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一个快速模拟热稠密非平衡等离子体
的碰撞辐射模型*

韩小英†    李凌霄    戴振生    郑无敌    古培俊    吴泽清

(北京应用物理与计算数学研究所, 北京　100094)

(2020 年 11 月 19日收到; 2021 年 1 月 4日收到修改稿)

在实验室和天体等离子体研究中, 原子/离子的激发、退激发以及电离、复合过程对等离子体的电离和

能量平衡有着重要的影响. 在激光等离子体作用的辐射流体模拟中, 需要在线计算等离子体的平均离化度和

吸收/发射系数 . 在现有的计算能力下 , 通常采用比较简单的平均原子 (average atom, AA)模型进行在线计

算. 随着实验技术和计算能力的发展, 急需发展能够在线计算的细致非平衡原子模型. 本文报道了最新发展

的多离化度平均离子碰撞辐射模型 (multi-average ion collisional-radiative model, MAICRM). 该模型用一个

平均离子模拟等离子体中某一离化度所有离子的平均轨道占据数和布居, 即每个平均离子的轨道占据数为

该离化度所有离子的轨道占据数的平均; 平均离子的布居等于该离化度离子的布居和. 平均离子的轨道占据

数和布居通过迭代求解速率方法得到. 用该模型计算了 Fe, Xe和 Au非平衡等离子体的离化度分布, 计算结

果与细致组态和超组态模型以及实验测量符合, 而计算量相对于细致组态/超组态大大降低. 预期该方法能

与辐射流体程序耦合, 实现细致非平衡原子模型的在线计算.

关键词：非平衡等离子体, 平均离子, 速率方程, 辐射流体
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1   引　言

在实验室和天体等离子体的辐射流体模拟中,

等离子体的离化度分布是其中关键的物理量 [1,2].

等离子体的电离平衡和离化度分布主要由原子 (离

子)的激发/退激发和电离/复合过程决定. 当密

度高时, 等离子体接近局域热动平衡状态 (local

thermodynamic equilibrium,  LTE),  离子的轨道

占据数和布居满足 Saha-Boltzmann分布; 当密度

低时, 等离子体处于冕区平衡状态 (coronal equili-

brium, CE); 对于中等密度的等离子体, 则需要通

过求解速率方程得到各离子的非平衡分布, 通常称

为碰撞-辐射 (collisional-radiative, CR)模型.

目前模拟非平衡等离子体的方法主要有以下

几种 (从考虑的能态由粗到细): 平均原子模型

(average atom, AA)[3]、超组态方法 (super-config-

uration accounting, SCA)[4]、细致组态方法 (detai-

led configuration accounting, DCA)[5]、细致能级

方法 (detailed level accounting, DLA)[6]. 其中 AA

模型用一个平均原子模拟等离子体中各离子轨道

的平均占据数给出平均离化度. AA模型的计算时

间最短, 但是无法给出细致的离化度分布. DCA,

SCA和 DLA方法能给出大量能态 (几千或者几万

个能态)的细致分布, 但是计算时间比 AA模型高

几个量级. 此外, 上述细致原子模型对于不同温

度密度下的等离子体 , 通常只能考虑有限的能

态, 如何保证所选能态的完备性一直是该领域的
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一个难题.

在激光等离子体作用中, 等离子体要经历从低

温高密到高温低密的宽范围状态, 目前通常采用

AA模型在线计算等离子体的平均离化度和吸收、

发射系数. 从吸收和发射总量来看, AA模型与实

验测量符合 [7,8]. 近年来, 随着实验技术的发展, 人

们不仅能测量等离子体的发射总量, 而且能够进行

谱分辨的细致测量 ; 理论上也发展了所谓的

“DCA”在线非平衡原子模型方法 , 但是这里的

“DCA”是用主量子数 n 刻画组态 [9], 类似于 n 层

次的超组态方法. 文献 [10]比较了不同版“DCA”

模型计算的发射总量, 发现计算结果有倍数差别.

针对细致、快速在线非平衡原子模型的需求,

本研究组参考 AA模型的物理图像, 基于细致组态

的速率方程, 发展了一种新的非平衡原子碰撞辐射

模型, 即多离化度平均离子碰撞辐射模型 (multi-

average  ion  collisional-radiative  model,  MAIC-

RM). 首先, 用一个平均离子来模拟某一离化度所

有组态的轨道平均占据数, 该占据数通过求解轨道

之间的激发和退激发速率方程得到. 然后, 基于平

均离子的轨道占据数, 通过求解离子之间的电离和

复合速率方程, 得到各平均离子的布居. 有了平均

离子的轨道占据数和布居, 就可以得到等离子体的

平均离化度和离化度分布以及细致的吸收和发射

谱. 该方法采用了两个近似: 第一个近似认为同一

离化度离子的单轨道速率系数 (不包含轨道的占据

数和空穴数)相等; 第二个近似将束缚轨道之间的

跃迁 (激发和退激发过程)和束缚轨道与连续轨道

之间的跃迁 (电离和复合过程)分两步计算.

在 DCA/SCA模型中, 每个离化度需要考虑

几百甚至几千个组态/超组态; AA模型只需考虑

Z + 1

nmax

Z + 1

一个离化度的十个或者几十个轨道之间的跃迁;

MAICRM模型中, 最多只需考虑   个离子之

间的电离、复合过程, 每个离子内计算  个轨道

之间的激发、退激发过程, 因此 MAICRM相对于

DCA/SCA模型能极大地减少计算量, 其计算量约

为 AA模型的  倍.

本文报道了用该方法计算的 Fe, Xe和 Au非

平衡等离子体的离化度分布和平均离化度, 计算结

果与 DCA/SCA计算结果以及实验测量符合, 因

此该方法有望在未来与辐射流体耦合, 实现在线细

致非平衡原子模型计算. 

2   理论方法

众所周知, AA模型是用一个平均原子模拟所

有离子轨道的平均占据, 该模型计算的平均离化

度 (核电荷数-束缚轨道占据数)、总发射量等与实

验测量基本相符, 但是无法获得更细致的离化度分

布等信息. 从 AA模型图像出发, 考虑用一个平均

离子模拟某个离化度所有离子的轨道平均占据数,

从而可以得到更细致的离化度分布和不同离化度

轨道的平均占据数. 基于该物理图像, 可以从细致

组态的速率方程出发, 通过对同一离化度所有组态

的轨道占据数求平均, 得到各离化度离子的轨道平

均占据数和布居的速率方程. 

2.1    细致组态的速率方程

ne Kne {wKne
n }
PKne

gi εi

有   个束缚电子的组态记为   ,    表

示该组态各轨道的电子占据数, 组态的布居为  ;

 和  分别表示 i 轨道的统计权重和轨道能. 该组

态布居的速率方程如下: 
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RE/D

RI

RR RAI

REC

R

式中,    为激发/退激发速率系数, 包括电子碰

撞和光过程.    包括电子碰撞电离和光电离速率

系数,   包括辐射复合和三体复合速率系数,  

为自电离速率系数,    为电子俘获速率系数. 各

速率系数的计算公式详见附录 A. 注意, 这里的速

率系数  为单轨道速率系数, 不包含涉及轨道的占

据数和空穴数.
 

2.2    平均离子的速率方程

Kne

w
Kne
n

将 (1)式两边乘以  组态的 n 轨道的占据数

 , 并对该离化度所有组态求和, 得到
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求和过程中 , 对于   的跃迁 , 利用了关系式

 . 这里认为同一离化度各

组态的单电子轨道速率系数  相同, 即  只与离化

度有关. 该近似与 SCA方法中认为同一超组态的

单轨道速率系数相同类似.

进一步, 定义
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其中,   是所有具有  个束缚电子的组态 (  )

的布居之和;    是同一离化度所有组态 (  )n

轨道上占据数的平均值. 据此, 定义一个平均离子

 , 它由以下三个物理量刻画: 1)有   个束缚电

PΛne ωΛne
n

(gu − ωΛne
u ) Λne

ωΛne
u ωΛne

l Λne

子 ;  2)布居为   ;  3)n 轨道上占据数为   .

 为   离 子 的 n 轨 道 上 的 空 穴 数 .

 为   离子 u 和 l 轨道上占据数之积. 将

(3)式代入 (2)式可得: 
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(4)式即为平均离子  的布居  和轨道占据数

 的速率方程. 在 (4)式中  和  是耦合的,

很难直接通过 (4)式求解  和  . 考虑到一般

况下, 电子的束缚-束缚跃迁速率比束缚-连续跃迁

速率快, 轨道上电子占据数通常由激发和退激发过

程决定, 而离化度的布居通常由电离和复合过程决

定. 因此, 将 (4)式拆为下面两个式子: 

dωΛne
n

dt
= (gn − ωΛne

n )
∑
i

ωΛne

i RE/D
ne,i→n

− ωΛne

n

∑
i

(gi − ωΛne

i )RE/D
ne,n→i, (5)

 

 

dPΛne

dt
= − PΛne

∑
i

ωΛne

i RI
ne,i↑ − PΛne

∑
i

(gi − ωΛne

i )RR
ne,i↓

− PΛne

∑
l,u,i(εl<εu)

(gΛ
ne

l − ωΛne

l )ωΛne

u (ωΛne

i − δui)RAI
ne,u→l,i↑

− PΛne

∑
l,u,i(εl<εu)

ωΛne

l (gu − ωΛne

u )(gm − ωΛne

i − δui)REC
ne,l→u,i↓

+ PΛne+1

∑
i

ωΛne+1

i RI
ne+1,i↑ + PΛne−1

∑
i

(gi − ωΛne−1

i )RR
ne−1,i↓

+ PΛne+1

∑
l,u,i(εl<εu)

(gl − ωΛne+1

l )ωΛne+1

i (ωΛne+1

u − δui)RAI
ne+1,u→l,i↑

+ PΛne−1

∑
l,u,i(εl<εu)

ωΛne−1

l (gi − ωΛne−1

i )(gu − ωΛne−1

u − δui)REC
ne−1,l→u,i↓. (6)

PΛne ωΛne
n

(5)式为离子轨道占据数的速率方程, 包括轨道之

间的激发和退激发过程. (6)式为离子布居的速率

方程, 包括电离和复合过程. 通过迭代求解 (5)式

和 (6)式 , 可以得到一组收敛的   和   . 具

体的计算过程为: 第一步, 根据给定的等离子体参

RE/D

ωΛne
n

数, 包括电子温度 (Te)、辐射场温度 (Tr)、离子温

度 (Ti)和电子密度 (Ne), 计算激发/退激发速率系

数   ; 第二步 , 将激发/退激发速率系数代入

(5)式, 假设每个离子初始占据数为基态占据, 再

用隐式牛顿迭代法得到每个离子收敛的  ; 第三
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ωΛne
n

PΛne PΛne

⟨Z⟩

PΛne ωΛne
n

步, 根据每个离子的轨道占据数  计算电离/复

合速率系数并代入 (6)式, 通过求解线性方程组得

到一组  ; 第四步, 由离子的布居  计算等离

子体的平均离化度   和自由电子密度 Ne; 第五

步, 根据新的 Ne, 重复第一步到第四步; 最后, 当

Ne 的变化小于某一数值 (例如千分之一)时, 就得

到了一组收敛的  和  .

ωΛne
n PΛne

ωΛne
n RI/R

PΛne

ωΛne
n

PΛne = 1

ωn

ω
Kne
n

PKne

ωΛne
n PΛne

值得注意的是, 虽然  和  分别由 (5)式

和 (6)式计算得到, 但是激发/退激发过程和电离/

复合过程也是相互影响的. 具体地, 激发/退激发

过程通过  改变电离/复合速率系数  , 从而

影响  的分布; 电离/辐射过程通过更新电子密

度 Ne 来改变激发/退激发速率系数, 从而影响  .

因此, (4)式拆分为 (5)式和 (6)式的条件是, 电离/

复合过程对轨道占据数的变化相对轨道占据数是

小量. 最后, 将三种模型对比, AA模型中只有一个

平均离子, 因此  , 只需求解各轨道的平均

占据数   ; DCA/SCA模型中, 各选定组态/超组

态的轨道占据数   是确定的, 因此只需求解各

组态的布居  ; MAICRM模型中各离子的轨道

占据数   和布居   则都需要通过求解速率方

程得到. 

2.3    等离子体效应

∆Ine

在稠密等离子体中, 某个离子相邻的离子和电

子产生的电场会对离子的电离能和轨道能产生影

响. 当等离子体密度足够高时, 会产生压制电离现

象. 这里, 用 Stewart和 Pyatt的方法 [11] 计算等离

子体环境造成的阈值下降  : 

∆Ine =
3

2

IHa0(Z − ne)

rne

{[
1+

( D

rne

)3] 2
3

−
( D

rne

)2}
,

(7)

IH a0

rne = [3(Z − ne)/(4πNe)]
1/3 D =

[4π(⟨Z⟩+ ⟨Z2⟩)Ni/Te]
−1/2 ⟨Z⟩
⟨Z2⟩

这里,   和  分别是 Rydberg常数和氢原子半径;

 是 离 子 球 半 径 ;   

 是 Debye半径.    是等

离子体的平均离化度,   是离化度分布平方的平

均值. 

3   计算结果

为了检验MAICRM模型的有效性, 用该模型

计算了 Fe, Xe和 Au非平衡稳态等离子体的离化

度分布. 在本文的计算中, 每个离化度选用了 65个

nlj (n ⩽ 5; l = 0, · · · , n− 1)

nl (5 < n ⩽ 10; l = 0, · · · , n− 1)

nmax ⩽ 65

单轨道基, 具体为:    和

 . 考虑阈值下降后,

各离化度离子的最大轨道数  . 

3.1    Fe 等离子体

图 1为计算的 Fe等离子体的平均离化度和离

化度分布与其他理论和实验结果的比较.
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图 1    Fe等离子体的平均离化度和离化度分布的比较. 括

号里的数值是实验的误差范围和 GALAXY计算值的变化

范围

Fig. 1. The  comparison  of  the  mean  ionization  and  charge

state distribution (CSD) of Fe plasma. The data in the paren-

thesis  are  the  uncertainties  of  experimental  value  and  the

variation range of GALAXY codes.
 

⟨Z⟩Cloudy150 eV = 16.0

⟨Z⟩MAICRM
90−210 eV = 16.0± 0.1

⟨Z⟩Exp. = 16.1± 0.2

⟨Z⟩Flychk150 eV = 16.5 ⟨Z⟩GALAXY90−210 eV = 16.4±

0.2

Te = 210 eV

图 1中, 实验离化度分布 [12] 通过 HULLAC[13]

和 Kelly[14] 计算的几千条谱线拟合实验的吸收

谱得到. 图 1中, Cloudy[15], GALAXY[16] 和 MAI-

CRM计 算 的 平 均 离 化 度 ,    和

   在实验测量误差范围内 ,

 ; Flychk[17] 和GALAXY计算的

平均离化度   ,   

 比实验值略高. 这里 Cloudy是一种组态和能级

混合的碰撞辐射模型, GALAXY是组态层次的碰

撞辐射模型, Flychk是超组态层次的碰撞辐射模

型. Flychk和 MAICRM计算的离化度分布在电

子温度 Te 为 90—150 eV范围内, 对温度不敏感.

MAICRM计算的   的离化度分布与实

验符合最好. 对于布居最大的 Fe15+―Fe18+离子,

Flychk和 GALAXY计算的 Fe17+和 Fe18+离子的

布 居 比 MAICRM和 Cloudy的 高 , 但 是 Fe16+

离子的布居要低, 这也是 Flychk和 Cloudy计算

的平均离化度高的原因. 其他三种模型计算结果的
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差异主要来自原子参数和不同组态的选择 , 而

MAICRM和它们的差别来源于原子参数和建模方

法的差别. 

3.2    Xe 等离子体

Te=415 eV, Ni=4.75×1018 cm−3

图 2是不同理论方法计算的 Xe等离子体在

 时的离化度分布.
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Te = 415 eV Ni = 4.75× 1018 cm−3

Fig. 2. The comparison of the mean ionization and CSD of

Xe  plasma  at    ,    .  The

data in parenthesis is the experimental uncertainties.
 

Te = 415 eV

Ne = (1.30± 0.05)× 1020 cm−3

⟨Z⟩Exp. = 27.4± 1.5

⟨Z⟩SOSA fit =

26.5 ⟨Z⟩AVERROES = 26.8 ⟨Z⟩MAICRM = 27.0

⟨Z⟩Exp. = 27.4± 1.5

图 2中 , 实验的电子温度   , 电子

密度   和平均离化度

 是 通 过 拟 合 汤 姆 孙 散 射 谱

(Thomson scattering)得到的 [18]. AVERROES是

基于超组态的理论方法 [19]. SOSA fit是用自旋-轨

道分裂计算谱线, 并通过拟合实验谱得到离化度分

布 [20]. 三个模型计算的平均离化度 ,   

 ,    和   ,  都

在实验测量误差范围内,   . 相比

于另外两个理论计算结果, MAICRM 的离化度分

布更偏向高离化度分布. 原因是MAICRM用每个

离化度所有离子的轨道占据平均值来计算电离/复

合速率系数, 原则上包含了基态、单激发态和多激

发态的贡献; 而 Cloudy和 Galaxy 通过挑选每个

离化度重要的能态并计算其布居, 由于计算量的限

制, 只能挑选有限的激发态, 因此考虑的激发态,

特别是多激发态更全面, 导致激发轨道的平均占据

数更高, 更容易电离, 因此离化度偏高. 

3.3    Au 等离子体

图 3是MAICRM方法计算的 Au等离子体在

⟨Z⟩不同状态的  和离化度分布与实验测量 [21] 的比较.

⟨Z⟩

⟨Z⟩

⟨Z⟩

图 3中, 实验的电子温度和电子密度是由汤姆

孙散射谱和 Au+K:Cl混合靶的 K壳层的发射谱

诊断得到的. 实验的平均离化度  和离化度分布

是通过理论计算的几百万条 Au41+―Au53+离子的

谱线拟合实验谱得到的 . 图 3(a),(b)和 (c)中 ,

MAICRM计算的离化度分布与实验值符合. 由于

拟合实验谱时没有考虑离化度小于 Au41+的离子,

所以图 3(d)中 Au37+―Au40+离子的布居没有对应

的实验值. 图 3(e)中, 除了{Te = 2.0 keV, Ne = 6 ×

1020 cm–3}和{Te = 1.7 keV, Ne = 7 × 1020 cm–3}

两个状态, MAICRM计算的   都与实验值在误

差范围内符合 . 对于上述两个状态 ,  MAICRM

计算的  略低于实验值. 

4   讨　论

ωΛne
n PΛne

ωΛne
n

PΛne

ωΛne
n PΛne

MAICRM模型中有两个近似, 第一个近似认

为同一离化度离子的单轨道速率系数相同; 第二个

近似将 (4)式拆分为 (5)式和 (6)式. 第一个近似

与 SCA模型中同一离化度、不同超组态的单轨道

速率系数相同的近似相类似, 不同的轨道占据对速

率系数的影响主要反映在占据数和空穴数上. 第二

个近似将  和  的求解分为两步, 其适用条件

是激发/退激发过程比电离/复合过程快, 或者 

和  的相互影响是一个小量. 对于中、高密度等

离子体, 由于碰撞激发/退激发过程相对电离/复合

过程是一个快过程, 因此, 通过迭代求解 (5)式和

(6)式可以很快得到收敛的  和  . 对于低密

度且光学薄的等离子体, 电子碰撞激发和光激发速

率系数远小于自发辐射速率系数, 各离化度离子主

要处于基态占据, 激发轨道的占据数是一个接近零

的小量, 因此电离/复合过程对轨道占据的影响不

再是一个小量, 这种情况下 (4)式需要按不同的方

式拆分, 这将另文报道.

DCA/SCA模型对于不同状态的等离子体, 需

要选择不同的组态/超组态. 由于计算时间限制,

人们通常选择基态和最外两/三个壳层的单激发、

双激发态, 如何保证完备性是该方法的一个难点.

AA模型用一个平均离子模拟等离子体, 细致的离

化度分布的信息无法获得. MAICRM模型用多个

平均离子模拟等离子体, 可以获得离化度分布以及

不同离化度的轨道占据数, 因此相对 AA模型更细

致, 而且避免了 DCA/SCA选组态的困难. 此外,
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no

nZ+1

nZ+1,C

nZ+1,C

nZ+1 no

nZ+1

AA模型只需计算   个轨道的速率方程 ;  DCA/

SCA需要计算  个离化度, 每个离化度需要考

虑几百甚至几千个组态/超组态  , 因此计算

量是 AA模型的   倍 ;  MAICRM模型考虑

 个离子, 每个离子考虑  个轨道, 因此计算量

约为 AA的   倍, 相比于 DCA/SCA模型极大

地减小了计算量. 

5   结　论

PΛne ωΛne
n

⟨Z⟩ ⟨Z⟩

nZ+1

MAICRM通过迭代求解速率方程组得到平均

离子的布居  和轨道占据数  . 本文报道了用

该方法计算的 Fe, Xe和 Au非平衡等离子体的

 及离化度分布, 计算的   和离化度分布与实

验测量符合, 精度达到 DCA/SCA的结果, 且计算

量约为 AA模型的   倍, 远低于 DCA/SCA的

计算量. 因此, MAICRM模型有望成为辐射流体

程序所需的在线计算细致原子模型. 

附录A   单轨道速率系数

单轨道速率系数 R 是通过截面对电子和光子分布函数

进行平均得到的, 正、逆过程速率系数满足细致平衡原理.

如果没有特别说明, 电子分布函数为 Maxwellian分布. 注

意这里的单轨道速率系数不包括轨道的占据数和空穴数. 

A1    自发辐射速率系数 RSP, 受激辐射速率系
数RST, 光激发速率系数RPE

u轨道到 l轨道的爱因斯坦自发辐射速率系数为 

AE
u→l =

8π2e2c
(hc)

2
mec2

(hνne
ul )

2fne
ul ,

hνne
ul fne

ul

这里, e 是电子电荷, c 是光速, me 是电子质量, h 是普朗克常

数,   和  分别是轨道间的跃迁能和振子强度. 自发辐

射速率系数、受激辐射速率系数和光激发速率系数分别为 
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⟨Z⟩图 3    MAICRM计算的不同状态下 Au等离子体的   和离化度分布与实验测量 [21] 的比较 .　(a), (b), (c)和 (d)中括号里的数

是实验误差, (e)中电子温度 Te, 辐射场温度 Tr 和电子密度 Ne 的单位分别是 keV, eV和 1020 cm–3

⟨Z⟩Fig. 3. The comparisons of the mean ionization     and CSD of Au plasma between MAICRM and the experimental results[21]. In

panels (a), (b), (c) and (d) the data in parenthesis are the experimental uncertainties. In panel (e) the units of electron temperat-

ure Te, radiation temperature Tr and electron density Ne are keV, eV and 1020 cm–3 respectively. 
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RSP
ne,u→l = AE

u→lφ
SP(hν), RST

ne,u→l = AE
u→lφ

ST(hν)f(ν),

RPE
ne,u→l = AE

l→uφ
ST(hν)f(ν),

f(ν)

f(ν) = 1/(ehv/T − 1) φ(hν)

这里,   是光子分布函数; 平衡状态下光子为普朗克分

布, 即  ;   是谱线的线型因子.
 

A2    碰撞激发速率系数 RCE, 碰撞退激发速率
系数RCD

碰撞激发截面采用 Van Regemorter公式 [22]
 

σCEl→u =
2π2e2√

3

g(εf/εul)

εfεul
fne
ul ,

εf εul g(x)

g(x) = A+ (B/x)+

(C/x2)+D ln(x) B=C=0 D=0.28 ∆n=0

A=0.15 ∆n ≠ 0 A = 0.6

这里,   是入射电子能量,   是激发能;   是有效Gaunt

因 子 , 采 用 Mewe的 公 式 [23], 即  

   ,    ,    , 对于  

的跃迁,    , 对于   的跃迁,    . 碰撞

激发和退激发速率系数由碰撞激发截面与自由电子分布函

数卷积得到: 

RCE
l→u =

32π3e4me

3
√
3h3

Te
εul

fne
ul exp

(
µ

Te

)

×
∫ ∞

εul
Te

exp (−x) g

(
xTe
εul

)
dx,

RCD
u→l =

32π3e4me

3
√
3h3

Te
εul

fne
ul exp

(
µ

Te

)

× exp
(
εul
Te

)∫ ∞

εul
Te

exp (−x) g

(
xTe
εul

)
dx.

 

A3    光电离速率系数 RPI, 辐射复合速率系数
RRR

光电离截面采用 Kramers公式 [24]: 

σPIne,i↑ =
16he2

3
√
3mec

1

ni

1

hν

(
Ine,i

hν

)
,

ni Ine,i

hν

这里,   是电离电子的轨道主量子数;   是电离阈值, 这

里用轨道能近似;   是光子能量. 光电离和辐射复合速率

系数为 

RPI
ne,i↑ =

128πe2

3
√
3h2mec3

Ine,i

ni

∫ ∞

Ine,i

f(ν)

hν
dhν,

RRR
ne−1,i↓ =

128πe2

3
√
3h2mec3

Ine,i

ni
exp

(
Ine,i + µ

Te

)

×
∫ ∞

Ine,i

exp(−hν/Te)

hν
[1 + f(ν)]dhν,

RRR
ne−1,i↓这里的复合速率系数   包括自发辐射和受激辐射

复合. 

A4    碰撞电离速率系数 RCI, 三体复合速
率系数R3R

碰撞电离截面用 Lotz公式 [25]: 

σCIne,i↑ = Cπ
(
e2

2

)2 ln(εf/Ine,i)

εfIne,i
,

这里 C 值为 2.77. 碰撞电离和三体复合速率系数为 

RCI
ne,i↑ = C

4π2e4me

h3

Ine,i

Te
exp

(
µ

Te

)

×
∫ ∞

Ine,i/Te

ln
(
x

Te
Ine,i

)
exp(−x)dx,

R3R
ne−1,i↓ = C

4π2e4me

h3

Ine,i

Te
exp

(
2µ+ Ine,i

Te

)

×
∫ ∞

Ine,i/Te

exp(−x)

x
dx.

 

A5    自电离速率系数RAI, 电子俘获速率系数REC

σEC(ne−1,i)→(ne,j)
≈ σCEne−1,i→m (ne − 1,m)

(ne, j)

电 子 俘 获 截 面 与 电 子 碰 撞 激 发 截 面 近 似 , 即

 , 这里   是一个

中间态, 能量和自电离态   相等. 由俘获截面可得自

电离速率系数和电子俘获速率系数: 

REC
ne,l→u,i↓ =

64π5e8m2
e√

3h5

Z2
eff
n3
i

fne
lu g(1)

εne
ul

exp
(
µ− εne

ul
Te

)
,

RAI
ne+1,u→l,i↑ =

64π5e8m2
e√

3h5

Z2
eff
n3
i

fne
lu g(1)

εne
ul

,

Zeff ni

Z2
eff/n

3
i .

这里  和  是被俘获电子的有效核电荷数和主量子数.

俘获电子的能量宽度用  估算 
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A general model for rapid simulation of hot dense plasmas
under non-local thermal equilibrium conditions*
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Abstract

Aiming at the requirement of the on-line detailed atomic model in radiation hydrodynamic simulations, we
propose  a  general  model,  multi-average  ion  collisional-radiative  model  (MAICRM),  to  rapidly  simulate  the
ionization  and  charge  state  distribution  of  hot  dense  plasma  under  non-local  thermal  equilibrium  (NLTE)
conditions.  In  this  model,  an  average  ion  is  used  to  characterize  the  features  of  all  the  atomic  states  at  one
single charge state, including the average orbital occupation and the total population of the atomic states. The
rate equations for the orbital occupations and the population are derived from the rate equations of the detailed
configurations and separated into two sets under the two assumptions: one is the single orbital rate coefficients
(including no occupation nor hole number of the relative orbital) that are only dependent on the charge state,
and  the  other  is  the  coupling  of  the  excitation/de-excitation  process  and  ionization/recombination  process,
which are weak. Namely, the orbital occupation of an average ion is mainly determined by the excitation/de-
excitation process under a certain density and temperature; the population of the average ions is determined by
the  ionization/recombination  process  with  the  fixed  orbital  occupation.  The  two  sets  of  rate  equations  are
solved sequentially and iteratively until a set of converged orbital occupation and population values is obtained.
The  interplay  between  the  occupation  and  the  population  is  implicit  in  the  excitation/de-excitation  rate
coefficient  and  ionization/recombination  rate  coefficient,  each  of  which  is  a  function  of  electron  density  and
temperature  as  well  as  occupation.  In  this  work,  using  the  newly  developed  method  and  codes,  the  mean
ionizations  and  charge  state  distributions  of  Fe,  Xe  and  Au  plasmas  under  different  plasma  conditions  are
calculated  and  in  good  agreement  with  the  experimental  results  and  DCA/SCA  calculations.  Meanwhile,
compared with the DCA/SCA calculations, in which hundreds or thousands of detailed atomic states at each
charge state are considered to obtain a converged ionization balance, MAICRM only considers one kind of ion
at one single charge state,  thus the computational cost of MAICRM is much reduced and lower than that of
DCA/SCA. Due to its good degree of accuracy for ionization balance and its low computational cost, MAICRM
is  expected  to  be  incorporated  into  the  radiation  hydrodynamic  program  to  realize  the  online  calculation  of
detailed nonequilibrium atomic models in the future.

Keywords: non-local thermal equilibrium plasma, average-ion, rate equation, radiation hydrodynamic
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