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热稠密等离子体是惯性约束聚变与恒星物理中至关重要的物质形态, 其电离平衡与电荷态分布强烈依

赖于电子碰撞电离这一基本原子过程. 系统研究极端条件下的电子碰撞电离, 不仅可为高能量密度物理研究

提供关键原子参数, 也有力支撑极端环境下电子结构与状态诊断技术的发展. 与低密度理想等离子体不同,

热稠密环境中的强耦合效应会显著改变原子的能级和波函数, 进而影响电离阈值及电子碰撞电离截面, 这限

制了现有等离子体模拟的精度与诊断结果的可靠性. 针对热稠密等离子体的物理复杂性及现有研究方法, 本

文系统综述了国际上热稠密等离子体电子碰撞电离的研究进展, 重点介绍了在离子关联模型的框架下, 采用

超网链 (hypernetted-chain, HNC)近似自洽描述环境效应对原子结构的影响 ; 并在扭曲波 (Distorted-Wave,

DW)近似下研究了环境效应对电子碰撞电离截面的影响. 最后, 本文结合该领域的前沿研究热点与关键科学

挑战, 展望了未来可能的发展方向, 为相关领域的后续研究提供参考.
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 1   引　言

1021 ∼ 1026 cm−3 eV

eV

热稠密等离子体是介于理想弱耦合等离子体

与凝聚态物质之间的一类极端物质状态, 广泛存在

于惯性约束聚变、强激光与固体靶相互作用、粒子

束辐照等实验环境 [1–3], 同时也大量分布于巨行星

内核、恒星内部等天体演化体系中 [4–6]. 其电子数密

度通常为  , 温度范围在几十  至

数千  之间 [7], 呈现出强耦合与部分电离并存的

典型特性. 由于耦合效应的影响, 热稠密等离子体

中的原子或离子会发生能级移动与展宽, 导致电离

能下降 (Ionization Potential Depression, IPD)以

及谱线展宽等现象. 由于热稠密环境效应对原子结

构的显著影响, 其既不能基于孤立原子模型 [8,9] 进

行描述, 也不能采用基于能带结构的凝聚态物理

模型 [10] 来描述. 为此, 研究者发展出多种等离子体

屏蔽及 IPD模型去描述环境效应, 1923年提出了

Debye-Hückel模型 [11], 该模型将等离子体环境势

近似为指数衰减的屏蔽库仑势, 但由于该模型基

于Maxwell-Boltzmann统计, 仅适用于弱耦合等离

子体. 为拓展到强耦合区域, 1963年 Ecker与 Kröll

通过引入临界电子密度概念, 提出了 EK模型 [12],

1966年 Stewart与 Pyatt基于中心离子平均势能

的自洽统计处理, 提出了 SP模型 [13]. 除上述三种

应用较广的模型外, 后续发展的模型还包括离子球

模型 [14], 涨落模型 [15], two-step Hartree-Fock-Slater

模型 [16], 结构因子模型 [17,18] 以及经典分子动力学
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模拟 [19] 等. 经过长期的发展, 热稠密等离子体中屏

蔽与 IPD的理论研究已得到极大完善.

电子碰撞电离 [20,21] 作为热稠密等离子体中的

核心原子过程,  直接决定了等离子体的电离平

衡 [22,23]、电荷态分布 [24,25] 及电子与离子的弛豫过

程 [26,27] 导致的非平衡演化 [28,29], 是连接微观粒子

行为与宏观物态演化的关键纽带. 针对电子碰撞电

离截面的计算, 国际上已发展出多种成熟的理论方

法. 其中, 扭曲波 (Distorted-Wave, DW)近似 [30]

因其兼具效率与可靠性而得到了广泛应用. 该方法

的核心在于考虑了靶原子势场对散射电子波函数

的影响, 散射电子进入势场后不再被视为自由平面

波, 而是在靶原子势场中运动的扭曲波, 从而更真

实地描述碰撞过程中电子的运动行为. DW 近似

既保留了重要的靶原子势场的影响, 又有效避免

了过高的计算代价, 因此在电子碰撞电离截面的

理论计算中被视为最实用的方法之一. 此外, Lotz

半经验方程 [31,32]、库仑玻恩交换 (Coulomb-Born

Exchange, CBE)近似 [33]、两体碰撞偶极 (Binary-

Encounter Dipole, BED)近似[34]、R矩阵(R-matrix,

RM)[35]、密耦合 (Close-Coupling, CC)近似 [36] 等

也广泛用于电子碰撞电离截面的计算.

Ne4+ Au47+

研究热稠密等离子体环境中的电子碰撞电离

过程极具挑战性, 既需要精确描述等离子体环境

效应对电子结构的影响, 又需要采用合理的截面计

算方法. 针对这一难题, 研究者已对该过程开展了

大量系统的探究. 例如, 基于一阶玻恩近似 (First

Born Approximation,  FBA),  通过 Debye-Hückel

模型分析了等离子体屏蔽效应对类 H离子电子

碰撞电离过程的影响 [37]; 采用非球对称的 Debye-

Hückel模型, 探究了热稠密等离子体中 H离子电

子碰撞电离的半经典电离概率 [38]; 针对高 Z重元

素等离子体, 基于 DW近似, 利用离子球模型系统

考察了等离子体环境效应对部分电离 Au等离子

体的原子结构与电子碰撞电离截面的影响 [39]; 采

用组态平均 DW方法, 基于 Debye-Hückel势去计

算高温、不同密度条件下   与   等离子体

的电子碰撞电离截面 [40]; 基于平均原子模型, 通过

DW 近似考虑了散射电子的交换效应, 系统计算

了稠密环境下 Li、Na、Mg、Al等轻元素的电子碰

撞电离截面 [41] 等等. 此外, 为了描述热稠密等离子

体中散射电子的瞬时空间局域化, 我们课题组基于

离子球模型以及 DW近似, 引入了动量展宽的波

Mg7+
函数与衰减型扭曲波函数去表征热稠密环境下散

射电子的行为, 深入分析了热稠密  自由电子

波函数动量展宽和动量弛豫效应对电子碰撞电离

的影响 [46,47], 计算结果与实验都吻合很好. 尽管已

有大量针对热稠密等离子体中电子碰撞电离过程

的研究, 但环境效应的影响机制极为复杂, 致使当

前尚未形成一套统一、普适的理论处理框架. 这一

理论缺口进一步制约了实验探测的精度与理论建

模的可信度, 使得相关研究仍面临诸多挑战. 而正

是这些挑战, 凸显了深入理解该原子过程对于揭示

热稠密等离子体演化物理本质、推动极端条件下物

理研究的关键意义. 鉴于此, 本文系统梳理了国际

上在该领域的研究进展, 并在此基础上, 对未来可

能的发展方向与前沿趋势进行前瞻性展望.

 2   等离子体屏蔽模型的理论方法与
发展

原子的能级结构以及波函数能直接决定电子

碰撞电离的阈值和截面. 因此, 在研究热稠密等离

子体环境下的电子碰撞电离过程时, 必须首先阐明

环境效应对原子结构的影响. 目前, 国际上用于原

子结构计算的代表性程序包括 FAC(Flexible Ato-

mic  Code)[50]、GRASP(General-purpose  Relativi-

stic  Atomic  Structure  Package)[51]、 HULLAC

(Hebrew University Lawrence Livermore Atomic

Code)[52]、DARC(Dirac Atomic R-matrix Codes)[53]

以及 COWAN CODE[54] 等. 本节所论述的热稠密

等离子体原子结构的计算理论是基于 FAC程序实

现的, 具体计算方案如下. 对于孤立原子或离子的

状态满足相对论 Dirac方程 

HΨ (r) = EΨ (r) , (1)

其中, H 表示具有 N 个电子的原子或离子相对论

哈密顿量: 

H =

N∑
i=1

HD (i) +

N∑
i<j

1

rij
, (2)

HD (i)
1

rij

Ψ(r) Φv(r)

这里  为原子核产生的单电子 Dirac哈

密顿量,    表示束缚电子之间的相互作用. 其中

单个原子的能量 E 是通过对角化相对论哈密顿量

H 得到. 而原子的波函数  是通过基矢态 

展开得到 
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Ψ (r) =
∑
ν

bνΦν (r), (3)

bν

Φv(r) φnkm

其中  是通过对角化哈密顿量 H 得到的展开系

数. 基矢态  由 N个单电子 Dirac自旋量 

的乘积反对称和得到: 

φnkm =
1

r

(
Pnk(r)χkm(θ, ϕ, σ)

iQnk(r)χ−km(θ, ϕ, σ)

)
, (4)

χkm(θ, ϕ, σ)

Pnk(r) Qnk(r)

式中的 n, k, m 分别为电子的主量子数、相对论角

量子数和磁量子数;    为双分量球谐自

旋量;   和  分别为径向波函数的大、小

分量, 它们是在中心场近似下通过自洽求解单电

子 Dirac方程得到:  (
d

dr
+

κ

r

)
Pnκ (r) = α

[
εnκ − V (r) +

2

α2

]
Qnκ (r) ,(

d

dr
− κ

r

)
Qnκ (r) = α [−εnκ + V (r)]Pnκ (r) . (5)

εnk nk

V (r)

V (r)

其中 a 为精细结构常数,    为轨道   的能量本

征值,   为自洽的单电子有效势. 由于上述自洽

的单电子有效势  为孤立势, 因此 FAC[50] 仅适

用于孤立原子结构的计算. 对于处于等离子环境中

的原子或离子, 还需要考虑等离子体环境效应对于

原子结构的中心势场影响.

 2.1    Debye-Hückel 模型

迄今为止, 国际上已发展若干应用广泛的等离

子体屏蔽模型. 其中, Debye-Hückel模型 [11] 作为

历史最悠久、物理图像最清晰的经典模型之一, 为

理解等离子体环境对原子结构的屏蔽效应提供了

重要的理论基础. 该模型将等离子体对目标离子的

作用等效为一种指数衰减的屏蔽库仑势, 其屏蔽长

度直观地关联了等离子体温度与密度, 形式简洁且

便于解析处理, 因此在早期原子结构计算和碰撞过

程研究中得到了广泛应用. 尽管该模型严格限于弱

耦合等离子体条件, 但其在系统理解环境效应演进

脉络中仍占据不可替代的基础性地位. 下面将对该

模型的理论框架作简要介绍:假设一个核电荷为

Z 的质点离子位于 r = 0处, 这个离子周围的电势

满足泊松方程 

∇2V (r) = −4π

 Z∑
ζ=0

ζNζ (r)− ne (r)

 , (6)

Nζ(r) ne(r)其中  是具有电荷 z 的离子数密度, 并且 

V (r)

是电子数密度. 方程 (6)中的第一项描述正电荷密

度, 第二项描述负电荷密度, 如果已知所有离子电

荷态和电子的空间分布, 那么从这个方程可以解出

电势  . 假设离子和电子满足玻尔兹曼统计分

布, 即 

Nζ (r) = Nζ exp
(
−ζV (r)

T

)
,

ne (r) = ne exp
(
+
V (r)

T

)
. (7)

Nζ ne这里,    和   没有明确的参数, 表示均匀分布下

的密度, T 表示等离子体温度. 这组方程表明, 通

过电势, 可以找到等离子体内部每个点的局部电荷

状态和电子分布. 原则上, 可以将方程 (7)代入方

程 (6), 得到一个微分方程, 从该微分方程可以推

导出电势, 即 

∇2V (r) =
1

D2
V (r) , (8)

其中, 

D =

√
T

4πni
(
Z̄2 + Z̄

)
Z̄ Z̄2=

∑
ζ2Nζ/

ni ni
V (r)

T
≪ 1 V (r)

为德拜屏蔽长度,   为平均电离度, 而 

 ,    为总离子数密度. 在推导方程 (8)时, 采用

的一个简单的近似为  . 如果势  具有

球对称性, 那么就可以得到 Debye-Hückel势 

V (r) =
Z

r
e−r/D, (9)

rs =

(
3

4πni

) 1
3

Debye-Hückel模型预测势能屏蔽因子呈指数递减,

其特征屏蔽距离等于德拜屏蔽长度 D. 德拜球定义

为半径为 D的中心离子周围的球. 中心离子的影

响只延伸到包含在德拜球中的离子, 相反, 这个离子

只受到德拜球内离子的影响. 如果离子数密度足够

高时, 德拜半径可能小于离子球半径  ,

显然, 在这样高的密度下, Debye-Hückel理论不再

有效, 因为德拜球平均包含的离子少于一个, 方程

(7)的统计处理不能被证明是合理的. 结果表明,

Debye-Hückel理论的基本假设在低密度高温等离

子体中是成立的, 在这些条件下, 离子的平均电子

距离很大, 离子与其它等离子体粒子的相互作用相

对较小, 离子的内部电子结构不影响离子-离子或

离子-电子的相互作用, 离子可以看作是一个点状

无结构的物体.
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在球对称 Debye-Hückel模型的基础上, 通过

几何修正, 后续又系统发展了适用于电子-离子碰

撞过程的非球对称屏蔽势 [55]. 对于类 H离子体系,

其具体形式为 

V (r1, r2) = −Z

r1
e−r1/D+

1

|r1 − r2|
e−|r1−r2|/D, (10)

r1 r2其中,   表示入射电子相对于原子核的距离,   表

示束缚电子相对于原子核的距离. 其核心改进在

于, 每一项库仑相互作用都独立地乘以与其相对距

离相关的屏蔽因子, 从而更真实地反映了屏蔽效应

的局域性和空间各向异性.

 2.2    离子球模型

除了 Debye-Hückel模型外, 另一个应用广泛

的等离子体屏蔽模型为离子球模型 [14], 该模型将

整个等离子体空间均匀划分成若干互不重叠、体积

相等的球形区域, 每个球体中心放置一个带电离

子, 单个球体即为离子球. 离子球半径由等离子体

粒子数密度唯一确定, 球内仅包含中心离子及其周

围所有关联电子, 球边界处电势与电场均为零, 实

现空间电荷分区隔离, 避免离子间长程库仑作用直

接叠加. 在离子球模型中, 整个离子球内的电子分

为两类: 一类是被原子或离子强束缚的内层电子,

仍保留原子原有壳层轨道结构, 遵循量子力学规律

排布; 另一类是脱离原子或离子束缚的自由电子,

在离子球空间中在能量空间按 Fermi-Dirac分布,

形成自由态电子气. 原子核会被球内束缚电子与自

由电子逐层静电屏蔽, 使得离子球外部库仑势快速

衰减, 替代了稀薄等离子体中的德拜屏蔽形式. 正

是由于它的这种物理形式, 使得离子球模型的核心

适用范围为高温、高密度强耦合稠密等离子体. 离

子球模型屏蔽势 [46] 为 

V (r) = V0(r) + 4π
(
1

r

∫ r

0

r21ρf (r) dr

+

∫ rs

r

r1ρf (r) dr
)
− 3

2

[
3

πρf (r)
]1/3

, (11)

V0(r) = VN(r) + Vee(r) + Vex(r)

VN(r)

Vee(r) Vex(r)

rs ρf(r)

其中第一项  为孤立

的原子中心势, 其包含原子核的中心势场   ,

束缚电子之间的相互作用势  和交换势  ;

第二项为自由电子屏蔽势; 第三项为自由电子的

Slater交换势 [56].   为离子球半径,   是非均匀

分布的自由电子密度, 由 Thomas-Fermi近似 [57]

计算得到 

ρf (r) =
1

π2×∫ ∞

k0(r)

k2dk
exp

{[√
k2c2 + c4 − c2 − V (r)− µ

]
/kBTe

}
+1

,

(12)

k0 (r) =
[
2V (r) c2 + V 2 (r)

] 1
2 /c

kB

在上式中,    , c 和 μ

分别是光速和化学势,   为玻尔兹曼常数. 对核电

荷为 Z 的离子来说, 通过离子球的电中性来确定

化学势  ∫ rs

0

4πr2[ρb (r) + ρf (r)]dr = Z, (13)

ρb (r)

在这里, 通过束缚电子波函数来计算束缚电子密度

 , 即 

ρb (r) =
1

4πr2
∑
j

lj
[
P 2
j (r) +Q2

j (r)
]
, (14)

lj其中,   为 j 态的占据数.

 2.3    离子关联模型

离子球模型只考虑中心离子对电子结构的影

响, 在实际的热稠密等离子体环境中, 离子的随机

热运动将导致相邻离子的电子云发生重叠, 引起近

邻离子间对中心离子的电子结构发生影响. 为了考

虑近邻离子分布对电子结构产生的影响, 我们发展

了离子关联的屏蔽 [21,49]
 

V (r) = V0(r)−
ne
βee

∫
Cee (|r − r′|)hie (r′) d3r′

− ni

βie

∫
Cie (|r − r′|)hii (r′) d3r′, (15)

V (r) V0(r)

Cab(r) hab(r)

βab = 1/kBTab

在上述  的表达式中, 第一项  为孤立的中

心原子势; 第二项表示等离子体环境中的自由电子

与离子之间的相互作用; 第三项表示等离子体环境

中离子-离子之间的相互作用. 其中, 后两项的等离

子体环境效应是通过粒子-粒子之间的直接关联函

数  与总关联函数   描述的 ;  在这里

 为拉氏乘子; 下标 a 和 b 表示 e 或 i.

hie(r)首先, 电子-离子的总关联函数  通过自由

电子密度来定义 

hie (r) =
ρf (r)

ρf(rs)
− 1, (16)

ρf (r) ρf(rs)

ρf (r)

其中  、  分别表示离子周围的自由电子密

度分布和离子球边界的自由电子密度,   由方
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Cie(r)

Cee(r)

hii(r)

程 (12)计算得到. HNC近似 [48,49] 被用来计算强耦

合系统下的电子-离子的直接关联函数   、电

子-电子的直接关联函数  以及离子-离子的总

关联函数  . 方程如下: 

hab (r) = exp [−βabVab (r) + hab (r)− Cab (r)]− 1,
(17)

Vab(r)

Vie(r) Vee(r)

Vii(r)

  表示 a 粒子和 b 粒子之间的相互作用势. 其

中,   是方程 (15)的单电子有效势, 而  和

 分别为 Deutsch势 [58] 和 Yukawa势 [59]. 对于

电子-电子和离子-离子关联函数的完全确定是通

过 Ornstein-Zernike(OZ)关系 [49]
 

hab (r) = Cab (r)+
∑
c

nc

∫
dr′Cac (r

′)hcb (|r − r′|) ,

(18)

nc

与式 (17)形成闭合关系自洽迭代求解得到的, 其

中  为 c 类粒子的密度. 该方法已成功应用于平

均原子模型中, 形成了热稠密物质中电子、离子结

构的自洽场计算, 并将自洽的电子、离子结果用于

分析 X射线汤姆逊散射、开展自扩散系数和剪切

黏度的计算以及非平衡状态下宏观物理性质的计

算 [42,43,60,61], 该方法还进一步扩展至高 Z的 Au元

素在超高压冲击压缩下的行为, 与实验及模拟结果

进行了验证比对, 揭示了从凝聚态向温稠密物质过

渡过程中的一些新现象 [62].

 2.4    其它等离子体屏蔽模型

对于等离子体环境下的单电子势 (9)、(10)、

(11)以及 (15)可以通过代入方程 (5)求解得到不

同屏蔽模型下的电子结构. Debye-Hückel 模型和

离子球模型作为描述等离子体屏蔽效应与原子结

构的经典基础模型, 为热稠密等离子体原子物理研

究奠定了重要理论框架. 随着研究不断深入, 在这

两种基础模型之上已逐步发展出包含高阶屏蔽修

正、量子效应改进等更精细物理效应的诸多衍生模

型. 此外, 热稠密等离子体原子结构计算领域还涌

现了其它的方法. 例如, 平均原子 (Average Atom,

AA)模型 [14,41,44,45], 它通过将等离子体中同类离子

等效为平均原子, 高效兼顾了统计平均效应与原子

壳层结构, 成为物态方程、光谱参数计算的常用工

具; 量子分子动力学 (Quantum Molecular Dynamics,

QMD)模拟 [63], 它基于密度泛函理论根据电子分

布考虑离子运动效应, 能够精准捕捉粒子间强关

联效应与非均匀体系的微观动态过程; 格林函数

(Green’s Function)与多体微扰理论 (Many-Body

Perturbation Theory, MBPT)[64],  则从多体相互

作用出发, 系统计入电子-电子、电子-离子关联修正,

为高精度理论研究提供了有力支撑. 限于文章篇

幅, 本节不再对 Debye-Hückel模型、离子球模型

的衍生变体以及其余各类先进方法展开详细论述.

 3   IPD的理论方法与发展

在热稠密等离子体环境中, 由于屏蔽势的影

响, 浸没在等离子体环境中的离子的能级被展宽和

移动, 从而导致 IPD效应. IPD与电离平衡密切相

关, 因此影响等离子体的宏观物理性质, 如状态方

程和不透明度. 由于 IPD的重要性以及迫切需要

理解释热稠密等离子体中 IPD的相关实验结果,

IPD模型得到了快速的发展.

 3.1    two-step 模型

εiso

Viso = 0− εiso

εenv

εs

Venv = εs − εenv

本节首先讨论计算 IPD的 two-step模型 [49],

two-step模型来源于 Sang-Kil Son等人发展的 two-

step Hartree-Fock-Slater模型 [16].  该模型并不是

简单的解析模型, 而是一种依赖于包含了热稠密环

境效应的原子结构计算的理论方法. 所以, 实现该

理论方法的计算步骤如下: 首先, 通过标准的 FAC

去求解孤立情况下的束缚电子轨道能量  , 得到

孤立情况下的电离能  ; 其次, 使用修

改后的 FAC引入电子屏蔽效应以及离子的关联效

应, 求解等离子体环境下的束缚电子轨道能量 

以及离子球边界势能  , 得到等离子体环境中的电

离能  . 最后通过 

Itwo-step = Viso − Venv = εenv − εiso − εs, (19)

ε > 0

ε = 0

ε > εs

ε = εs

0 > ε > εs

获得 IPD. 上述处理方式的物理依据在于: 孤立情

况下, 仅当电子的能量   时才为连续电子, 所

以  被称为孤立原子情况下的电离线; 而在热

稠密等离子体环境中, 当电子的能量   时, 已

经被近邻离子所共有电子不能被束缚到单个离子

球中, 可以视为连续电子, 故   被认为是等离

子体环境中的电离线, 其中  能量的电子,

称为准连续电子. 在等离子体环境中, 束缚电子变

为准连续电子的过程称为内电离, 束缚电子变为连

续电子的过程称为外电离.
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 3.2    EK 模型

EK模型 [12] 旨在处理强耦合等离子体环境. 该

模型的出发点是将热力学平衡概念推广至含库仑

相互作用体系, 认为带电粒子间的强相互作用会导

致额外的静电自由能, 进而改变系统的化学势和电

离平衡. EK模型通过引入“临界电子密度”的概念,

构建了有效屏蔽长度来描述 IPD. 该模型假设 IPD

的函数形式在临界密度两侧具有不同的解析表达

式, 并通过连续性条件确定衔接参数. 这一假设虽

然在形式上连接了不同密度区域, 但在理论上仍存

在一定的特设性. 当离子密度低于临界密度时, 模

型倾向于德拜屏蔽行为; 而在高密度区, 则通过修

正的屏蔽长度来逼近离子球极限. 在 EK模型中,

净电荷为 z 的离子的 IPD能够表示为 

IEK (ζ) =
(ζ + 1)

rs

rs/D Ncr ⩾ ni
(
1+Z̄

)
C
(
1+Z̄

)1/3
Ncr < ni

(
1+Z̄

)
,

(20)

rs ni

Z̄

Ncr

其中,   为离子球半径, D 为 Debye屏蔽长度,  

为离子数密度,   为平均电离度, 常数 C 是通过在

临界密度  处 IPD的连续性来确定. 

C =

(
rs(

1 + Z̄
)1/3

D

)
Ncr

Ncr临界密度  的定义如下 

Ncr =
3

4π

(
Te
Z2

)
Te式中 Z 为原子序数,   为电子温度.

 3.3    SP 模型

SP模型 [13] 的 IPD公式是一个基于有限温度

Thomas-Fermi统计模型的插值公式, 它通过求解

该模型在离子球边界条件下的解析近似, 连接了低

密度 (Debye-Hückel极限)和高密度 (离子球极限)

两个经典情形. SP 模型认为中心离子受到等离子

体环境中电子和离子的平均势能影响, 其中心离子

周围的电势分布是球对称的, 由稳定分布时平均的

球对称电荷密度决定. 该模型分别用非相对论的

Fermi-Dirac统计和 Maxwell-Boltzmann统计来

描述其中的电子和离子. SP模型忽略了涨落效应,

考虑每个微扰元和中心离子之间的位置相关性, 以

及每个微扰元和其它微扰元的平均分布之间的相

关性. 一个净电荷为 z 的离子的 IPD是 Debye屏

rs蔽长度 D 与离子球半径  比值的函数: 

ISP (ζ) =
3 (ζ + 1)

2rs


[
1 +

(
D

rs

)3
]2/3

−
(
D

rs

)2
 ,

(21)

D ≫ rs在低密度极限下,   , SP模型约化为 Debye-

Hückel模型的 IPD公式, 即 

IDH (ζ) =
(ζ + 1)

D
, (22)

D ≪ rs在高密度极限下,    , SP模型趋于离子球模

型的 IPD公式, 即 

IIS (ζ) =
3 (ζ + 1)

2rs
, (23)

所以, SP模型本质上是这两个经典极限的光滑插值.

 3.4    其它 IPD 计算模型

除了方程 (19)、(20)、(21)计算的 IPD公式外,

国际上还提出了许多 IPD的计算方法. 例如 two-

step Hartree-Fock-Slater模型 [16],  该模型以有限

温度 Hartree-Fock方法和 muffin-tin型球形势为

理论基础, 采用Wigner-Seitz球描述离子球, 通过

数值对角化获取束缚态与连续态波函数. 第一步在

巨正则系综下确定自由电子密度与化学势, 第二步

保持自由电子密度不变, 对选定的束缚电子组态进

行微正则系综计算, 得到该组态下的单电子能级.

最终将等离子体环境中的电离能与孤立离子的

电离能相减来获得 IPD. 以及基于第一性原理并

采用有限温度密度泛函理论 (Finite-Temperature

Density Functional Theory, FT-DFT), 结合投影

缀加波 (Projector Augmented-Wave, PAW)激发

态势来计算 IPD 的方法 [65]. 该方法以面心立方

(Face-Centered Cubic, FCC)结构的周期性超元

胞对 Al等离子体进行建模, 将 K、L 层电子冻结为

芯态, 构建不同电荷态对应的激发态 PAW势, 进

而求解有限温度下的 Mermin-Kohn-Sham方程 ,

通过自洽迭代获得价电子的波函数、能级分布及占

据数. 最终借助总自由能差与芯能级校正来提取

K边能量, 实现 IPD效应的直接计算. 结构因子

(Structure Factor, SF)模型 [17,18] 同样是 IPD计算

的有效手段, 其核心思路是通过量子统计多体理论

与格林函数方法, 建立 IPD 效应与离子动力学结

构因子的直接关联. 该模型以涨落-耗散定理和介

电函数为理论基础, 先将逆介电函数分解为离子结

构因子、电子结构因子及两者的耦合结构因子; 再
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通过格林函数近似求解单粒子自能实部, 定量表征

连续态下移的贡献, 最终将复杂的动力学结构因子

简化为静态结构因子, 推导出 IPD的解析表达式.

除此之外, 还有考虑库仑对势相互作用来计算热稠

密等离子体 IPD的粒子-粒子巨正则Monte Carlo

模型 [66]; 在 SP模型的基础上, 假设离子近似固定

在晶格位置, 引入自由电子数涨落, 将 IPD 从单一

确定值扩展为概率分布的涨落模型 [15]; 以及使用

经典分子动力学模拟 [19] 研究热稠密等离子体中的

IPD等方法. 这些理论研究加深了我们对热稠密等

离子体中屏蔽效应的理解. 值得指出的是, 当前热

稠密等离子体 IPD的计算基本上都是基于局域热力

学平衡 (Local Thermodynamic Equilibrium, LTE)

假设. 这一假设虽为理论计算提供了简化框架, 使

其在传统等离子体体系的研究中得到广泛应用, 但

随着实验技术的突破, 其适用性正面临严峻挑战.

现有 X射线自由电子激光器 (X-ray Free-Electron

Laser, XFEL)所产生的热稠密等离子体 [67], 已被

证实处于非局域热动平衡 (Non-Local Thermody-

namic Equilibrium, NLTE)状态 [49,70], 这种 NLTE

特性会影响等离子体的微观结构与相互作用机制,

进而对 IPD这一关键物理参数的计算结果产生不

可忽视的影响. 鉴于本文的研究重点主要集中于

LTE条件下的热稠密等离子体, 因此对于 NLTE

情形不作详细展开.

 4   电子碰撞电离的理论方法与发展

电子碰撞电离过程是热稠密等离子体中最重

要且最具代表性的原子过程之一. 该过程是指自由

电子与处于等离子体环境中的原子或离子发生碰

撞, 将其束缚电子激发至连续态从而实现电离的过

程. 它是决定等离子体电离平衡与电荷态分布的关

键微观机制, 直接制约着等离子体的辐射不透明

度、能量输运以及状态方程等宏观性质. 该物理过

程可以表示为 

A+ζ
m + e⇔ A+ζ+1

m′ + e+ e

m′ ζ + 1这里 m 和   为离子的状态; z、   为离子的电

荷态; e为连续态的电子.

 4.1    Lotz 半经验方程

国际学界已发展多种用于计算电子碰撞电离

截面的理论方法, 并且这些模型各具特色, 在各自

适用的区间可以给出合理的描述. 首先讨论的是

Lotz半经验方程 [31,32]. 该公式是由 Lotz于上世纪

六十年代提出, 他将总截面写为各亚壳层贡献的求

和, 其具体形式为 

σLotz=

N∑
i=1

aiqi
ln (ε0/Ii)

ε0Ii
{1−bi exp [−ci (ε0/Ii−1)]} ,

(24)

ε0 Ii

I1 qi

ai、bi、ci

ε0 ≈ I1

其中,   为入射电子能量;   为第 i 个亚壳层电子

的结合能 (  为电离能);   为第 i 个亚壳层内的等

价电子数;    为由实验、理论或合理推测

确定的经验常数. 公式 (24)的设计具有明确的物

理考虑, 在阈值能量附近 (  ), 公式约化为 

σ ≈ a1q1
ε0/I1 − 1

I21
(1− b1) ∝ ε0/I1 − 1,

ε0 ≫ Ii

符合Wannier定律 [72] 在阈值附近的线性行为. 在

高能渐近区 (  ), 公式约化为 

σi ≈ aiqi
ln (ε0/Ii)
ε0Ii

∝ ln ε0
ε0

,

符合 Born近似 [73] 在高速极限下的行为. Lotz半

经验方程在原子物理和等离子体物理领域产生了

深远影响. 其主要贡献在于, 提供了一个参数化方

法, 使得大量未知体系的电离截面可被快速估算,

为早期等离子体模拟、天体物理建模和辐射输运计

算提供了必要的输入数据. 在早期的原子数据积累

和等离子体模拟中发挥了不可替代的作用. 其对截

面能量依赖行为的物理描述, 至今仍作为检验和校

准更精确计算的重要参考. 然而, 随着计算能力和

理论方法的进步, Lotz半经验方程的局限性也日

益凸显. 该公式仅适用于基态单电离, 不涉及多重

电离、激发态电离或内壳层电离; 并且仅适用于稀

薄等离子体, 没有考虑等离子体环境效应的影响,

也没有考虑碰撞限制 (即高密度下可能出现的激发

态截断). 这些限制意味着 Lotz半经验方程主要适

用于稀薄、低密度的等离子体条件.

 4.2    DW 近似

另一个与 Lotz半经验方程有同样里程碑意义

的方法为 DW近似 [30], 因其兼顾计算精度和效率

至今仍为热门方法之一. 其核心物理假设是将入射

电子与靶离子的相互作用分为两部分的叠加. 第一

部分是一个平均的、球对称的静态势场 (主要贡

献), 第二部分是一个剩余的、非球对称的微扰项

(次要贡献). 在 DW近似中, 入射电子不再被看作
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自由的平面波, 而是认为它在靶离子的平均势场中

运动. 这个平均势场通常包括原子核的库仑势、束

缚电子的屏蔽势以及在等离子体环境中来自周围

带电粒子的平均屏蔽势. 入射电子的波函数通过求

解在该平均势场中的薛定谔方程或狄拉克方程获

得. 由于入射电子的波函数被靶离子势场所扭曲,

因此被称为扭曲波, 从而携带了碰撞过程中最重要

的静电相互作用信息. 对于散射电子和电离后出射

的自由电子, 同样采用扭曲波描述, 但根据其所在

区域的渐近行为选择相应的边界条件. 在 DW近

似下, 电子碰撞电离关于出射电子能量的微分截面

方程 [74] 为 

σ (ε0, ε) =
1

k20g0
Ω01, (25)

ε0 k0

g0

Ω01

其中,   和  分别为入射电子的能量和动量, e 为

出射电子的能量,    为初态的简并度. 碰撞强度

 为 

Ω01 = 2
∑

κ,JT,k,α0,β0

Qk(α0κ;β0κ)

× ⟨ψ0∥Zk(α0, κ)∥ψ1, κ; JT⟩⟨ψ0∥Zk(β0, κ)∥ψ1, κ; JT⟩,
(26)

JT

Zk(α0, κ) Zk(β0, κ)

α0 β0 ψ0

ψ1 Qk

其中 k 为出射电子的相对论角量子数,    是末态

耦合出射电子的总角量子数,   、 

表示张量, k 为张量的秩,   、  为单电子态,  

和  分别表示靶的初态和末态. 径向部分   
[75]

表示为 

Qk (α0κ;β0κ) =
∑
κ0,κ1

[k]
−1

P k (κ0κ1;α0κ)

× P k (κ0κ1;β0κ) , (27)

κ0 κ1

[k] = 2k + 1 P k

其中,    、   分别为入射电子和散射电子的相对

论角量子数,   .   表示为 

P k (κ0κ1;α0κ) = Xk (α0κ0;κκ1)

+
∑
t

(−1)
k+t

[k]

{
jα0 j1 t

j0 jα1
k

}
Xt (α0κ0;κ1κ) ,

(28)(
jα0

j1 t

j0 jα1
k

)
6j

Xk

其中,  t 为张量的秩 ,    为   符号 .

  的具体表达式如下 

Xk (α0κ0;κκ1) =
⟨
α0∥Ck∥κ

⟩ ⟨
κ0∥Ck∥κ1

⟩
×Rk (α0κ0;κκ1) , (29)

Ck Rk其中  为归一化的球谐张量,    为广义 Slater

积分 

Rk (α0κ0;κκ1) =

∫
rk<
rk+1
>

ρα0κ (r1) ρκ0κ1 (r2) dr1dr2,

(30)

r< r> r1 r2

ρα0κ(r) = Pα0
(r)Pκ (r) +Qα0

(r)Qκ (r)

Qk

Ω01

  和   分别为   和   之间的较小者和较大者,

 . 除了径向

 外 , 方程 (26)中的角向部分可以通过 Racah

解耦方程进行化简 [76], 从而得到碰撞强度  的最

终表达式, 这里不进行详细的讨论. 最后对出射电

子能量 e 采用式 (25)进行能量积分, 得到电子碰

撞电离总截面 

σ (ε0) =

∫ (ε0−I)/2

0

σ (ε0, ε)dε, (31)

ε0 = ε1 + I + ε

ε1

C5+ O7+ Mg11+ Ar17+

Fe25+

Cu28+ As32+ Kr35+ Y38+ Mo41+

其中 I 为电离能, 并且   满足能量守

恒,    为散射电子的能量. 与更精确的方法相比,

DW近似对电子交换效应 (入射电子与靶电子因全

同性而产生的量子效应)和通道耦合采取了简化处

理. 在这种近似下, 电子交换效应通常通过交换势

或 Born-Oppenheimer交换近似 [77] 加以考虑 , 但

并非自洽地包含在波函数中; 并且该方法忽略了碰

撞过程中靶离子内部不同激发态之间的通道耦合,

不考虑靶离子在碰撞过程中可能发生的内禀态变

化对散射波函数的反馈作用. 这一系列假设使得

DW近似在计算效率和物理精度之间取得了良好

的平衡. 因此在处理复杂原子体系的电子碰撞过程

时, DW近似已成为首选的理论工具. 该方法已被

系统应用于轻核区类氢离子的电子碰撞电离截面

计算, 涵盖  、  、  及  等离子体系,

并进一步扩展至磁约束聚变与天体物理等离子体

中常见的、处于中核区的杂质离子体系, 如  、

 、  、  、  及  等. 在DW近

似框架下获得的电离截面, 经与实验测量、其它理

论结果及国际推荐数据比对, 整体上展现出良好的

一致性, 从而为低至中等 Z元素的类 H 离子提供

了系统且高精度的电离数据支撑 [78–82].

 4.3    CBE 近似

Qk

针对 DW近似计算的简化, 又催生了 CBE近

似 [33]. 在 CBE近似中, 自由电子波函数采用库仑

波函数来描述, 即扭曲势选取为库伦势. 此时方程

(26)的径向部分  能够进一步的简化, 然后利用

Bar-Shalom, Klapisch以及 Oreg的因式分解法 [83]

能够得到一个计算非常快速并且相对精确的参数
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化方程 [84,85]
 

QR = A ln (µ)+D
(
1− 1

µ

)2

+

(
c

µ
+

d

µ2

)(
1− 1

µ

)
,

(32)

µ = ε0/I这里  , A、D、c、d 分别为拟合参数. 其中,

参数 A 是与高能渐近行为相关的有效振子强度,

集成了靶电子的轨道平均偶极振子强度信息, 决定

了截面曲线在高能尾巴的高度. 参数 D 是与阈值

附近行为相关的形状因子, 主要控制截面峰值的大

小, 并确保截面曲线在阈值处平滑地由零上升. 它

与靶的激发态结构和低能电子关联的强度有关. 参

数 c 和 d 是联合起作用的中低能区的精细调节系

数, 它们协同描述了碰撞动力学中的非偶极效应和

更细致的能量依赖关系. 对于不同的入射电子能量

通过使用各个参数去得到总的电子碰撞电离截面.

当靶离子的电荷较高以及入射电子的能量较大时,

入射电子与靶离子之间的库仑相互作用占据主导

地位. 此时, CBE近似具有高精度与高效率的核心

优势. W作为托卡马克装置中面向等离子体部件

的主要材料, 其各电荷态的电离数据对聚变等离子

体建模至关重要. 而 CBE近似对于这类高 Z元素

可快速生成电子碰撞电离数据, 弥补了高精度方法

计算量过大的不足, 因此 CBE近似在 W等离子

体系中展现出重要价值 [86–88].

 4.4    BED 近似

df (ω)

dω

BED近似 [34] 也是计算电子碰撞电离截面的

热门方法之一. 它是结合Mott截面 [90] 和二元相遇

截面 [91] 推导的径向积分的半经验方程, 其中还考

虑了高能量范围的 Bethe极限 [89]. 在 BED近似下

需要用到束缚-自由的微分振子强度   , 它与

Bethe系数相关, 但它比 DW近似计算的径向积分

要简单的多. BED近似下得到的半经验方程 [92] 为 

σi (t) =
S

t+ u+ 1

[
D (t) ln t

+

(
2− Ni

N

)(
t− 1

t
− ln t

t+ 1

)]
, (33)

D(t)其中,   的定义为 

D (t) ≡ N−1

∫ (t−1)/2

0

1

ω + 1

df (ω)

d (ω)
d (ω), (34)

方程 (33)中, S 是一个复合参数, 由该轨道的基态

性质 (半径、电子数、电离能)决定的几何标度因

S = 4πα2
0N (R/I)

2
α0

t = ε0/I

µ = U/I

D(t)

2− Ni

N

Ni ≡
∫ ∞

0

df (ω)

dω
dω Ni

ω = ε/I

Be+ Be2+ Be3+

Be+

子,  定义为   ,    为玻尔半径 ,

R 为里德伯能量;    是归一化入射能量, 即

入射电子能量与靶电子电离能的比值;   为

低能修正的缓冲能量, 它使得公式在阈值附近的行

为更平滑、更符合实际, U 为壳层内电子的动能;

 是归一化的、能量依赖的有效偶极振子强度

分布的积分, 其将精确的光学数据融入到电子碰撞

截面的计算中.    是一个交换效应的修正因

子, 来源于二元碰撞理论中的 Mott 截面. 它考虑

了入射电子与靶电子不可区分性对散射概率的修

正, 其中, N 为壳层内的电子数, 角标 i 为壳层的序

数,    ,    表示从某个特定原子

轨道电离出去的电子的有效数目, 在物理上, 它远

不止是简单的电子计数, 它实际上是该轨道的总偶

极振子强度,    是归一化出射能量, 即出射

电子能量与靶电子电离能的比值. BED近似被用

来计算中性 Be原子及其  、  、  从基态

和第一激发态的电子碰撞电离截面 [93]. 结果表明,

BED近似对  基态表现最优, 其与实验数据 [94]

惊人吻合. 对于其它的情况, 由于缺乏相应的实验,

无法直接验证 BED近似的理论数据. 但 BED近

似对激发态和高电荷态的计算相比与其它的方法

具有一定的误差, 需谨慎使用.

 4.5    R 矩阵

10− 20 a0 a0

前面介绍的 Lotz半经验方程、DW近似、

CBE近似以及 BED近似, 在电子碰撞截面计算时

更偏向于计算效率. 接下来介绍的电子碰撞电离截

面计算的方法将会更偏向于计算精度.  首先是

R矩阵 [35,95,96], 该方法的核心在于将电子与靶离子

组成的复合系统在空间上进行分区处理, 通过边界

处的 R矩阵衔接不同区域的波函数, 从而将复杂

的多体散射问题转化为可求解的边界值问题, 最终

得到电离截面. 具体而言, 该方法将散射空间划分

为内区和外区, 在内区 (半径约等于靶电子云范围,

通常取  ,   为玻尔半径), 入射电子与靶

电子之间的交换效应和电子-电子关联效应占据主

导, 复合系统的行为类似于一个具有分立能级的束

缚态; 在外区, 入射电子与靶的短程相互作用已经

结束, 电子仅感受到靶离子的长程库仑势和极化

势, 其运动由耦合的微分方程描述. 内区的计算首

先是通过加入 Bloch算符使非厄米的总哈密顿量
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Ek

wik

转化为厄密算符, 然后在一个有限球体内对角化总

哈密顿. 最后, 得到一组离散的本征能量   和对

应的表面振幅  (即本征波函数在边界上的值),

进而构造出 R矩阵 

Rij (E) =
1

2a0

∑
k

wikwjk

Ek − E
, (35)

Ek wikwjkR矩阵是能量的函数, 其极点位置  和留数 

精确编码了复合系统在内部的所有共振结构, 这

正是 R矩阵区别于其它方法的核心优势. 因为它

不仅包含非共振背景, 还自动且精确地包含了所

有 Feshbach形状共振 [97,98] 的贡献. 外区的耦合微

分方程在边界上的对数导数值由 R矩阵给定, 将

其传播到渐近区域并与库仑波函数的渐近形式匹

配, 即可提取出 K矩阵和 S矩阵, 进而通过 

σ (i → f) =
π
k2i

∑
Jπ

2J + 1

2 (2Li + 1) (2Si + 1)

∑
ιiιf

∣∣T J
ιfιi

∣∣2,
(36)

T = S − I ki

Li

Si ιi

ιf

Al2+

获得电离截面. 在这里   ,    为入射电子

的动量, i、f分别为初态和末态,    为初态的轨道

角动量,   为初态的自旋角动量,   为入射电子轨

道角动量,   为出射电子轨道角动量. R矩阵的强

大之处在于, 一旦内区的哈密顿量矩阵被对角化,

所有能量下的 R矩阵均可通过一次简单的求和得

到, 这使得它成为处理宽能段内大量共振结构的首

选方法, 在惯性约束聚变和天体等离子体建模中具

有不可替代的地位. R矩阵在处理内区时, 认为入

射电子被目标离子的势场暂时俘获, 与离子共同形

成准束缚的共振态, 这些共振态由 R矩阵的极点和

对应的宽度来表征, 分别对应其能量位置和寿命;

处理外区时, 相互作用减弱, 电子与离子可视为独

立粒子, 通过匹配内、外区波函数, 即可得到共振

态衰变为各种电离通道或散射通道的概率幅. 该方

法在理论框架上系统性地涵盖了电子-离子碰撞中

的共振激发、通道耦合、自电离及辐射复合等复杂

物理过程, 能够实现对低能碰撞过程的高精度描

述, 被公认为当前原子碰撞领域最精确的计算工具

之一. 但由于矩阵维数随组态数目急剧增长, 使得

该方法在处理复杂多电子离子体系时面临显著的

数值挑战. R矩阵被用来计算   的电子碰撞电

离总截面 [99], 首次将直接电离、激发自电离、共振

激发双自电离和共振激发自双电离四种过程在一

致的理论框架下同时处理, 所得到的总截面与实验

结果 [100] 高度吻合. 展示了统一 R矩阵在定量描述

复杂共振电离过程中的强大能力, 也揭示了处理高

里德伯态损失通道的未来改进方向. 此外, R矩阵

还被用于复杂原子和离子的电子碰撞激发截面 [101],

为后续众多复杂原子 (如类 Ne、类 B、W离子)的

R矩阵散射研究奠定了方法论基础.

 4.6    CC 近似

N + 1

CC近似 [36] 也是属于高精度计算的方法. 它的

核心理念在于, 碰撞过程中入射电子与靶原子/离

子并非简单地“擦肩而过”, 而是会形成一个临时的

复合体系. 这个复合体系在演化过程中, 各个可能

的衰变或跃迁通道之间存在强烈的量子力学干涉

和耦合. CC近似的核心目标就是通过求解包含所

有重要末态通道的耦合方程组, 精确描述这一复合

体系的演化, 从而获得从初态到各个末态 (包括电

离连续态)的跃迁概率. 对于  个电子的复合

体系, 其波函数将展开为靶态波函数与入射电子波

函数的乘积之和 [102–104]
 

Ψ (E) = A
∑
i

χiθi +
∑
j

cjΦj , (37)

A =
1√

N + 1

∑
p
(−1)

p
P

χi

θi

cj

Φj

Φj

式 (37)的第一项为物理核心项, 这一项描述了入

射电子与靶原子/离子发生真实散射的开放通道.

其中,    为反对称化算符;

下标 i 遍历所有被纳入计算的通道;   为第 i 个靶

态的波函数;    为第 i 个通道的入射电子波函数;

求和号表示将所有物理上重要的靶态通道进行线

性叠加, 这是密耦合名称的由来, 通道越密, i 的数

目越多, 计算结果就越精确. 第二项为短程修正项,

这一项描述了当入射电子进入靶内部强关联区域

时, 电子之间产生的短程极化、相关效应, 以及因

靶态展开不完整而缺失的关联信息. 其中,   为展

开系数;   为短程关联基函数, 这是由束缚型基组

构成的 (N+1)个电子的状态. 应当注意的是,   

中的 (N+1)个电子都集中在原子核附近的有限空

间内, 不满足散射边界条件 (即不延伸到无穷远).

它的作用是补偿第一项中因截断 (仅取有限 i)而

丢失的短程电子-电子关联效应, 确保在原子内部

区域的波函数足够精确. 第二项中的求和表示用一

组完备的束缚基组来展开短程关联部分. 在实际计

算中, j 的数目通常远大于 i 的数目 (因为在内部区

域需要极精细的描述). CC近似相比 R矩阵在能
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量范围上更具灵活性. 然而, 体系波函数的计算对

其靶态的选择高度敏感, 且当靶态数目增多时计算

复杂度急剧上升. CC近似被运用于计算 B离子的

激发态电离截面 [105], 与 R矩阵的计算结果合理一

致. 还计算重原子 Kr、W和 Pb元素的电子碰撞电

离截面 [106]. 其计算结果表明, 相比 DW近似等微

扰方法, CC近似系统性地降低了直接电离截面,

但与 R矩阵计算的结果相一致, 揭示了微扰方法

可能存在的系统性偏差.

 5   理论模型的数值计算

 5.1    热稠密等离子体环境下的原子结构

Fe16+ 1s22s22p6 1S0

ne = 9× 1022 cm−3

T = 100 eV

本小节系统研究热稠密等离子体中原子或离

子的中心势场以及自由电子波函数等原子结构特

性. 首先, 以   的   组态为例, 分析

不同等离子体屏蔽模型模型下的原子中心势能.

图 1 展示了自由电子密度   , 等

离子体温度为  时的情况. 其中, 黑色实

线代表孤立情况; 红色点线代表 Debye-Hückel模

型计算的结果; 绿色虚线代表离子球模型计算的结

果; 蓝色点-虚线代表离子关联模型计算的结果.
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e=9T1022 cm-3
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ne = 9× 1022 cm−3

T = 100 eV Fe16+ 1s22s22p6 1S0

图 1　在自由电子密度   , 等离子体温

度    时,   的  组态的原子势. 黑

色实线代表孤立情况; 红色点线代表 Debye-Hückel模型计

算的结果; 绿色虚线代表离子球模型计算的结果; 蓝色点-

虚线代表离子关联模型计算的结果

1s22s22p6 1S0
Fe16+ ne = 9 ×

1022 cm−3 T = 100 eV

Fig. 1. The atomic potential for the    configur-

ation  of      at  a  free  electron  density  of   

  and a plasma temperature of    . The

black solid line represents the isolated case; the red dotted

line  represents  the  results  calculated  by  the  Debye-Hückel

model;  the  green  dashed  line  represents  the  results  calcu-

lated by the ion-sphere model; the blue dot-dashed line rep-

resents the results calculated by the ion-correlation model.

Fe16+
从图 1 中可以看出, 考虑热稠密等离子体环境

效应后,    的中心势场发生上移, 反映出等离

子体环境的屏蔽效应消弱了原子核对电子的吸引

作用. 并且, 三种等离子体屏蔽模型下的原子中心

势呈现出不同的结果. 从图 1中可以发现, Debye-

Hückel模型的屏蔽效应最强, 离子球模型的屏蔽

效应其次, 离子关联模型的屏蔽效应最弱. 核心原

因在于, Debye-Hückel模型作为早期的理论尝试,

根植于弱耦合理想气体假设. 认为任何离子都会被

周围的带电粒子瞬间、线性地中和. 这种高度理想

化的处理虽然简洁优美, 但因完全忽略了电子间的

交换关联以及离子对电子云的约束, 导致了过于强

烈的指数级衰减. 因此, 在热稠密等离子体环境中

构成了过度屏蔽. 而离子球模型虽然适合强耦合图

像, 但它用硬性边界来近似复杂的多体相互作用.

这种人为截断虽然在一定程度上反映了等离子体

密度的约束效应, 但其屏蔽机制源于对长程库仑力

的物理边界限制, 而非粒子间屏蔽的自然结果. 相

比之下, 离子关联模型不仅考虑了给定离子球内的

自由电子贡献, 还考虑了离子-离子之间的关联效

应, 反映了中心离子对环境效应最真实的响应. 这

种合理的处理方式使得屏蔽效应最弱, 却更接近物

理真实.

Fe16+ 10eV
P (r) ne = 9 ×

1022 cm−3 T = 100 eV

ne = 9× 1023 cm−3 T = 100 eV
ne = 9× 1024 cm−3 T = 100 eV

ne = 9× 1023 cm−3 T = 50 eV

在热稠密等离子体环境效应对中心势场直接

影响的基础上, 又进一步考察了环境效应对自由电

子波函数的影响. 自由电子波函数受原子核影响较

弱, 而受到等离子体环境影响将更为明显, 同时,

它也是表征散射行为的重要物理量, 其变化将显著

影响电子碰撞电离截面的跃迁矩阵元, 最终影响电

子碰撞电离行为. 所以, 在图 2给出了中心离子为

 时, 能量为  的自由电子径向波函数大分

量  . 其中, 图 2(a)为自由电子密度  

 , 等离子体温度  时, 三种等离

子体屏蔽模型下的自由电子波函数. 黑色实线代表

孤立情况; 红色点线代表 Debye-Hückel模型计算

的结果; 绿色虚线代表离子球模型计算的结果; 蓝

色点-虚线代表离子关联模型计算的结果. 图 2(b)

为在离子关联模型下, 不同等离子体状态下的自由

电子波函数. 黑色实线代表孤立情况; 紫色点线为

 ,   的结果; 青色虚线

为    ,    的结果 ; 粉色

点虚线为  ,    的结果 .

由图 2(a)可见, Debye-Hückel模型计算的自由电
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子波函数向外运动的趋势最明显, 其次是离子球模

型, 最后是离子关联模型. 这与图 1得出的结论一

致, 等离子体环境的屏蔽效应考虑的越强, 原子核

对自由电子的吸引越弱, 使得自由电子波函数向外

运动的趋势越明显. 由图 2(b)可见, 随着等离子体

温度降低、自由电子密度升高, 自由电子径向波函

数呈现出愈发显著的向外延展趋势. 其核心原因在

于, 等离子体温度降低以及自由电子密度增加会导

致等离子体耦合强度增强, 而更强的耦合效应会引

发更为显著的等离子体屏蔽作用, 屏蔽效应的增强

会削弱原子核的有效库仑势, 使得自由电子所受的

引力约束减弱, 进而呈现出向外运动的特征.

 5.2    热稠密等离子体环境下的 IPD

热稠密等离子体环境效应除了对原子中心势

以及波函数有影响外, 还会导致原子能级的移动以

及展宽, 从而出现 IPD效应. 而合理刻画热稠密等

离子体环境下的 IPD, 是准确求解热稠密等离子体

电子碰撞电离截面的重要前提. 为此, 本小节系统

探究了环境效应对 IPD的作用机制, 并且进一步

分析了不同 IPD模型计算所带来的影响. 首先探

ne = 9× 1022 cm−3

T = 100 eV T = 180 eV T = 300 eV

T = 100 eV T = 180 eV T = 300 eV

T = 100 eV T = 180 eV T = 300 eV

究了 two-step模型 [49]、EK模型 [12] 以及 SP模型 [13]

对于 Fe离子 IPD的影响. 这里, two-step选取的

原子结构数据来源于离子关联模型的计算. 图 3 给

出了自由电子密度  时, Fe离子

IPD随等离子体温度的演变规律. 其中, 黑色圆

形、蓝色菱形、紫色三角形代表 two-step模型分别

在  、   、   的结果 ;

红色实线、灰色实线、青色实线是 SP模型分别在

 、   、   的结果 ;  绿

色虚线、深绿虚线、粉色虚线是 EK模型分别在

 、   、   的结果 .  可

以看出, 对同一种 IPD模型、相同的等离子体环境

条件下, IPD随离子电荷态升高逐渐增大. 这是由

于相同密度与温度环境中, 高电荷态离子间的平均

库仑相互作用远强于低电荷态离子, 其电子结构受

离子关联效应与电子屏蔽效应的调制更为显著, 最

终表现为更高的 IPD数值. 同时, 对于同一电荷态

离子, IPD随等离子体温度升高逐步减小, 原因在

于温度升高会提升体系内电子与离子的热运动动

能, 降低等离子体有效耦合强度, 削弱电子屏蔽效

应与离子关联效应, 使得环境效应电离能的影响随
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图 2    中心离子为   时, 能量为   的自由电子径向波函数大分量   随 r的变化. 图 (a)给出了自由电子密度  

 , 等离子体温度   时, 三种等离子体屏蔽模型下的自由电子波函数. 黑色实线代表孤立情况; 红色点线代表

Debye-Hückel模型计算的结果; 绿色虚线代表离子球模型计算的结果; 蓝色点-虚线代表离子关联模型计算的结果. 图 (b)给出了

在离子关联模型下, 不同等离子体状态下的自由电子波函数 . 黑色实线代表孤立情况 ; 紫色点线为   ,  

 的结果; 青色虚线为   ,   的结果; 粉色点虚线为   ,   的结果

Fe16+ P (r) 10 eV

ne = 9× 1022 cm−3 T = 100 eV

ne = 9× 1023 cm−3 T = 100 eV ne = 9× 1024 cm−3 T = 100 eV
ne = 9× 1023 cm−3 T = 50 eV

Fig. 2. For the central ion   , the radial wavefunction large component    of free electrons with energy    is plotted as

a function of r. Figure (a) shows the free-electron wavefunctions under three plasma screening models, for a free electron density

  and plasma temperature    .  The black solid line represents  the isolated case;  the red dotted line

corresponds to the Debye-Hückel model; the green dashed line corresponds to the ion-sphere model; and the blue dash-dotted line

corresponds to the ion-correlation model. Figure (b) presents the free-electron wavefunctions under the ion-correlation model for dif-

ferent  plasma  conditions.  The  black  solid  line  again  denotes  the  isolated  case;  the  purple  dotted  line  corresponds  to

 ,    ; the cyan dashed line to    ,    ; and the pink dash-dotted line to

 ,   .
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之减弱. 此外, 在我们计算的热稠密区域电离能下

降, 同一等离子体状态下, 采用 two-step模型的计

算结果与 SP模型的计算结果吻合度更高 ,  与

EK模型差别较大.

T = 180 eV

ne = 9× 1022 cm−3 ne = 9× 1023 cm−3 ne =

9× 1024 cm−3

ne = 9× 1022 cm−3 ne =

9×1023 cm−3 ne = 9×1024 cm−3

ne = 9×
1022 cm−3 ne = 9× 1023 cm−3 ne = 9× 1024 cm−3

图 4给出了在等离子体温度   时 ,

Fe离子 IPD随自由电子密度的变化. 其中, 黑色

圆形、蓝色菱形、紫色三角形代表 two-step模型分

别在  、  、 

 的结果; 红色实线、灰色实线、青色

实线是 SP模型分别在   、  

 、  的结果; 绿色虚线、

深绿虚线、粉色虚线是 EK模型分别在  

 、  、 

的结果. 可以发现, 对相同的 IPD 模型、同一电荷

态 Fe离子, IPD随着自由电子数密度的增大呈现

明显上升趋势. 原因在于, 自由电子密度不断提升

会进一步增强离子核外的静电屏蔽作用, 削弱了原

子核对外层束缚电子的有效库仑束缚势, 进而造成

Fe16+ Fe15+

Fe16+

束缚电子能级整体下移, 使得能级压低程度不断加

剧. 结合 EK、SP模型的结果对比能够发现, two-

step模型所得 IPD计算结果依旧与 SP模型拟合

结果整体吻合度较高. 但与图 3相比, 此处出现了

明显差异: 随着自由电子密度持续升高, two-step

模型计算得到的  的 IPD数值相较于  出

现明显突增现象, 这一特殊变化趋势并未在 EK模

型与 SP模型两类解析模型中体现. 究其根本原因,

two-step模型求解 IPD以原子结构计算为基础, 可

真实反映离子内部电子排布演化规律,   发生

电离过程中会开启新的电子壳层结构, 电子排布状

态发生突变, 从而导致其 IPD数值出现异常提升.

在我们已发表的文章中 [47], 已经计算了自由
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图 3    自由电子密度  时, Fe离子的 IPD

随着等离子体温度变化关系. 黑色圆形、蓝色菱形、紫色三

角形代表 two-step模型分别在   、   、

 的结果 ; 红色实线、灰色实线、青色实线是 SP

模型分别在   、  、  的结果;

绿色虚线、深绿虚线、粉色虚线是EK模型分别在  、

 、   的结果

ne = 9× 1022 cm−3
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T = 100 eV T = 180 eV T = 300 eV
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Fig. 3. The IPD of iron ions as a function of plasma temper-

ature at a free electron density of    . In

the  figure,  black  circles,  blue  diamonds,  and  purple  tri-

angles  represent  the  results  of  the  two-step  model  at

 ,      and    ,  respectively;

solid red, solid gray, and solid cyan lines are the results of

the SP model at   ,    and   ,

respectively;  dashed  green,  dashed  dark  green,  and  dashed

pink lines are the results of the EK model at    ,

  and   , respectively.
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图 4    等离子体温度    时, Fe离子的 IPD随着

自由电子密度变化关系. 黑色圆形、蓝色菱形、紫色三角形

代表 two-step模型分别在   、  

 、  的结果; 红色实线、灰色实

线、青色实线是 SP模型分别在   、  

 、   的结果; 绿色虚线、深

绿虚线、粉色虚线是 EK模型分别在   、

 、   的结果

T = 180 eV

ne =

9× 1022 cm−3 ne = 9× 1023 cm−3 ne = 9 ×
1024 cm−3

ne =

9× 1022 cm−3 ne = 9× 1023 cm−3 ne = 9 ×
1024 cm−3

ne = 9× 1022 cm−3 ne = 9× 1023 cm−3 ne =

9× 1024 cm−3

Fig. 4. The  IPD of  iron  ions  as  a  function  of  free  electron

density at a plasma temperature of   . In the fig-

ure, black circles, blue diamonds, and purple triangles rep-

resent  the  results  of  the  two-step  model  at   

 ,    ,  and   

 ,  respectively;  solid  red,  solid  gray,  and  solid

cyan  lines  are  the  results  of  the  SP  model  at   

 ,    ,  and   

 ,  respectively;  dashed green, dashed dark green,

and  dashed  pink  lines  are  the  results  of  the  EK  model  at

 ,    ,  and   

 , respectively.
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ne = 9× 1023 cm−3

T = 75 eV

电子密度为  、等离子体温度为

 时, two-step模型、SP模型以及 EK模

型对Mg离子 IPD的影响, 如图 5所示. 其中, 黑色

圆表示 two-step模型计算的结果; 红色菱形、绿色

上三角形和蓝色下三角形分别表示 SF[17,18]、EK

和 SP模型计算的结果. 在图 3和图 4中, 我们发

现对于 Fe离子体, two-step模型的计算结果与 SP

模型吻合度较高, 而与 EK模型差异较大. 然而,

在图 5的 Mg离子体系中, 情况发生了反转: two-

step模型的结果更接近 EK模型. 出现这一有趣现

象的根本原因在于不同元素所处等离子体环境的

耦合强度差异. 相比于 Fe离子所处的环境, Mg离

子实验条件下的离子数密度更高, 导致体系的耦合

强度显著增强. SP模型作为弱耦合至中等耦合的

近似, 在强耦合环境下逐渐失效; 而 EK模型针对

强耦合设计的特性使其在Mg情况下表现更好. 这

一对比不仅验证了 two-step模型的自洽性, 也深

刻揭示了等离子体耦合强度是决定 IPD模型适用

性的关键物理因子.
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图 5　自由电子密度   , 等离子体温度

 时 ,    的 IPD随着电荷态   的变化 [47]. 黑

色圆形、红色菱形、绿色上三角形、蓝色下三角形分别代

表 two-step模型、SF模型、EK模型、SP模型的计算结果

Mgn+ Z∗

ne = 3× 1023 cm−3

T = 75 eV

Fig. 5. The IPD of as a function of     charge state   

at a free electron density     and plasma

temperature    [47].  The  black  circles,  red  dia-

monds,  green  upward  triangles,  and  blue  downward  tri-

angles represent the results calculated by the two-step mod-

el, the SF model, the EK model, and the SP model, respect-

ively.
 

对于 two-step模型, 其在计算电离能下降时

是考虑环境效应后的原子电离能与孤立原子电离

能之间差值得到的, 该模型物理图像清晰, 其数值

取决于环境效应对离子电离能量的影响, 适用于量

子效应主导的物理问题. 然而, 该模型的计算消耗

较大, 其计算成本随原子序数 Z急剧攀升, 对中高

Z元素需处理大量组态. 更重要的是, 其计算精度

依赖于屏蔽模型的选取. 如果选择的屏蔽模型无法

合理的描述等离子体环境效应, 则后续量子结构计

算的精确性反而被掩盖. SP模型是经典的解析模

型, 其主要适用范围偏向于弱耦合和中等耦合等离

子体. 因其形式简洁、计算效率极高且无需调用原

子结构程序, 在惯性约束聚变 (ICF)靶丸设计 [1]、

天体物理不透明度计算 [4–6] 以及大型辐射流体力学

模拟 [107] 中得到了极为广泛的应用. 然而, 该模型

的固有缺陷亦十分突出, 它本质上是一个平均场模

型, 假定每个离子所处的局域环境是各向同性且平

滑的, 完全忽略了自由电子密度的局域涨落以及邻

近离子实时构型引起的势场起伏. 近期在 LCLS等

大型 X射线自由电子激光装置上 [67] 的精密光谱实

验已明确指出, SP模型在固体密度附近会系统性

低估 IPD. EK模型是为描述强耦合等离子体而发

展的. 在某些固体密度下的温稠密物质光谱实验

中 (如金刚石压砧结合激光加热的测量 [108]), EK

模型的预测反而比 SP模型更接近实验结果, 这使

其获得部分研究者的青睐. 然而, 该模型所采用的

连续性假设缺乏严格的理论支持, 被普遍认为具有

特设性特征. 并且在弱耦合向中等耦合过渡的区

域, EK模型往往会过高估计 IPD, 从而在某些低

密度条件下产生误导性结果.

 5.3    热稠密等离子体环境下的电子碰撞电离

C2+

1s22s12p1 3P1

热稠密等离子体环境下电子碰撞电离的研究

不仅依赖于屏蔽模型的选取, 也依赖于电子碰撞电

离截面理论方法的运用. 针对这一难点, 本小节先

阐述了孤立情况电子碰撞电离理论方法之间的差

异. 我们课题组在先前的工作中 [21] 针对 Fogle等

人的实验, 计算了 C、N、O元素的类 Be离子的电

子碰撞电离截面 [109–111]. 对于  的电子碰撞电离

过程, DW近似 [30] 计算所得的阈值能量略低于实

验值, 但整体截面趋势与实验基本一致; CBE近似 [33]

虽能给出较为合理的阈值位置, 却在低能区间高估

了电离截面, 而高能渐近区域又出现低估; 相比之

下, BED近似 [34] 的结果在整个计算能量范围内均

与实验数据保持较好的一致性. 进一步分析表明,

DW近似阈值偏小主要源于对  组态能
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N3+

O4+

量的计算偏差. 而 DW近似与 CBE近似在高能量

区域的系统性偏低, 结合 BED近似的结果可归因

于未引入 Bethe极限 [89] 的高能修正. 对于   的

电子碰撞电离过程, 在低能区域, 除了 DW近似

与 BED近似与 Fogle等人的实验数据吻合较好以

外, 其余理论模型均存在不同程度的高估; 在其它

能量区间, DW近似、CBE近似及 BED近似的计

算结果均与实验截面较为一致. 对于  的电子碰

撞电离过程, 在所考察的理论模型中, DW近似给

出的截面在中低能量区域与 Fogle等人的实验结

果基本一致, 但在高能区域仍出现系统性偏低; 其

余所有理论模型仅在高能渐近行为上与实验相符.

对比结果表明: DW近似在阈值附近及中低能区展

现了较高的精度, 能够较好地重现实验趋势, 这得

益于其扭曲波函数对靶势场的精确描述; CBE近

似虽然在高能区提供了合理的近似, 但在低能区往

往高估截面; BED近似则在高能渐近区与实验数

据符合最好, 主要归功于其对 Bethe极限的正确引

入. 这一横向对比表明, 在实际应用中, 应根据具

体的能量区间和精度需求选择合适的计算方法: 若

需兼顾效率与精度, DW近似是首选; 若仅关注高

能行为, BED或 CBE近似则更为经济.

ne = 9 ×
1022 cm−3 T = 100 eV Fe16+

1s22s22p6 1S0 → 1s22s22p5

在探究完孤立情况下电子碰撞电离截面计算

方法之间的差异后, 又进一步在 DW近似框架下,

探究了不同等离子体屏蔽模型对电子碰撞电离过

程的影响. 图 6给出了在自由电子密度  

 , 等离子体温度   时,    的

 的电子碰撞电离过程截

面. 其中, 黑色实线代表孤立情况; 红色点线代表

Debye-Hückel模型计算的结果; 绿色虚线代表离

子球模型计算的结果; 蓝色点-虚线代表离子关联

模型计算的结果. 从图 6可以看出, 等离子体环境

效应不仅会显著降低电子碰撞电离截面的阈值能

量, 还会提升电子碰撞电离截面. 这是因为一旦考

虑等离子体的环境效应, 原子核对束缚电子的吸引

就会减弱, 使得电子碰撞电离过程更容易发生. 并

且 Debye-Hückel模型对于电离阈值以及电离截面

的影响最大, 其次是离子球模型, 最后是离子关联

模型. 原因在于, 等离子体屏蔽模型考虑的环境效

应越强, 它对电子碰撞电离过程的影响就越大, 这

与对图 1、图 2(a)的分析相一致.

为了探究电子碰撞电离截面随等离子体温度、

自由电子密度的变化规律. 基于离子关联模型, 在

Fe16+ 1s22s22p6 1S0 →
1s22s22p5

ne = 9× 1022 cm−3 Fe16+

T = 180 eV Fe16+

DW近似框架下, 计算了   的  

 的电子碰撞电离截面. 图 7给出自由电

子密度为  时,   的电子碰撞

电离截面随等离子体温度的变化. 图 8给出等离子

体温度  时,   的电子碰撞电离截面

随自由电子密度的变化. 从图 7和图 8中可以看出,

当自由电子密度保持固定时, 温度降低使电离阈值

能量的下降幅度增大, 电离截面增强更显著; 当等

离子体温度保持不变时, 自由电子密度升高同样使

得电离阈值能量的下降, 碰撞电离截面的增强加

剧. 其物理根源在于, 随着等离子体温度的降低和

自由电子密度的升高, 热稠密等离子体的耦合强度

不断增大, 离子球内的屏蔽势逐渐增加, IPD值不

断提高, 从而使得电子碰撞电离过程更容易发生.

在以上的计算中, 都是基于定态条件下的原子

结构计算, 在实验测量过程中, 特别是, 在自由电

子和靶原子碰撞过程中, 弛豫过程也会对测量的碰

撞电离截面产生影响. 所以, 在热稠密等离子体中

除了等离子体屏蔽效应对电子结构影响外, 在电子

 

0 1000 2000 3000 4000 5000

C
I 

c
ro

ss
 s

e
c
ti
o
n
/
M

b
a
r

Incident electron energy/eV

=100 eV
e=9T1022 cm-3  

0

0.05

0.10

Isolated 
Debye Hückel
Ion sphere 
Ion correlation

ne = 9× 1022 cm−3

T = 100 eV Fe16+ 1s22s22p6 1S0 → 1s22s22p5
图 6    在自由电子密度   , 等离子体温

度    时 ,    的   过

程的电子碰撞电离截面随入射电子能量的变化. 黑色实线

代表孤立情况; 红色点线代表 Debye-Hückel模型计算的结

果; 绿色虚线代表离子球模型计算的结果; 蓝色点-虚线代

表离子关联模型计算的结果

1s22s22p6 1S0 → 1s22s22p5 Fe16+

ne = 9× 1022 cm−3 T =

100 eV

Fig. 6. The  electron-impact  ionization  cross  section  of  the

  process for     as a function

of the incident electron energy, at a free electron density of

   and  a  plasma  temperature  of   

 .  The  black  solid  line  represents  the  isolated  case;

the red dotted line represents the results calculated by the

Debye-Hückel  model;  the  green  dashed  line  represents  the

results  calculated  by  the  ion-sphere  model;  the  blue  dot-

dashed line represents the results calculated by the ion-cor-

relation model.
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碰撞电离过程中还需要考虑自由电子波函数的动

量弛豫效应 [47]. 在热稠密环境中, 散射电子 (尤其

是能量接近阈值的低能散射电子)与周围自由电子

及离子发生频繁碰撞, 其动量因这些碰撞而被迅速

耗散, 不再保持恒定, 呈现出较短的弛豫时间, 进

而形成部分退相干效应. 在计算电子碰撞电离过程

时, 该效应实质上反映了热稠密等离子体中自由电

子波函数随时间的动态演化, 是散射电子与周围带

电粒子之间的一种动态关联效应. M.Yu.Kuchiev

和W.R.Johnson提出 [68], 等离子体中自由电子的

波函数应该从扭曲平面波修改为衰减的扭曲波函

数形式: 

Ψp (r, t) = ψp (r) exp (iEpt− t/τp)

ψp(r) τp

τp

ν (ω)

其中   是扭曲波函数, 衰减因子与弛豫时间 

相关,    为两次连续碰撞之间的弛豫时间 ,  在

Born-Mermin近似 (BMA)[69] 下碰撞频率   的

倒数. 在我们课题组 2021年的文章中 [47] 采用衰减

扭曲波函数可使截面提升约一个量级, 这直接证明

了自由电子波函数动量弛豫效应的重要性. 此外,

也有研究通过考虑散射电子的瞬时空间局域化效

应 [46,71], 采用动量展宽的自由电子波函数来处理电

子碰撞电离截面. 本质上, 自由电子的动量弛豫效

应与瞬时空间局域化效应是等价的.

 6   结论与展望

Fe16+

Fen+

Mgn+

热稠密等离子体的电离平衡与电荷态分布受

电子碰撞电离过程的深刻影响. 然而, 在热稠密条

件下, 强耦合效应导致传统理想等离子体模型失

效, 亟需发展可以合理描述电子屏蔽、离子关联及

IPD等环境效应的理论方法. 本文系统综述了该领

域的研究进展, 重点介绍了离子关联模型的理论框

架. 该框架通过关联函数描述了自由电子屏蔽与离

子耦合效应, 并将其引入相对论原子结构计算程

序 FAC中, 自洽求解束缚电子与自由电子的波函

数、能级及电离能. 以  为例的研究表明, 等离

子体环境会显著降低电离能, 且温度越低、自由电

子密度越高, 能级移动越大, 径向波函数向外延展

的越明显.  在 IPD研究方面 ,  本文采用 two-

step模型, 并与 EK、SP等解析模型进行对比, 对

于  的计算结果与 SP模型更为接近 ,  对于

 的计算结果与 EK模型更为接近; 同时, 因该

模型基于真实原子结构计算, 可以得到更合理物理
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图 7    自由电子密度  时,   的 

 的电子碰撞电离截面随着等离子体温

度变化关系. 黑色实线代表孤立情况 ; 红色点线代表  

 的情况; 绿色虚线代表   的情况; 蓝色点-
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Fig. 7. Variation of the electron impact ionization cross sec-

tion of    from    with plasma

temperature  at  free  electron  density    .

The black solid line denotes the isolated state, the red dot-

ted  line  for    ,  the  green  dashed  line  for

 ,  and  the  blue  dotted-dashed  line  for

 .
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结果. 在电子碰撞电离截面计算方面, 基于 DW近

似的结果表明, 等离子体环境效应不仅降低电离阈

值, 还在整个能量范围内增强截面, 且温度降低或

密度升高均会加剧这一趋势. 此外, 本文还综述了

Lotz半经验方程、CBE近似、BED近似、R矩阵、

CC近似等多种计算电子碰撞电离截面理论方法,

并强调了热稠密等离子体中的自由电子波函数的

动量弛豫效应对电子碰撞电离过程有显著的影响.

尽管热稠密等离子体中电子碰撞电离过程的

研究已取得显著进展, 但当前理论框架仍面临若干

关键挑战, 未来研究在以下几个方面有待取得突

破. 首先, 发展统一的、非经验性的多尺度理论模

型仍是核心任务. 现有方法在屏蔽描述、IPD计算

与电离截面求解之间缺乏自洽的整合框架, 这要求

屏蔽描述与 IPD计算要和电子碰撞电离理论有机

结合, 而非作为独立环节处理. 其次, NLTE状态

下碰撞电离截面的计算. 随着实验测量精度的提

升, NLTE状态已成为研究热点. 当前实验产生的

热稠密等离子体普遍处于电子-离子双温状态, 而

传统 IPD与电离截面模型多建立在 LTE状态假

设之上. 未来需系统发展双温甚至多温框架下的理

论, 定量评估非平衡程度对 IPD以及电离过程的

影响. 第三, 当前计算仍以特定离子、特定跃迁为

主, 缺乏系统性的参数扫描与不确定性量化. 未来

应结合机器学习与高精度理论方法, 构建覆盖宽温

密范围、多元素、多电荷态的电子碰撞电离截面数

据库, 为大型等离子体模拟提供可靠输入. 最后,

实验验证仍不可或缺. 理论与实验的深度融合将是

推动该领域走向精准物理学的关键路径.
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Abstract

Hot dense plasmas are a critical state of matter found extensively in inertial confinement fusion and stellar

interiors.  Their  ionization  balance  and  charge-state  distribution  are  largely  governed  by  electron  impact

ionization  (EII)—a  fundamental  atomic  process  that  also  determines  the  radiative  opacity,  energy  transport,
and equation of state of the plasma. Systematic studies of EII under such extreme conditions provide essential

atomic data for high-energy-density physics and support the development of diagnostic techniques for probing

electronic structure. Unlike low-density ideal plasmas, hot dense plasmas exhibit strong coupling effects that can

significantly alter atomic energy levels and wave functions. These modifications shift ionization thresholds and

change  EII  cross  sections,  thereby  limiting  the  predictive  power  of  plasma  simulations  and  undermining  the

reliability  of  experimental  diagnostics.  To  address  these  challenges,  this  review  provides  a  comprehensive

overview of recent international progress in EII research in hot dense plasmas. Particular emphasis is placed on

the self-consistent description of atomic structure within the ion correlation model using the hypernetted-chain

(HNC)  approximation,  as  well  as  on  the  evaluation  of  EII  cross  sections  via  the  distorted-wave  (DW)

approximation. Key findings include the following: for ionization potential depression (IPD), the two-step model

aligns more closely with the Stewart-Pyatt (SP) model under weak coupling, but agrees better with the Ecker-

Kröll  (EK)  model  in  the  strong-coupling  regime.  For  EII  cross  sections,  the  Debye-Hückel  model  yields  the

strongest screening and the largest cross sections, followed by the ion-sphere model and then the ion-correlation

model. In addition, the momentum relaxation effect is found to enhance EII cross sections by up to an order of

magnitude and thus cannot be overlooked. The review also discusses recent advances and key challenges, and

provides an outlook on promising directions for future research.

Keywords: hot dense plasma, strong coupling effect, atomic structure, electron impact ionization
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