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质子碰撞电离过程中程函近似效应的理论研究∗
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1) (湖南工业大学理学院, 株洲 412007)

2) (黄山学院信息工程学院, 黄山 245041)

( 2017年 11月 6日收到; 2018年 3月 19日收到修改稿 )

分别利用连续扭曲波方法和初态程函近似 -连续扭曲波方法对质子碰撞电离氖原子 1s, 2s, 2p壳层后随电
离电子能量变化的单重微分散射截面 (SDCS)和二重微分散射截面 (DDCS)及总截面进行了计算, 所得结果
与部分实验数据符合得很好. 详细探讨了各壳层SDCS和DDCS的细致结构以及质子碰撞的电离机制. 结果
表明, 对于氖原子 2p壳层, 随着入射质子能量的增加, SDCS的区域变长, 幅度减小, 在低能区以软电离为主;
而DDCS出现的峰均迅速减小. 此外, 分析了初态程函近似对SDCS和DDCS的影响, 发现该效应对截面的
影响在低能入射时非常明显, 随着入射能量的增大, 这种影响逐渐减弱.

关键词: 碰撞电离, 连续扭曲波方法, 单重微分截面
PACS: 34.50.Fa DOI: 10.7498/aps.67.20172465

1 引 言

离子 -原子碰撞是原子与分子物理领域的基本
过程之一, 广泛存在于天体物理和实验等离子体环
境中, 对该过程的深入研究不仅可以揭示详细的原
子内部结构以及散射过程中的动力学信息, 还可以
为天体物理、等离子物理、核聚变、团簇物理、医

学、材料、加速器等提供实验依据, 具有重要的应
用价值 [1−9]. 相对于电子散射过程 [10−15], 离子 -原
子碰撞提供了更为丰富的物理图像, 因此, 在过去
的几十年中, 引起了许多理论和实验物理学家的关
注. 在实验方面, 早期的离子原子碰撞主要局限于
H, He2+离子和He等简单原子的直接电离过程和
单电子俘获过程, 而在离子与多电子靶碰撞过程中
的电子俘获和电子丢失等总截面的测量方面, 受限
于多个反应通道, 从所测数据上很难清晰反映通道
之间的分支比例以及获取更为精细的碰撞动力学

机制. 20世纪80年代中期, 随着离子原子碰撞实验

技术的发展, 克服了以前实验方法的不足, 在确定
散射离子电荷态的同时, 采用的飞行时间技术也确
定了反冲离子的电荷态, 这样根据碰撞反应过程中
电荷守恒规律就可以明确地鉴别出各个反应通道.
近年来, 随着离子源和加速器技术的发展以及对不
同的反应过程中的所有产物实现完全测量和碰撞

产物成像技术的进步, 人们可以从复杂反应通道中
揭示更加深刻的物理机制.

实验中得到大量数据的同时也有力地推动了

理论工作的展开, 一些新颖的理论模型应运而生,
如一阶玻恩近似方法、经典轨道蒙特卡罗方法、半

经典近似理论、扭曲波模型、通过解耦合方程来得

到所需波函数的密耦合理论等. 此外, 为了解决一
阶近似方法在某些场合下失效的问题 (如入射离子
电荷过大, 或入射粒子与电子间的距离太小), 20世
纪 90年代, 人们发展了连续扭曲波方法 (CDW)及
连续扭曲波程函初态近似方法 (CDW-EIS), 并将
之运用于粒子碰撞电离研究 [1,16−20]. 其基本思路
是: 当碰撞粒子各方彼此足够分离, 电子的渐近行
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为可以较精确地描述, 即初态电子处于靶的束缚态
和入射粒子的连续态; 末态电子同时处于靶与入射
粒子电场的连续态. CDW-EIS理论则是在CDW
理论的基础上将初态波函数加上程函扭曲相因子,
更好地考虑了双中心效应及一些有特点的碰撞效

应. 由于其具有非常好的适用性、灵活性、简洁性,
为人们细致地探索初、末通道中相互作用与动力学

问题提供了便利条件, 因此, 在离子碰撞领域得到
了广泛的应用. 但是, 据我们所知, 相关的实验和
理论文献中大多只研究了结构较简单的壳层和电

子少的靶原子, 对于多电子原子的研究相对较少.
此外, 对于模型差异的报道及初通道程函近似效应
对截面的影响的研究也相对匮乏.

本文分别利用CDW和CDW-EIS方法对质子
(H+)与复杂氖原子1s, 2s, 2p壳层的碰撞电离过程
进行了理论研究, 计算得到了质子与氖原子碰撞电
离的总截面、单重微分散射截面 (SDCS)和二重微
分散射截面 (DDCS), 比较了不同模型的结果, 分
析了截面曲线的细致结构, 研究了初态程函近似效
应对各截面的影响, 并探讨了该体系碰撞电离过程
所涉及的各种电离机制.

2 理论方法

关于CDW和CDW-EIS理论, 在文献 [1, 16—
20]中给出了较为详尽的描述, 这里只做一般介
绍. 在CDW理论方法中, 初、末态波函数分别表述
为 [1,16]:

Ψi = (2π)−
3
2 exp

(
ik · rT− iεkt−

1

2
iυp · r− 1

8
iυ2

pt

)
×N∗(ξ)1F1(−iξ; 1;−i(krT + k · rT))

× exp
(

iZ1Z3

v
ln(vR− v ·R)

×N(v)1F1(iv; 1; ivs+ iv · s)
)
, (1)

Ψf = (2π)−
3
2 exp(ik · rT − iεkt)

× exp
(
− 1

2
iυp · r − 1

8
iυ2

pt

)
×N∗(ξ)1F1(−iξ; 1;−i(krT + k · rT))

×N∗(ζ)1F1(−iζ; 1;−i(prp + υ · rp)), (2)

其中R = rT − rp, rT和 rp分别为实验室坐标

系中电子相对于靶核和入射粒子的位矢; r =

(rT + rp)/2; ξ = ZT/k; ζ = Zp/p; ZT和Zp分

别为靶和入射粒子的有效核电荷数; k为出射电

子相对于靶核的动量; p = k − υp为出射电子相

对于入射粒子的动量; εk = k2/2为出射电子相

对于靶核的动能; 1F1

(
− iξ; 1;−i(krT + k · r)

)
和

1F1

(
− iζ; 1;−i(prp + p · rp)

)
是合流超几何函数,

分别表示靶核和入射粒子对出射电子的库仑扭曲;
N(a) = exp(πa/2)Γ (1 − ia)是库仑态密度因子.
当入射粒子与靶的作用使得靶中电子从一个量子

态Ψi跃迁到另一个量子态Ψf时, 其跃迁概率可以
表示为

aif(ρ) = −i
∫ ∞

−∞
dt
⟨
Ψi

∣∣∣∣He − i ∂

∂tr

∣∣∣∣Ψf

⟩
, (3)

其中ρ为碰撞参数, 其方向与入射粒子的速度υp

垂直; Ψi表示体系总的初态波函数; Ψf表示体系总

的末态波函数. CDW-EIS理论是用初态程函近似
替代CDW理论的扭曲库仑因子, 即初态波函数表
示为 [1,16−20]

Ψi =Φi(rT) exp(−iεit) exp
(
− 1

2
iυp · r − 1

8
iυ2

pt

)
× exp[−iυp ln(υprp + υp · rp)], (4)

其中υp为入射粒子相对于靶核的速度; Φi(rT)为

活跃电子以靶核为中心的电子束缚态波函数, 在具
体计算中采用Roothaan-Hatree-Fock (RHF)波函
数; εi为束缚能; 最后一项 exp[−iυp ln(υprp + υp ·
r)]为程函扭曲因子.

体系哈密顿量可以写为

He = −1

2
∇2

r −
ZT
rT

− Zp
rp

+
ZTZp
R

. (5)

利用上述公式可得电离过程的三重微分截面

(TDCS)为 [1,16]

Q(k) =
d3σ

dk =
d3σ

k2dk sin θdθdϕ

=

∫
|aif(ρ)|2dρ. (6)

对动量积分, 得到DDCS为

σ(Ek, θ) =
d2σ

dEkd(cos θ) =

∫ 2π

0

kQ(k)dϕ. (7)

再对能量或者角度积分, 可得到极角的SDCS和能
量的单重微分截面, 分别表示为

σ(θ) =
dσ

d(cos θ) =

∫ ∞

0

σ(Ek, θ)dEk, (8)

σ(Ek) =
dσ

dEk
=

∫ π
0

σ(Ek, θ) sin θdθ. (9)
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进一步, 完成极化或者能量的积分, 最终可以
得到质子碰撞的总散射截面

σ =

∫ π
0

σ(θ) sin θdθ =

∫ ∞

0

σ(Ek)dEk. (10)

3 结果与讨论

基于 (7)—(9)式, 分别采用CDW和CDW-EIS
模型对Ne原子 1s, 2s和 2p壳层的质子碰撞电离截
面、SDCS和DDCS进行了详细的计算, 并分析了
所得曲线的细致结构.

3.1 总截面

图 1给出了用CDW-EIS模型计算的质子碰撞
电离氖原子 1s, 2s, 2p壳层截面及总截面随入射能
量的变化关系, 相应计算结果分别记为 1s, 2s, 2p
和 total. 作为比较, 图中同时给出了总电离截面
(圆点)及 2s壳层电离截面 (三角)的实验数据. 如
图 1所示, 随着入射质子能量的增加, 各曲线的总
散射截面快速增加到峰值, 然后缓慢减小; 且内、
外壳层对应的峰值位置向着入射能量减小的方向

移动, 如 1s 电离的总散射截面的峰值位置出现在
300 keV/u附近, 2s电离的总散射截面的峰值位置
出现在 100 keV/u, 2p电离的总散射截面的峰值位
置出现在 80 keV/u. 这主要是由于当入射粒子的
速度接近靶内束缚电子的速度时, 靶内电子比较
容易受到入射粒子的作用而被俘获到入射粒子的

连续态, 从而形成峰的结构; 由于氖原子复杂的结
构, 内壳层 1s电子受到靶核的束缚作用相对较大,
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图 1 CDW-EIS模型计算的随入射质子能量变化的总散
射截面

Fig. 1. Present CDW-EIS cross sections as a function
of the incident energy.

内层电子要比外壳层 2s或 2p电子挣脱靶核的束缚
更加困难, 因此 2s, 2p壳层电子的总散射截面要远
远大于 1s壳层电子的散射截面. 此外, 注意到, 在
低能入射区域, 电离 1s与 2s壳层之间的截面相差
较大, 随着入射能量的增大, 1s壳层截面与 2s壳层
之间差异逐渐减小, 幅度逐渐接近. 同时, 可以看
到, 目前理论结果与实验数据之间符合得非常好,
除了在低入射能量区域总截面与实验数据存在部

分差异之外, 目前计算的2s截面和总截面结构及幅
度与实验数据基本重合.

3.2 微分散射截面

离子 -原子碰撞过程中, 电子出射机制非常复
杂, 而微分截面则是揭示电子出射机制的一个重
要的物理量, 探讨微分截面特征对于加深对碰撞
机制的理解有着重要作用. 图 2 (a)和图 2 (b)给出
了入射粒子能量为 600 keV/u时, 分别利用CDW
和CDW-EIS两种模型计算得到的电离不同壳层的
DDCS随出射电子能量的变化关系. 图 2 (a)中出
射电子的散射角 θ = 0◦, 图 2 (b)中出射电子的散
射角 θ = 6◦. 遗憾的是, 在该几何条件下, 没有找到
相关实验的数据做比较. 从图 2可以看出, 各壳层
的截面显现明显的峰结构, 其中, 在岀射电子的低
能区域, 电子能量靠近能量零点的峰为软碰撞电离
(SC)峰. 随后出现的与电子被俘获到连续态机制
有关的第一个明显的峰为入射粒子连续态 (ECC)
峰, 该峰的位置位于靶内束缚电子的速度与入射粒
子的速度匹配时, 在目前的几何条件下, 氖原子中
各分壳层电子均能被入射粒子俘获到连续态而产

生ECC峰. 且其位置T满足T = meυ
2
p/2关系, 例

如图 2 (a)中ECC锋的位置为出射电子能量327 eV
处, 与目前的计算结果符合得较好. 在高能区的末
端, 产生的峰主要来自二体相遇碰撞电离 (BE), 此
时二者之间发生大的动量转移, 出射电子获得很高
的能量, 形成了BE峰. 根据能量和动量守恒, 当出
射电子的散射角 θ = 0◦时, 出射电子获得的能量满
足EBE = 4T − 2I关系, 式中 I为靶中电子的电离

能, 可以看到目前的理论BE峰位置与计算结果符
合得也较好. 此外, 比较不同壳层随岀射电子能量
的变化可以看到, 在目前能量条件下, 对于碰撞电
离最内 1s壳层没有出现二体碰撞时产生的BE峰,
这是由于 1s壳层电子比 2s, 2p壳层电子受到原子
核的束缚强, 因此, 对应的截面值小且部分峰结构
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没有显现. 这一规律与总截面呈现的规律一样. 如
图 2 (b)所示, 当出射电子散射角 θ = 6◦时, 出射方
向与入射粒子的速度方向不一致, 可以看到, 各分
壳层截面中的ECC峰的强度迅速减小而逐渐消失.
在高能区的末端, 产生的峰主要来自二体相遇碰撞
电离, 此时二者之间发生大的动量转移, 出射电子
获得很高的能量, 形成了BE峰. 同样, 根据能量和
动量守恒, 可以看到目前的理论BE峰位置与计算
结果符合得也较好. 与总截面的规律类似, 1s壳层
电子比2s, 2p壳层电子受到原子核的束缚强, 因此,
对应的截面值小且部分峰结构也没有显现. 此外,
通过对CDW和CDW-EIS两种模型计算结果的比
较可以看到, 在目前的几何条件下, 两种模型所得

结果之间差异较小, 极小的差异仅出现在电离1s壳
层岀射时电子低能区域上, 对于电离 2s, 2p壳层各
截面随岀射电子能量的变化基本重合.

图 3 (a)和图 3 (b)给出了出射电子散射角 θ =

0◦, 入射粒子能量分别为 80, 120, 600, 1200 keV/u
时, 质子入射碰撞电离氖原子 2p壳层的SDCS和
DDCS随出射电子能量的变化关系. 如图 3 所示,
2p外壳层SDCS随着出射电子能量的增加首先变
化平缓, 随后急剧下降. 按照前面对于能量区域的
划分 [1], 可以看到, 随着入射粒子能量的增加, SC
的能量区域增加, ECC电离的能量区域和BE电离
区域依次向高能方向平移增加, 这个区域变长; 而
强度大小依次减小, 减小速度变快. 因此, 从SDCS
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Fig. 2. DDCS of each shell as a function ofthe ionized electron energy: (a) θ = 0◦; (b) θ = 6◦.
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形成上可以推断出, 出射电子在低能区以软电离机
制为主, 而随着能量的增大, 对于高能入射粒子, 软
碰撞电离机制所占的区域变长, 比重变大. 此外,
比较图 3中的结果还可以看到, 两种模型结果之间
的差异主要在于低能质子碰撞, 随着入射质子能量
的增大, 模型之间的差异逐渐减少, 以致于各曲线
之间基本重合. 与此同时, 在入射能量固定的情况
下, 模型之间的差异主要出现在出射电子能量较低
的区域, 随着出射电子能量的增大, 差异逐渐消失.
如图 3 (b)所示, 对于DDCS, 随着入射质子能量的
增加, SC峰、ECC峰和BE峰依然存在, 但3个峰值
的大小逐渐减小, ECC 峰和BE峰位置逐渐增大.
这是由于入射能量增加时, 对峰形成的条件不再较
好地满足, 因此各峰的强度都迅速变小; 此外由公
式EBE = 4T −2I可以看到ECC峰和BE峰的位置
向高能发生了平移, SC峰的分布区域增宽, TCEE
区域 [1]相对增大. 同样, 比较两种理论模型的结果
可以看到, 两种模型之间的差异主要在于低能质子
碰撞, 随着入射质子能量的增大, 模型之间的差异
逐渐减少, 在高能入射时两种模型之间的曲线基本
重合. 当入射能量固定时, 模型之间的差异主要出
现在出射电子能量较低的区域, 随着出射电子能量
的增大, 差异也逐渐消失.

3.3 初态程函近似效应

当电子被俘获到入射粒子连续态时, 对应着
双中心效应, 虽然CDW可以很好地描述低能区的
ECC电离, 但由于CDW模型下初态波函数没有归
一化, 因此在中能区所得到的结果往往会比实验
值偏高. 而CDW-EIS模型则是初态波函数的基础

上乘以一个程函扭曲相因子, 不改变末态波函数,
这样就可以很好地考虑双中心效应, 弥补CDW初
态函数不归一的缺点. 下面将进一步探讨CDW及
CDW-EIS模型之间的差异, 揭示初态程函效应对
各壳层截面的影响. 图 4 (a)和图 4 (b)给出了入射
粒质子能量为 20 keV/u时, SDCS与DDCS随出射
电子能量的变化关系. 如图 4所示, 初态程函近似
效应对于内壳层的影响比外壳层大, 主要表现在幅
度上, 而对峰的位置影响较小.

为了进一步了解初态程函近似对氖原子

不同壳层SDCS和DDCS的影响, 图 5给出了程
函效应对SDCS和DDCS影响的相对值 (CDW −
CDW-EIS)/CDW. 从图 5 可以看出, 对于SDCS,
CDW-EIS的结果普遍比CDW的结果大, 约为 2
倍; 对于DDCS, CDW的结果比CDW-EIS的结果
大很多, 在高能区域甚至大 4个数量级. 程函效应
对不同壳层的影响也不相同, 例如, 无论是SDCS
还是DDCS, 程函对 2p壳层截面的影响几乎与出
射电子能量无关; 对 1s壳层和 2s壳层的影响规律
基本一致, 均随着出射光子能量的增加, 出现 3
个分段单调区间, 即 0—1000 eV, 1000—2000 eV,
2000 eV 以上, 在各区间内均是随着出射电子能量
的增加而增加. 这是因为多重微分截面携带着大
量散射过程的相关信息, 同时多重微分截面上的
变化趋势所体现出来的特征也更丰富, DDCS多于
SDCS, 因为后者完成了对前面角度和能量的积分,
在图像上已缺少了相关的物理信息. 因此, 程函近
似对DDCS特征上的影响要比对SDCS 的影响大
得多.
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4 结 论

本文利用CDW和CDW-EIS理论分别计算了
质子与氖原子的碰撞电离过程, 得到了碰撞电离
过程的总散射截面及随出射电离电子能量变化的

SDCS和DDCS. 所得结果与实验数据进行了比较,
分析了截面曲线的细致结构, 研究了初态程函近似
对截面的影响, 并对其内部碰撞电离机制进行了
探讨. 结果表明, 目前的计算结果与实验符合得较
好. 对于电离氖原子2p壳层, 随着入射质子能量增
加, SDCS的区域变长、幅度减小, 在低能区以软电
离为主, 而DDCS出现的峰均迅速减小. 比较两种
理论发现, CDW模型计算的分壳层截面随着电离
电子能量的增大, 结果较CDW-EIS模型先高后低,
在峰分布方面符合得较好. 初态程函近似效应对截
面的影响随入射能量的增大而逐渐减小, 呈现出一
定的规律性, 在较低能入射时尤为明显.

感谢Mcsherry教授提供的代码, 黄炼和王凯博士对论

文的修改, 以及 S. Xue博士给予的建设性意见.
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Abstract
Apart from its fundamental importance, ionization phenomenon of atoms by impact of energetic charged particles

has practical applications in various kinds of plasmas, in radiation physics and in the study of penetration of charged
particles through matter. Compared with other processes, this particular reaction helps to reveal many details about
the dynamical process and the level population, and, in fact, can provide a new insight into and a promising route
to studying the e-p interactions in the presence of Coulomb field. The development of ion sources producing multiply
charged ions and of antiproton beams allow us to change the potentials and hence the whole final momentum distribution.
A great variety of experimental conditions allowed by changing the projectile charge and velocity constitute a stringent
test for theory. The continuum-distorted-wave eikonal-initial-state (CDW-EIS) approximation model has emerged as a
reliable method to compute cross sections for different projectile/target combinations from intermediate to high non-
relativistic impact energies. This model is of the first order in a distorted-wave series. It takes into account the long-range
behaviour of the Coulomb potential and includes the distortion of the target states in both the initial and final channels.
In the present work, the single different cross sections (SDCS), double different cross sections (DDCS), and total cross
sections for single ionization of 1s, 2s and 2p shell of Ne atom by impact of proton are calculated in the framework
of continuum-distorted-wave (CDW) method and the CDW-EIS approximation model, respectively. The influence of
the eikonal-initial-state on the cross section, and the mechanism of the proton-atom collision ionization are discussed in
detail. Moreover, the structures of the SDCS and DDCS of each shell are studied and the ionization mechanism of soft
collision, electron capture to the continuum state, binary encounter collision are demonstrated. Our results show that
for the 2p shell of Neon, as the incident proton energy increases, the region of the SDCS becomes larger and the soft
ionization turns dominant in the low energy region. The eikonal-initial-state effect on the cross section is obvious in the
lower energy region, yet smaller as the incident energy increases. These effects on the DDCS are greater than on the
SDCS. The present CDW-EIS and CDW results are compared with the experimental data available in the energy range
of 1–5000 keV/u for H+on Ne in the literature, showing that they are quantitatively in good agreement. In general, the
CDW-EIS describes well the multiple ionization above 50 keV/u, showing a clear tendency to coalesce with the CDW at
high energies.
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