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铀离子与氢原子碰撞的电荷转移截面及速率系数是千新星辐射输运建模、聚变等离子体诊断

及重离子加速器束流设计的重要输入参数，但迄今缺乏覆盖完整电离序列的系统理论研究。本文

在多通道 Landau-Zener理论框架下，对 Uq+（q=3–92）+H(1s)单电子俘获过程的总截面与速率系

数展开系统研究，碰撞能量覆盖 0.001–1000 eV/u，首次将铀的几乎完整电离序列纳入统一的理论

框架。对于低电荷态（q ≤ 12），截面在各自特征转折能量 Et 以下近似遵循 E−1 标度；由于入射通

道有效势垒的影响，截面随能量升高呈现非单调变化，且 Et 随 q 增大而整体升高。对于 q ≥ 13的

高电荷态，非单调转折在本文计算能区内基本消失，截面在全能区近似保持 E−1标度行为。截面随

电荷态的演化揭示了清晰的壳层调制规律：每当铀离子电子组态从未满壳层过渡至满壳层或满半

壳层时，交换能稳定化使电离能异常偏高，俘获截面相应出现极小值，该对应关系在 5d、4f、4d、3d

等亚壳层的逐级剥离中均得到体现。经 Maxwell-Boltzmann热平均获得 1–105 K温度下的速率系

数，其温度依赖行为与截面的能量依赖规律相一致。本文结果可为上述领域的等离子体建模与束流

设计提供系统理论参考数据。本文数据集可在https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00235中

访问获取。
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1 引 言

铀（Z = 92）是自然界中最重的元素，其离子序列涵盖从多价外层电子到类氢乃至裸核的极端量子

体系，在碰撞物理中具有独特的研究价值 [1,2]。铀离子与氢原子碰撞中的电荷转移截面及速率系数，是等

离子体物理、天体物理和重离子加速器等领域不可或缺的基础参数 [3–7]。然而，与轻离子和中等质量元素

相比，铀离子与氢原子碰撞的系统性理论研究至今极度匮乏，这一空白已成为多个前沿领域共同面临的瓶

颈。

在天体物理方面，2017 年探测到的双中子星并合引力波事件 GW170817 及其电磁对应体 AT2017gfo，

为 r-过程核合成提供了直接观测证据 [8]。AT2017gfo的晚期近红外光变曲线被认为受高不透明度的重元素

驱动，其中锕系元素（包括铀）所贡献的极高束缚–束缚跃迁不透明度是关键因素 [9,10]。对千新星光谱与光

变曲线的精确模拟，不仅依赖于准确的原子结构信息，同样取决于铀离子电荷态布居的动态演化，而后者

可能受到铀离子与周围中性粒子之间电荷转移过程的显著影响 [11,12]。在高能物理实验方面，以 GSI/FAIR

（德国）和 FRIB（美国）为代表的新一代大型重离子加速器设施均将铀束流加速列为核心科学任务 [13]。在

SIS18和 SIS100等同步加速器中，铀离子束（如 U28+）与本底残留气体（H2）发生电荷交换，导致束流粒

子偏离设计磁刚度，在色散元件后产生损失；由此引发的离子诱导解吸附效应可使真空急剧恶化，形成”

动态真空”正反馈，在数十圈内引发束流雪崩损失 [7,13]。准确可靠的铀离子电荷转移截面是评估束流寿命、

优化加速器真空设计的必要输入参数。

从理论角度看，铀–氢碰撞体系的处理面临多重挑战。在低能区（≤ 1 keV/u），碰撞速度远低于束缚电

子速度，量子隧穿和分子非绝热效应主导跃迁过程。全量子密耦合方法（如原子或分子轨道强耦合方法）虽
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然精确，但受限于铀复杂的 5f/6d开壳层结构和密集的能级分布，所需的计算资源极为巨大 [14]；经典轨迹

蒙特卡罗（CTMC）方法通常更适用于较高碰撞能量区，在低能区，由于量子隧穿、分子轨道耦合和非绝热

效应更加重要，其适用性会受到限制 [15,16]。多通道 Landau-Zener（MCLZ）方法将低能非绝热跃迁描述为

分子势能曲线的” 避免交叉” 问题，在精度与效率之间取得了良好平衡。该方法由 Butler 和 Dalgarno [17]

奠定基础，Janev 等 [18] 导出了多通道递归跃迁概率的严格表达式，Belyaev [19] 在此基础上建立了多电子

交换耦合的理论框架，并推导了非绝热区域多次穿越效应下多通道态–态跃迁概率的实用公式，将该方法

的适用范围拓展至热能碰撞中的电荷转移与离子激发过程。此后，MCLZ 方法被广泛用于天体物理等离子

体中高电荷态离子（如 C、N、Mg、Fe、Y等）与氢原子碰撞截面的系统研究 [20–23]。Yakovleva等 [24] 进一

步将基于渐近方法的模型量子途径与 MCLZ 核动力学相结合，系统探究了低能 Be+/Be 与 H/H− 碰撞中

的多种非弹性过程，为恒星大气非局部热动平衡建模提供了完整的原子参数，展示了该方法在轻离子–氢

碰撞原子数据研究中的典型范式。

早期对铀离子电荷转移的研究主要集中于低电荷态和特定能量区间。针对 U+ 等低电荷态，已有

100–1200 eV 能量范围内的对称电荷转移截面实验测量与理论分析，揭示了铀的对称电荷转移截面在低

能端极小、随碰撞能量升高逐渐增大的特征 [25,26]。CTMC 方法由 Olson 和 Salop [15] 发展用于中高能区

（≥ 10 keV/u）多电荷态离子碰撞的理论描述，Fritsch 等 [14] 则系统评述了半经典紧耦合方法在多电荷态

体系中的适用性与局限。对于高电荷态铀离子，Hess 等 [7] 在 GSI 的 SIS18 和 ESR 储存环中测定了 U28+

在 10–180 MeV/u 能量范围内的束流寿命，并据此提取了与本底气体碰撞的电荷交换截面信息，但所涉及

的能区远高于本文关注的低能范围，无法直接外推。总体而言，铀离子在低能区（≤ 1 keV/u）的电荷转

移截面仍极度匮乏，现有工作仅覆盖少数低电荷态或孤立体系，尚缺乏贯穿完整电离序列的统一研究，铀

离子逐级壳层剥离过程中电荷转移行为的物理规律亦有待揭示。

为填补上述空白，本文在统一的 MCLZ 理论框架下，对 Uq+（q = 3–92）与氢原子低能碰撞（0.001–

1000 eV/u）的单电子俘获过程

Uq+ +H(1s) → U(q−1)+ +H+ +∆E

开展系统研究，旨在获取各电荷态的总电荷转移截面及速率系数，并揭示其随碰撞能量及电荷态演化的物

理规律。
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2 理论模型

本文在 MCLZ 理论框架下研究 Uq+ 与 H 原子碰撞的单电子俘获过程。该方法将低能离子–原子碰撞

视为准分子过程：当入射通道 (Uq+ + H) 与出射通道 (U(q−1)+ + H+) 对应的势能曲线在某一核间距处形

成” 避免交叉” 时，电子经由非绝热跃迁实现从氢原子到铀离子的转移。该方法无需在低能区求解全量子

散射方程，通过半经验耦合矩阵元即可较好地刻画非绝热跃迁的物理图像，已在多个离子–氢碰撞体系中

得到广泛验证 [20–23]。

入射通道势能 Vi(R) 描述 Uq+ 与中性氢原子在核间距 R 处的相互作用，长程区由铀离子库仑场对氢

原子电子云的极化吸引主导，短程区需引入排斥项以确保势能在 R → 0 时的物理合理性，其形式为 [17]：

Vi(R) = −αq2

2R4
+A exp(−BR), (1)

其中 R 为核间距，q 为铀离子电荷数，α = 4.5 a.u. 为氢原子静态极化率，A = 25q 和 B = −1.8 a.u. 为

调节短程排斥强度的半经验参数。

出射通道势能 Vf,j(R) 描述产物离子对 U(q−1)+ 与 H+ 之间的库仑排斥，叠加与具体俘获态 j 相关的

渐近能量偏移：

Vf,j(R) =
q − 1

R
−∆Ej , (2)

其中 j 表示具体出射通道，∆Ej = IH − E
(q−1)+
U (nl) 为第 j 个出射通道相对于入射通道的渐近能量差，

IH = 0.5 a.u. 为氢原子电离势，E
(q−1)+
U (nl) 表示电子俘获至 U(q−1)+ 离子 (nl) 态时相对于相应电离极限

的结合能，其数值由 NIST 原子光谱数据整理获得 [27–33]。

第 j 个出射通道对应的避免交叉点 Rx,j 由 Vi(Rx,j) = Vf,j(Rx,j) 确定；在不引起混淆时，下文也将

交叉点位置简记为 Rx。本文采用网格扫描结合二分法，在 1–20 a.u. 范围内对每个出射通道精确定位各交

叉点位置。在交叉点处，单次穿越的非绝热跃迁概率由 Landau-Zener 公式描述 [34]：

pj = exp(−2πδj), δj =
|H12,j |2

2vr|∆Fj |
, (3)

其中 vr =
√
2[E − Veff(Rx,j)]/µ 为碰撞体在交叉点处的径向速度，E 为质心系碰撞能量，µ 为约化质量，

Veff(R) = Vi(R)+h̄2J(J+1)/(2µR2)为给定总角动量 J 下的入射通道有效势，|∆Fj | = |d(Vi−Vf,j)/dR|Rx,j

为两条势能曲线在交叉点处的斜率差，H12,j 为非对角耦合矩阵元。无量纲 Landau-Zener 参数 δj 刻画非

绝热耦合强度与碰撞速度的竞争关系，其大小决定跃迁概率在绝热与非绝热极限间的过渡行为。
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非对角耦合矩阵元 H12,j 的估算视电荷态而异。对于低电荷态（q ≤ 4），氢原子 1s 轨道的指数衰减特

性主导耦合行为，采用 Butler-Dalgarno 半经验模型 [17]：

H12,j = Rx,j exp
(
−Rx,j

√
2IH

)
; (4)

对于高电荷态（q > 4），俘获电子进入铀离子特定 nl 亚壳层，需引入量子数依赖因子以反映亚壳层结构的

影响，采用 Taulbjerg 模型 [35]：

H12,j = (9.13 fnl/
√
q ) exp

(
−1.324Rx,j

√
2IH

√
q
)
, (5)

其中

fnl = (−1)n+l+1(2l + 1)1/2Γ(n) [Γ(n+ l + 1)Γ(n− l)]
−1/2 (6)

为与俘获态 (n, l) 相关的归一化因子，反映不同亚壳层对电子俘获概率的差异性贡献。

当出射通道不止一个时，碰撞轨迹在入射和出射路径上将依次穿越多个避免交叉点，各交叉点间的量

子干涉效应不可忽略。本文采用 Janev 等导出的多通道递归公式 [18] 确定电子俘获到第 n 通道的总概率

Pn：

Pn = p1p2 · · · pn−1(1− pn)
2qn

+ p1p2 · · · pn−1(1− pn)

[
1 + (pn+1 · · · pN )

2

+ (pn+1 · · · pN−1)
2
(1− pN )2(1− qN ) + · · ·

+ p2n+1(1− pn+2)
2(1− qn+2) + (1− pn+1)

2(1− qn+1)

]
,

(7)

其中 qk = 1− p2k 为在第 k 个交叉点发生反射的概率，N 为出射通道总数。该递归公式完整描述了碰撞过

程中入射–出射双程穿越所有交叉点时的多次跃迁与反射干涉效应，确保了总概率的守恒性。

基于上述跃迁概率，通道 n 对应的分截面由半经典分波求和确定：

σn(E) =
πh̄2gi
2µE

Jmax∑
J=0

Pn(J,E) (2J + 1), (8)

其中 E 为质心系碰撞能量，Pn(J,E) 为给定总角动量 J 和能量 E 下俘获到第 n 个出射通道的 Landau-

Zener 总跃迁概率，gi 为初态分子对称性的统计权重，Jmax 为参与分波求和的最大总角动量，由有效离心

势垒条件确定。对于同一电子组态下的多个分子对称性（如 Σ、Π、∆ 等），各对称性通道的势能曲线形状

相同，Landau-Zener 跃迁概率一致，截面之差仅体现在统计权重因子 gi 上；因此，总截面通过对所有分
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子对称性的统计权重求和获得，即以

∑
gi 替代式 (8) 中的 gi。各通道分截面之和即为该电荷态的总电荷

转移截面 σ(E) =
∑

n σn(E)。

为便于在等离子体建模和天体物理辐射输运研究中直接应用，在 0.001–1000 eV/u的对数能量网格上，

通过 Maxwell-Boltzmann 分布积分获取各通道的速率系数：

Kn(T ) =

√
8

πµ(kBT )3

∫ ∞

0

E σn(E) exp
(
− E

kBT

)
dE, (9)

其中 T 为等离子体温度，kB 为 Boltzmann 常数，Kn(T ) 为第 n 个出射通道的温度相关速率系数。总速

率系数 K(T ) =
∑

n Kn(T ) 可直接用于等离子体粒子数布居方程的求解。

由于目前尚缺乏覆盖完整铀离子序列的系统实验与高精度全量子理论数据，本文无法给出严格意义上

的逐点误差评估。因此，本文主要从模型适用性、输入数据一致性、交叉点数值求解稳定性以及截面和速

率系数随能量、电荷态和温度变化的物理自洽性等方面对数据可靠性进行评估。本文结果的不确定性主要

来源于半经验入射通道势能、非对角耦合矩阵元估算，以及短程非绝热耦合、转动耦合和非相邻通道耦合

的忽略。已有类似低能离子/原子–氢碰撞体系的比较研究表明，对于由长程避免交叉主导的强电荷转移通

道，Landau-Zener 类方法通常能够较好再现全量子结果的能量依赖趋势和数量级；对于总截面或主导通

道，其偏差通常在一个数量级以内，而对于弱反应通道或短程耦合显著的过程，偏差可能扩大至数个数量

级 [36]。因此，本文给出的总电荷转移截面和速率系数应理解为统一 MCLZ 框架下的模型预测结果，其能

量依赖规律、电荷态演化趋势特征具有较好的参考价值；但对于弱反应通道以及高能区结果，仍需未来的

全量子动力学计算或实验测量进一步验证。

3 结果与讨论

基于上述 MCLZ 模型，本工作系统研究了 Uq+（q = 3–92）与氢原子碰撞单电子俘获过程的总电

荷转移截面，碰撞能量范围为 0.001–1000 eV/u。需要指出的是，对于 q = 3–89 的绝大多数电荷态，

NIST 仅提供可靠的基态光谱项和能级信息 [27–33]，因此对每个电荷态选取唯一的主导出射通道；对于

q = 90（类氦体系）、q = 91（类氢体系）和 q = 92（裸核体系），NIST 提供了系统完整的多 nl

态能级，故显式包含所有主要出射通道，以充分描述密集避免交叉带来的多通道耦合效应。此外，少数

电荷态（q = 1, 2 以及 q = 34, 51, 59, 68, 69, 85）因在所考察的核间距范围内势能曲线不存在交叉点或

NIST 缺乏可靠的光谱项信息，未纳入本文研究。其余电荷态均基于 NIST 最可靠的光谱项信息构建反

应通道。表 1列出了正文讨论涉及的主要电荷态的通道参数，所有电荷态的完整通道参数及截面、速率
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系数数值数据集均以 PDF 等格式在补充材料中给出，详见国家科学数据库（ScienceDB）补充数据集

（https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00235）。

表 1: Uq+ +H(1s 2S) → U(q−1)+ +H+(1S) 电荷转移反应的共同分子对称性、总统计权重、俘获态结合能

与避免交叉点位置.

Table 1. Common molecular symmetry, total statistical weight, capture state binding energy, and

avoided crossing point position for charge transfer reactions Uq+ +H(1s 2S) → U(q−1)+ +H+(1S).

Uq+ +H(1s 2S) → U(q−1)+ +H+(1S) 共同分子对称性
∑

gi E
(q−1)+
U (nl) (cm−1) Rx(a.u.)

U3+(5f36p6 4Io) → U2+(5f4 5I) 5Π, 5∆, 5Φ, 5Γ, 5H, 5I 15/26 159700 8.9109
U4+(5f26p6 3H) → U3+(5f36p6 4I0) 4Σ−,4Π, 4∆, 4Φ, 4Γ, 4H 2/3 296000 3.8327
U7+(6p5 2Po) → U6+(6p6 1S) 1Σ+ 1/12 718000 2.8253
U10+(6p2 3P) → U9+(6p3 4So) 4Σ− 2/9 1040000 3.1687
U15+(5d9 2D) → U14+(5d10 1S) 1Σ+ 1/20 2605000 2.7417
U20+(5d4 5D) → U19+(5d5 6S) 6Σ+ 3/25 3694000 2.9164
U25+(4f145p5 2Po) → U24+(4f14 1S) 1Σ+ 1/12 5893000 2.8382
U28+(4f145p2 3P) → U27+(4f145p3 2Po) 2Π 2/9 6740000 2.9084
U31+(4f145s 2S) → U30+(4f14 1S) 1Σ+ 1/4 8650000 2.8453
U33+(4f13 2Fo) → U32+(4f14 1S) 1Σ+ 1/28 9780000 2.8380
U40+(4f6 7F) → U39+(4f7 8So) 8Σ− 4/49 14080000 2.8316
U47+(4d9 2D) → U46+(4d10 1S) 1Σ+ 1/20 20793000 2.7592
U57+(4p5 2Po) → U56+(4p6 1S) 1Σ+ 1/12 29052000 2.7867
U63+(4s 2S) → U62+(4s2 1S) 1Σ+ 1/4 36400000 2.7602
U65+(3d9 2D) → U64+(3d10 1S) 1Σ+ 1/20 59629000 2.4476
U75+(3p5 2Po) → U74+(3p6 1S) 1Σ+ 1/12 78365000 2.4539
U78+(3p2 3P) → U77+(3p3 2Po) 2Π 2/9 82301000 2.4728
U81+(3s 2S) → U80+(3s2 1S) 1Σ+ 1/4 96674000 2.4164
U82+(2p6 1S) → U81+(3s 2S) 2Σ+ 1 98117000 2.4225
U83+(2p5 2Po) → U82+(2p6 1S) 1Σ+ 1/12 203720000 2.0139
U89+(2s 2S) → U88+(2s2 1S) 1Σ+ 1/4 261114000 1.9591
U90+(1s2 1S) → U89+(1s22s 2S) 2Σ+ 1 264844000 1.9677
U90+(1s2 1S) → U89+(1s22p 2Po) 2Σ+ 1 267107520 1.9633
U91+(1s 2S) → U90+(1s2 1S) 1Σ+ 1/4 1045051800 4.1046
U91+(1s 2S) → U90+(1s3s 1S) 1Σ+ 1/4 1974821100 3.6754
U91+(1s 2S) → U90+(1s5s 1S) 1Σ+ 1/4 2050382800 2.8852
U91+(1s 2S) → U90+(1s2s 3S) 3Σ+ 3/4 1819561260 4.0513
U91+(1s 2S) → U90+(1s3p 3Po) 3Σ+ 3/4 1974572700 3.6729
U91+(1s 2S) → U90+(1s5p 3Po) 3Σ+ 3/4 2050332300 2.8825
U92+(1S) → U91+(1s 2S) 2Σ+ 1 1063169000 2.5133
U92+(1S) → U91+(2p 2Po) 2Σ+ 1 1850462500 2.4502
U92+(1S) → U91+(2s 2S) 2Σ+ 1 1851075000 2.4490
U92+(1S) → U91+(3p 2Po) 2Σ+ 1 2008027000 1.9662
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表 1中呈现出若干值得关注的规律性特征。就避免交叉点位置 Rx 而言，q = 13–91 的绝大多数电荷

态集中分布在 2.0–3.0 a.u. 这一相当窄的区间内，而低电荷态因电离能较小、能级差 ∆E 偏低，Rx 显著

偏大（如 q = 3 时 Rx = 8.91 a.u.）。各通道共同分子对称性的统计权重之和
∑

gi 差异显著（从 1/28 到 1

不等），电离能在壳层填满边界处（如 q = 83 的 2p5/2p6）呈现明显的阶跃特征。
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图 1 Uq+（q = 3–92）+H 碰撞体系总电荷转移截面随碰撞能量的变化。子图 (a) 为全部电荷态结果，

子图 (b) 为 q = 13–92 的高电荷态结果，其中 q = 13, 23, 33, 43, 53, 63, 73, 83, 90, 91, 92 的曲线加粗标示。

Fig. 1. Total charge transfer cross sections for the Uq+ (q = 3–92) +H collision system as a function of

collision energy. Panel (a) shows all results and panel (b) for high charge states (q = 13–92). Curves for

q = 13, 23, 33, 43, 53, 63, 73, 83, 90, 91, 92 are highlighted with bold lines.

图 1展示了 Uq+（q = 3–92）+H 体系总电荷转移截面随碰撞能量的变化关系。为描述低电荷态截面

的非单调能量依赖，本文定义特征转折能量 Et，为总截面 σ(E) 随碰撞能量升高由下降转为回升时对应的

第一个局部极小点能量。在对数能量网格上获得 σ(E) 后，通过局部斜率 d lnσ/d lnE 由负值转为正值的

位置可以确定 Et。可以发现，对于存在明显非单调行为的低电荷态（q = 3–12），截面在 E ≲ Et 的低能区

近似遵循 E−1 标度律，随碰撞能量升高表现出明显的非单调特征，在特征转折能量 Et 附近偏离 E−1 行

为并开始回升，此后在更高能量处增长放缓并再度转为下降。以 q = 3 为例，截面在 E ≲ 0.04 eV/u 时呈

E−1 下降，在约 0.04–2 eV/u 区间回升，此后逐渐转为下降。这一行为可从入射通道有效势的角度予以理

解。入射通道有效势可写为 Veff(R) = Vi(R) + h̄2J(J + 1)/(2µR2)。在低能长程区，其主要由极化吸引项
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−αq2/(2R4) 与离心排斥项 h̄2J(J + 1)/(2µR2) 的竞争决定。对于低电荷态，极化吸引较弱，离心势垒对

低能分波到达避免交叉区具有明显限制。当 E < Et 时，有效参与俘获的分波数变化较小，截面主要受式

(8) 中前置因子 1/E 控制，因而近似呈 E−1 下降。当碰撞能量升高并超过相应势垒限制后，更多分波能

够到达避免交叉区并参与电子俘获，使截面偏离 E−1 行为并出现回升。在更高能量处，Landau-Zener 参

数 δj ∝ 1/vr 随径向速度增大而减小，跃迁概率降低，截面又逐渐转为下降 [17–19]。特征转折能量 Et 随 q

增大而整体升高，这反映出入射通道极化吸引增强后，低能分波到达避免交叉区的限制逐渐减弱。

当 q ≳ 13 时，图 1(b) 所示截面曲线在本文考察的能区内未出现可分辨的局部极小点，非单调特征基

本消失，截面在全能区近似遵循 E−1 标度规律。需要说明的是，图 1(b) 中部分高电荷态曲线存在细小的

局部锯齿或阶梯状变化，其中 U83+ 较为明显，其他由于曲线加粗而被覆盖。该现象主要来源于 MCLZ 分

波求和中整数角动量 J 和最大分波 Jmax 随能量变化的离散性。该数值特征对截面的整体数量级和能量依

赖趋势影响可以忽略，不改变截面近似遵循 E−1 的标度规律。

进一步地，截面大小并不只由电荷数 q决定。由式 (8)可知，总截面还取决于有效参与分波数、Landau-

Zener 跃迁概率 Pn(J,E) 和统计权重 gi；其中 Pn(J,E) 又与避免交叉点位置、非绝热耦合强度及通道能

量匹配密切相关。因此，相邻低电荷态即使 q 值接近，也可能因电子组态和通道能级差不同而表现出明显

不同的俘获截面。比如，图 1(a) 中 q = 4 在低能区截面最小，说明该电荷态的有效俘获条件相对不利，可

理解为低能分波到达避免交叉区受限、非绝热耦合效率较低以及统计权重共同作用的结果 [17,18,35]。

图 2展示了七个典型碰撞能量（5× 10−4–500 eV/u）下总电荷转移截面随电荷态 q 的变化关系。在低

电荷态区间（q = 3–12），截面随 q 的变化极不规则，q = 4 和 q = 7 附近出现深度极小值，与图 1(a) 中相

应电荷态截面的能量依赖行为相互印证。自 q ≈ 13起，截面在所有能量下整体跃升至 101–105×10−16 cm2

量级，低能曲线位于上方、高能曲线位于下方，符合 E−1 普适标度。值得注意的是在 q ≥ 13 的高电荷

态区间，截面随 q 总体趋于平缓，但叠加了显著的阶梯状起伏。这些起伏在全部七条能量曲线上同步出现

于相同的 q 值，表明其根源在于铀离子的电子结构而非碰撞动力学本身。对照表 1中的电子组态与电离能

信息，截面极小值的出现与铀离子电子组态从未满壳层向满壳层（或满半壳层）的过渡严格对应。满壳层

（d10、f14）和满半壳层（f7）因交换能稳定化而具有额外的电子结合能，使电离能异常偏高 [27,28,37]，进

而导致入射与出射通道间的能量差 |∆E| 增大、避免交叉点 Rx 向内收缩、耦合强度降低，俘获截面因此

被系统性压低。这一规律在 q = 15（5d10 满壳层）、q = 33（4f14 满壳层）、q = 40（4f7 满半壳层）及

q = 65（3d10 满壳层）处均有清晰体现。上述发现表明，截面随 q 的变化曲线可作为探测铀离子逐级电子
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图 2 Uq+ +H 碰撞体系总电荷转移截面随电荷态 q 的变化。各曲线对应碰撞能量分别为 0.0005、0.005、

0.05、0.5、5、50 和 500 eV/u。

Fig. 2. Total charge transfer cross sections for the Uq+ +H collision system as a function of charge state

q at selected collision energies of 0.0005, 0.005, 0.05, 0.5, 5, 50, and 500 eV/u.

组态演化的灵敏探针。

此外，截面的绝对大小与出射通道的数目及通道间能量差 ∆E 密切相关。U91+ 包含 1Σ+ 和 3Σ+ 两

组共计 25 个出射通道（对应 U90+ 的 1snl 激发态系列），多通道贡献的叠加使其总截面在七条曲线上均

呈现为最突出的峰值。

图 3展示了 Uq+（q = 3–92）+H 体系总电荷转移速率系数随温度（1–105 K）的变化关系。速率系数

由截面对 Maxwell-Boltzmann分布积分获得，其温度依赖行为与截面的能量依赖规律形成直接映射 [38,39]。

对于高电荷态（q ≥ 13），截面的 E−1 标度律经热平均后转化为速率系数在全温区近似遵循 T−1/2 单调

下降，各曲线近似平行，绝对值处于 10−9–10−4 cm3/s 区间，截面中的壳层起伏特征在速率系数中亦得以

忠实保留。对于低电荷态（q = 3–12），截面的非单调能量依赖经热平均后同样反映在速率系数的温度行

为中：速率系数在低温端随温度升高而下降，在某一特征温度附近伴随截面回升而发生急剧跃升。以 U4+

为例，其截面在低能区被压低至极小，对应速率系数在 T ≲ 103 K 时维持在极低水平，随后伴随截面的

急剧增大而跃升数十个量级。上述结果覆盖了千新星抛出物（T ∼ 103–104 K）、聚变装置边界等离子体

（T ∼ 104–105 K）以及重离子加速器束流管道（室温至 103 K）等典型应用场景的参数范围，可直接服务

于相关等离子体建模与束流设计。

10



 

1 0 0 1 0 1 1 0 2 1 0 3 1 0 4 1 0 51 0 � � �

1 0 � � 	

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � � 	

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � � �

1 0 � 	

1 0 � �

1 0 � �

To
tal 

rat
e c

oef
fic

ien
ts (

cm
3 /s)

T e m p e r a t u r e  ( K )

 U 3 +  U 4 +

 U 5 +  U 6 +

 U 7 +  U 8 +

 U 9 +  U 1 0 +

 U 1 1 +  U 1 2 +

( a ) ( b )

1 0 0 1 0 1 1 0 2 1 0 3 1 0 4 1 0 51 0 � � �

1 0 � 


1 0 � 	

1 0 � �

1 0 � �

1 0 � �

1 0 � �

T e m p e r a t u r e  ( K )

 U 4 0 +

 U 4 1 +  U 4 2 +

 U 4 3 +  U 4 4 +  U 4 5 +

 U 4 6 +  U 4 7 +  U 4 8 +  U 4 9 +

 U 5 0 +  U 5 3 +  U 5 4 +  U 5 5 +  U 5 6 +

 U 5 7 +  U 5 8 +  U 6 1 +  U 6 2 +  U 6 3 +  U 6 4 +

 U 6 5 +  U 6 6 +  U 6 7 +  U 7 1 +  U 7 2 +  U 7 3 +  U 7 4 +

 U 7 5 +  U 7 6 +  U 7 7 +  U 7 8 +  U 7 9 +  U 8 0 +  U 8 1 +  U 8 2 +

 U 8 3 +  U 8 4 +  U 8 7 +  U 8 8 +  U 8 9 +  U 9 0 +  U 9 1 +  U 9 2 +

 U 1 3 +  U 1 4 +  U 1 5 +  U 1 6 +  U 1 7 +

 U 1 8 +  U 1 9 +  U 2 0 +  U 2 1 +  U 2 2 +

 U 2 3 +  U 2 4 +  U 2 5 +  U 2 6 +  U 2 7 +

 U 2 8 +  U 2 9 +  U 3 0 +  U 3 1 +  U 3 2 +

 U 3 3 +  U 3 6 +  U 3 7 +  U 3 8 +  U 3 9 +

图 3 Uq+ +H 碰撞体系总电荷转移速率系数随温度的变化。子图 (a) 为全部电荷态结果，子图 (b) 为

q = 13–92 的高电荷态结果，加粗曲线与图 1中标示的电荷态一一对应。

Fig. 3. Total charge transfer rate coefficients for the Uq+ +H collision system as a function of

temperature. Panel (a) shows all results and panel (b) for high charge states (q = 13–92). Bold curves

correspond to the same charge states highlighted in Figs.1.

4 结论

本文在统一的 MCLZ 理论框架下，对 Uq+（q = 3–92）与氢原子低能碰撞（0.001–1000 eV/u）的单电

子俘获过程开展了系统研究，首次将铀的几乎完整电离序列纳入统一的理论框架，并获取了各电荷态的总

电荷转移截面及速率系数。研究揭示了以下核心物理规律：低电荷态（q ≤ 12）截面在各自特征转折能量

Et 以下的低能段近似遵循 E−1 标度律，并因入射通道有效势垒限制而呈现非单调能量依赖；对于 q ≳ 13

的高电荷态，本文计算能区内未出现可分辨的非单调转折，截面在全能区近似保持 E−1 标度行为。截面

随电荷态的演化受铀离子壳层结构的深层调制，满壳层与满半壳层构型处截面出现系统性极小值，这一对

应关系贯穿 5d、4f、4d、3d 等多个亚壳层的逐级剥离过程，表明截面随 q 变化可作为探测铀离子电子组

态演化的灵敏探针；速率系数保留了与截面一致的趋势特征，高电荷态在全温区呈 T−1/2 单调下降。本文

结果覆盖千新星抛出物、聚变边界等离子体及重离子加速器束流管道的典型参数范围，可直接服务于相关

等离子体建模与束流设计。后续工作可针对加速器重点电荷态结合从头算方法开展基准校验，并将所得截

面与速率系数纳入千新星非平衡电离模型，推动锕系元素在千新星光谱诊断中的定量应用。建议相关研究

在本文给出的能量、温度及电荷态范围内直接调用或插值使用本数据集；对于超出适用范围的外推，或对
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个别关键电荷态有更高精度要求的应用，应结合更高层次理论进一步校验。

数据可用性声明

支撑本研究成果的数据集可在科学数据银行 (https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00235）中访

问获取。
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Abstract

Charge transfer cross sections and rate coefficients for ion–hydrogen collisions are fundamental input

data for kilonova radiative transfer modeling, fusion edge plasma diagnostics, and heavy-ion accelerator

beam lifetime evaluation. Despite this broad demand, systematic theoretical data for the Uq+ + H system

at low energies have been almost entirely absent prior to this work. In this study, total charge transfer

cross sections and rate coefficients for single-electron capture in Uq+ (q = 3–92) + H(1s) collisions are

investigated within the multichannel Landau-Zener (MCLZ) framework over collision energies from 0.001

to 1000 eV/u, representing the first unified treatment of nearly the complete uranium ionization sequence.

The entrance-channel potential incorporates polarization attraction and short-range repulsion, while exit-

channel potentials are constructed from Coulomb repulsion with asymptotic energy shifts derived from

NIST spectroscopic data. Nonadiabatic coupling matrix elements are evaluated using the Butler-Dalgarno

model for q ≤ 4 and the Taulbjerg model for q > 4. Multichannel transition probabilities are computed via

the recursive formula, and rate coefficients are obtained through Maxwell-Boltzmann thermal averaging

over 1–105 K. For low charge states (q = 3–12), the cross sections approximately follow an E−1 scaling

below their characteristic turnover energies Et and exhibit non-monotonic energy dependences at higher

energies. The turnover energy generally shifts upward with increasing q. For q ≳ 13, no resolvable

turnover is observed within the present energy range, and the cross sections approximately retain the

E−1 scaling behavior over the whole calculated range. The charge state dependence of the cross sections

reveals pronounced shell structure modulation. Systematic minima occur at closed-shell (d10 and f14) and

half filled shell (f7) configurations, as exemplified by q = 15, 33, 40, and 65. This behavior is attributed

to exchange energy stabilization at these configurations, which produces anomalously high ionization

energies, increases the energy defect, shifts the avoided crossing inward, and suppresses the electron

capture probability. The thermally averaged rate coefficients preserve these shell-structure oscillations,

and those for high charge states show an approximate T−1/2 monotonic decrease. The present dataset

covers temperature ranges relevant to kilonova ejecta (103–104 K), fusion edge plasmas (104–105 K), and

accelerator beam pipes from room temperature to 103 K. It therefore provides systematic theoretical

reference data for plasma modeling and beam transport design. The dataset presented in this paper is
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