactions on atom targets have been carried out
under different geometric conditions, such as coplanar symmetric geometry, coplanar asymmetric geometry, non-coplanar
symmetric geometry, etc. However, few experimental researches of (e, 2e) reaction on ion target have been reported due
to the low target source density. The difference in TDCS between atomic target and ionic target can provide more
information about the (e, 2e) reaction. Thus the relevant researches on ionic targets are of significance.

In this paper, adopting distorted-wave Born approximation (DWBA), the TDCSs of 2 p orbital for Ne and neon-like
ions are calculated at different outgoing electron energies (3, 5, 7.5, 10, 15, 20, 30, and 50 eV) under the condition of
coplanar symmetric geometry. The results indicate that the TDCSs decrease with the increase of outgoing electron energy
and nuclear charge number Z. Except Ne, the TDCSs of other ions present a new structure at an outgoing electron
angle of about 150◦. The intensity of the new structure increases with the increase of the outgoing electron energy in a
region of 10–20 eV, while it decreases with the increase of the outgoing electron energy in a region of 20–50 eV.

We propose a kind of double-binary collision process to rationalize the new structure. The incident electron ionizes
the target atom and the following two outgoing electrons exit in the directions symmetric with respect to the incident
electron direction. Then these two outgoing electrons are elastically scattered by the target ions and emitted in the
backward directions. In order to confirm this explanation, we compare our calculation results with the previously
reported experimental and theoretical results of elastic scattering between electron and Ne. Previous research results
show that the elastic scattering cross section has a large intensity at a scattering angle of ∼150◦, and it reaches the
largest intensity at an outgoing electron energy of 20 eV. These structural features are consistent with our calculated
results, implying that our proposed process is reasonable.

Keywords: (e, 2e) reaction, distorted wave Born approximation, triple differential cross sections,
double-binary collision
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