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用 *+,-.的原子结构从头算程序和自旋轨道劈裂阵模型计算各阶电离的金离子能级和跃迁，在碰撞辐射模型
下求解能级布居数方程，计算给定等离子体密度和电子温度下等离子体中离子的分布，给出了平均离化度随电子

温度的变化关系 /发现稀薄的金等离子体中，在一定的电子温度范围内电子温度的升高平均电离度反而下降的反
常现象 /讨论了电离势对平均离化度的影响 /
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! E 引 言

金等离子体的研究对惯性约束聚变和 :射线激
光等有重要意义 /目前，在感兴趣的激光金等离子体
中，电子密度和电子温度的典型值分别为 !&!(到 !&#)

C<F $和 !&#—!&$ 4G量级［!］，既不能用局域热力学平
衡（H3;）也不能用日冕平衡来描述 /在这样的温度、
密度范围内等离子体中非局域热力学平衡起重要作

用 /高度离化的等离子体的离化平衡对于等离子体
的参数诊断是非常重要的 /例如，平均电离度 ! 对
于声速、电子密度、碰撞速率以及等离子体热传导性

的研究都是非常重要的，也与聚变等离子体的能量

有密切联系［#］/
在非局域热力学平衡等离子体中，电离态是由

离化、复合、激发、辐射衰退、自离化、双电子复合等

过程决定的 /在高 ! 元素中，在非局域热力学平衡
系统中包含大量的能级和跃迁，难以详细地计算 /为
此，人们提出了很多近似计算方法 /包括平均原子模
型（IIJ）、类氢细致组态模型（K*I），以及更详细的
超组态碰撞辐射模型（2*L8HH）/然而，很多方法计
算出来的结果与实验值却相差很大，在某些情况下，

平均电荷状态与实验值误差超过 !&个单位［$］/

本文基于自旋7轨道劈裂阵（282I）的方法结合
碰撞辐射模型来确定金等离子体中的电荷态分布以

及平均离化度随电子温度的变化关系 /我们用 *+,7
-.的原子结构从头算程序［)］和 282I模型计算各阶
电离的金离子的能级和跃迁［’］，并用非局域热力学

模型计算在给定温度和密度下的等离子体中离子的

分布，给出了平均离化度随电子温度的变化关系以

及电离势所起的作用 /

# E 理论模型和计算方法

用碰撞辐射模型（*LJ）求离子的能级布居［%］/
在 *LJ中，忽略激发态对离子布居的贡献，仅仅考
虑基态碰撞激发、复合、三体复合和双电子复合对离

子布居的贡献，并采用光学薄近似 / *LJ可表示为
如下的速率方程：
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式中，"4 是电子密度，"（ #，$）是电离度为 # 的离
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子基态占有数 ! !，!，""#和!$%分别表示碰撞电离、

辐射复合、三体复合以及双电子复合速率系数 !通常
原子物理过程的时间是非常短的，能级布居数容易

达到平衡，则方程（&）在稳态近似下可以写成
’#（$，%）

’ & ( )! （*）

由方程（&）可见，计算能级布居数的关键是计算各过
程的速率系数：碰撞电离、自电离、辐射复合包括三

体复合以及双电子复合速率系数，而这些系数的计

算比较困难［+］!为了简化，我们用平均速率和经验公
式进行计算 !
对于一个离子的能级、电离势和辐射跃迁速率，

我们用基于 ,-./0 的原子结构程序包的 1213 模
型 !对于从初始组态 ’ 到末态 ’4的跃迁，自旋轨道
相互作用比静电作用大得多，组态分裂为子组态，子

组态之间的跃迁形成了自旋轨道劈裂阵（1213）!
从 ( 阵跃迁到 ) 阵总的波数为

"（(—)）( &5*/6（(—)）， （"）
这里

*/6（(—)）(#& 7!+ ( +/6（)）8 +/6（(）7!+ !
+/6（)），+/6（(）是初态和末态的平均能量，并且有
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对于 ( 跃迁到 ) 的半高宽（<=>?）为
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式中$* 为均方差，
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式中 #2 是电子数，32 有 " ,，: , 或 B , 符号组成，42 是

按 .，.4的 1@/CDE积分，详细计算可参见 F/GHIDJ3E0-G@C
等的公式计算［A］!
跃迁阵 ( 到 ) 的总强度为 5&
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（+）式的详细表达式见文献［A］。
电子碰撞激发的速率 !（ $）和三体复合速率

""#（$ 7 &）可由下式计算［M］：
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其中%（$）是最外壳层电子数，5$ 是 $ 阶离化势，*D

是电子温度，#D 是电子密度 !
电子碰撞激发的速率公式为

4（%，7）( &N: 9 &)8A Q#% R 8（7，%）#D

+（7，%） *$ D

9 DLO 8 +（7，%）
*[ ]

6
（P8&）! （&)）

这里 Q#% R是 ?/L.D@@分布的 S/G0C因子 !
对于碰撞去激发，
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对于自离化和双电子复合，我们用 FGETDPPJ?DECP 公
式，

!$%
,.（*D）( *D 8（.，,）/& /* DLO 8

#+
*( )

D
，（&*）

式中 +（.，,）是激发能，8（ .，,）是振荡强度，: 为核
电荷数，5> 是氢原子的激发能 !
辐射复合速率可以由下式计算：
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式中 5$ 是 $ 阶离化的电离能，电子温度 *D 的单位

为 DU!
通过在给定的电子温度和密度下解方程，可以

得到布居数 !
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!" 计算结果

基于 #$#%模型和 &’(，我们计算了给定密度
和电子温度条件下等离子体中的电荷分布 )图 *是
等离子体密度为 +"++* ,-./!，电子温度为 !0++ 12
时的离子分布情况 )关于计算所得离子分布的可靠
性，可借助 #$#%模型通过用所得的离子分布、能级
占有数等模拟该温度、密度条件下的光谱［3］，将计算

光谱和实验光谱比较得到证明（另文发表）)对所得
的离子分布求平均值即可得到平均离化度 )改变电
子温度，计算出不同温度下的离子分布及平均离化

度，得出平均离化度随电子温度的变化关系 )

图 * %4等离子体离子丰度图 电子温度为 !0++ 12

图 5 平均离化度随电子温度的变化关系

图 5给出了等离子体密度为 +"++* ,-./!，金等

离子体平均离化度随电子温度的变化关系 )由图 5
可见，随着电子温度的增加平均离化度急剧增加，但

在平均离化度为 0*"5附近，电子温度从 !6++ 12增
加至 !3++ 12附近时，平均离化度没有增加，反而减
小 )对于平均离化度下降区域，从 !6++ 12起，我们
以电子温度每次增加 5+ 12的步长计算平均电离度

随电子温度的变化关系，结果如图 !所示 )由图 !可
以明显看出平均电离度的下降现象 )发生此现象的
主要原因之一是金的电离势在 0*和 05之间由 53!6
12跃跳式增大至 766+ 12［*+］)图 7 给出了金的电离
势和离子电荷的变化关系，由图 7 可见，从中性 %4
原子开始随着核外电子的不断电离，电离势缓慢增

加，但在 0*到 05之间，电离势陡峭增加 )

图 ! !6++—!66+ 12范围内平均离化度随电子温度的变化关系

图 7 金的电离势随电离度的变化关系

7" 结 论

等离子体的平均电离度 ! 对于声速、电子密
度、碰撞速率以及等离子体的热传导性的研究都是

非常重要的，本文基于 #$#%的方法结合 &’(来确
定金等离子体中的电荷态分布以及平均离化度随电

子温度的变化关系 )发现稀薄的金等离子体中（密度
为 +"++* ,-./!），在一定的电子温度范围内，电子温

度的升高平均电离度反而下降的反常现象 )通过研
究金的电离势和离子电荷的变化关系，指出此反常

现象出现的原因是金的电离势在 0* 和 05 之间由
53!6 12跳跃式增大至 766+ 12)
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