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本研究采用双电子半经典渐近态强耦合方法, 系统研究了 N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞体系在 0.25—

225 keV/u 能区内的单电子俘获过程. 计算得到了自旋平均与自旋分辨的总截面、主量子数 n 分辨以及轨道

量子数   分辨的截面数据, 并与现有实验结果及多种理论方法的计算结果进行系统对比分析. 计算结果表

明, 总截面在低能区对能量依赖性较弱, 而在高能区则呈现单调递减趋势. 态分辨截面分析显示, 低能区各子壳

层之间存在显著的多通道耦合效应; 而在中高能区, 截面在轨道量子数   上的分布趋近于统计规律, 即电子

更倾向于被俘获至具有较高   值的轨道. 研究结果进一步表明, 对高电荷态离子碰撞体系的准确建模需同时考

虑高激发态通道间的耦合效应及电子关联作用. 然而, 不同理论方法在低能区表现出显著差异, 说明对进一

步开展具备态分辨能力的实验测量有迫切需求. 本工作提供的截面数据, 对天体物理和实验室等离子体的诊

断建模研究具有重要参考意义. 本文数据集可在 https://doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00143中访问获取.
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 1   引　言

电荷交换 (charge exchange, CX), 亦称电子

俘获, 指带电离子与中性原子或分子发生碰撞时,

离子从中性粒子中俘获一个或多个电子并形成高

激发态的过程. 在特定碰撞速度区间内, 该过程可

呈现量级达 10–15 cm2 的显著截面值 [1–3], 使其成为

等离子体环境中的主导反应之一. 值得注意的是,

此类截面值会随入射离子的电荷态、碰撞能量乃至

靶物质种类的变化而改变. 电荷交换形成激发态离

子的辐射是等离子体诊断的重要探针: 在实验室

磁约束等离子体中, 中性束注入作为常规加热与诊

断手段 [4,5], 其核心原理正是基于电荷交换复合光

谱技术 (charge exchange recombination spectro-

scopy)[6,7]. 该技术通过分析中性束与等离子体杂质间

的电荷交换光谱, 被广泛应用于托卡马克 (Tokamak)

等离子体的离子温度、等离子体旋转速度及杂质密

度测量 [7–9].

在天体物理领域, 电荷交换的重要性始于彗

星 C/Hyakutake X射线辐射的突破性发现 [10]. 研

究表明, 此类辐射源于太阳风离子与彗星中性大气

间的电荷交换碰撞过程 [11]. 此后, 针对电荷交换诱导

X射线辐射的研究迅速扩展至太阳风离子与彗星、
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N(5—7)+, O(5—8)+, S(5—11)+

Ne(4—8)+, Mg(3—10)+, Si(5—10)+, Fe(7—13)+

行星大气中性成分相互作用的界面区域 [12–20]. 太阳

风作为日冕持续释放的带电粒子流, 主要包含电子、

质子、a 粒子及 C(5, 6)+,   ,

 等高电

荷态离子 [21–23]. 不同天体物理环境中中性粒子的

种类显著影响电荷交换过程: 例如彗星大气以水分

子 (H2O)、一氧化碳 (CO)及其解离产物 (如 H2,

H, O)为主 [3,24]; 太阳风圈以氢、氦占优 [25]; 地冕以

氢为主 [26,27]; 而火星晕则富含氢、氧成分 [28–30]. 因

此, 研究高电荷态太阳风离子与各类中性粒子的碰

撞过程,  对精确模拟天体物理等离子体环境的

X射线辐射谱、诊断中性/离子密度分布、离子温

度及电荷态分布等关键参数具有重要价值.

本工作开展了 N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞

中的单电子俘获过程: 

N6+(1s) + H(1s) → N5+(nℓn′ℓ′1,3L) + H+, (1)

针对该碰撞系统, 已有多个研究团队开展了实验

研究. Panov等 [31] 基于氢炉气室靶技术, 在 0.43—

5.09 keV/u能区内若干能量点测量了单电子俘获

总截面; Meyer等 [32] 将总截面测量进一步拓展至

0.2—7.5 keV/u宽域碰撞能区; 此外, Kearns等 [33]

通过平移能谱技术 (translational energy spectro-

scopy, TES)在 0.94 keV/u单能点获取了能量转

移谱. 但迄今为止, 由于实验技术存在的巨大挑战,

尚未见态分辨截面 (state-resolved cross sections)

及自旋分辨截面 (spin-resolved cross sections)的

实验报道. 在理论研究方面, 除了基于简单的朗道-

齐纳 (Landau-Zener, LZ)模型的计算 [31,33,34], Olson

与 Salop[35] 采用经典轨迹蒙特卡罗 (classical tra-

jectory  Monte  Carlo,  CTMC)方法计算了 30—

150 keV/u能区内 6个能量点的截面值. Wu等 [36]

通过全量子分子轨道强耦合 (quantum molecular

orbital close-coupling, QMOCC)方法, 系统计算

了 10 meV/u—10 keV/u能区的单电子俘获总截

面及态选择截面, 并联合原子轨道强耦合 (atomic

orbital close-coupling, AOCC)与CTMC方法将总

截面计算范围延伸至 160 keV/u; Igenbergs等 [37]

进一步通过 AOCC方法将理论预测上限提升至

500 keV/u. 最近, Zhang等 [38] 基于尺度定律 (scaling

law)[3] 计算了 0.06—50 keV/u的总截面. 尽管关

于 N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞中电子俘获过

程的总截面测量实验与理论研究已较为丰富, 现有

实验结果与理论计算, 以及不同的理论研究之间仍

存在着显著差异, 这表明该碰撞体系尚未被充分理

解, 需进一步深入探索.

nℓ

在 0.25—225 keV/u能区范围内, 本文对 N6+

(1s)离子与 H(1s)原子碰撞中电子俘获过程开展

系统的研究. 该能区覆盖了许多天体物理等离子体

与实验室磁约束等离子体的典型能量特征. 研究采

用双电子半经典渐近态强耦合 (semiclassical asy-

mptotic-state  close-coupling,  SCASCC)方法 ,  并

引入组态相互作用 (configuration interaction, CI)

处理电子关联效应, 突破了传统单电子近似的理论

局限. 我们系统地给出了自旋平均 (spin-averaged)

与自旋分辨 (spin-resolved)两种情形下的总截面

及  态分辨截面, 并在可能的情况下与已有的实

验测量和理论计算结果进行比较, 同时讨论了与现

有数据不一致的可能原因. 我们提供了一套完整且

一致的 N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞电荷交换

过程的截面数据, 这些数据对于解释天体物理等离

子体与实验室磁约束等离子体环境中的发射光谱

至关重要.

 2   理论方法

在本工作中, 采用双电子 SCASCC方法计算了

N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞中的电子俘获过程

的截面. 该方法已有详细描述 (参见文献 [39–42]),

此处仅简要概述其主要特点. 双电子含时薛定谔方

程 (time-dependent Schrödinger equation, TDSE)

表示为  [
H − i

∂

∂t

]
Ψ(r1,r2, t) = 0. (2)

这里, 电子哈密顿量为 

H =
∑
i=1,2

[
−1

2
∇2

i + VT(ri) + VP(r
p
i )

]
+

1

|r1 − r2|
,

(3)

ri rpi = ri −R(t)

R(t)

R(t) = b+ vt b v

式中,    和   分别为电子相对于靶核

和入射核的位置矢量, 相对位置   采用直线恒

定速度近似  , 其中  和  分别表示碰

撞参数和相对速度矢量; VT 和 VP 分别为电子与

靶核和入射粒子核的相互作用势, 

VT(ri) = − 1

ri
, VP(r

p
i ) = − 7

rpi
. (4)

通过将波函数展开到由孤立靶和入射粒子的渐近

态构成的基组上求解薛定谔方程: 
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Ψ(r1, r2, t)

=

NT∑
k=1

NP∑
l=1

aTPkl (t)
[
ϕTk(r1)ϕ

P
l (r2, t)

± ϕTk(r2)ϕ
P
l (r1, t)

]
e−i(ET

k+EP
l )t

+

NPP∑
j=1

aPPj (t)ΦPP,±
j (r11, r2, t)e−iEPP

j t, (5)

ϕ

±

ΦPP,±
j

eiv·ri−i
1
2 v

2t

式中,  上标 T(P)和 PP的变量   和 E 分别表示

单、双电子处于靶核 (入射核)的态及对应的能量,

NT(NP)和 NPP 为相应态的数量. 需指出, 当前计

算未包含靶 (H–)的双电子态, 因其形成概率远低

于电子俘获过程, 即 (1)式所述过程. (5)式中  号

分别对应单重态与三重态自旋对称性,  波函数

 与相应自旋对称性相关联. 入射核态包含平

面波电子平动因子 (electron translation factors,

ETFs),   , 以保证伽利略不变性.

将 (5)式代入 (2)式可得一阶耦合微分方程组: 

i
d
dt
a(t) = S−1(b,v, t)M(b,v, t)a(t), (6)

其中 a(t)为含时展开系数列向量 (即 (5)式中 aPP

和 aTP), S 和 M 分别为重叠矩阵与耦合矩阵. M 中

包含所有双电子耦合项 (尤其是含双电子 ETF的

双中心的复杂的耦合项), 且在双电子态 (PP)对角

化过程中未采用任何近似 (远超 Hartree-Fock方

法), 形成严格的组态相互作用 (configuration int-

eraction, CI)框架.

采用预测-校正变步长 Adams-Bashford-Mou-

lton方法求解耦合方程组 (初始条件为初态 i、碰

撞参数 b 和速度 v). 特定跃迁过程的态-态积分截

面通过下式计算: 

σfi(v) = 2π
∫ +∞

0

b|af (+∞)|2db. (7)

1

4

3

4

由于总自旋守恒, 需分别求解单重态与三重态

对应的耦合方程组. 最终截面通过统计权重 (单重

态  , 三重态   )加权求和, 得到可与实验直接比

较的自旋平均截面.

在当前计算中, 采用高斯型轨道基组来描述孤

立的靶和入射粒子的渐近态, 其中 N7+中心采用

92个高斯型轨道基组 (其中ℓ = 0轨道 12个, ℓ = 1
轨道按 m分量展开为 7 × 3个, ℓ = 2轨道 4 ×

5个, ℓ = 3轨道 3 × 7个, ℓ = 4轨道 2 × 9个),

H中心布置 19个高斯型轨道 (ℓ = 0轨道 7个, ℓ = 1

轨道 4 × 3个). 该基组体系允许在单重态对称性

计算中纳入 3126个物理态与赝态 [包含 H和 N6+

的 1340个态、N5+的 1786个态 ], 在三重态对称性

中则为 3107个态 [包含H和N6+的 1340个态、N5+

的 1767个态 ]. 这些电子态可有效描述弹性散射、

单电子俘获、碰撞激发及电离等过程. 需指出, 本

文是通过基组内电子哈密顿量的对角化计算得到

电离阈值以上的赝连续态来近似描述电离过程.

 3   结果与讨论

 3.1    单电子俘获过程总截面

本工作系统地计算了 N6+ + H碰撞体系在

0.25—225 keV/u能区内的自旋态平均单电子俘获

总截面, 结果与已有的实验数据 [31,32,43] 和理论计

算 [35–38] 对比如图 1所示. 为便于数据应用, 将自旋

态平均和自旋态分辨的总截面及态选择截面值分

别整理于表 1—表 3. 在 0.1—10 keV/u的低能区

内, 截面随能量变化较为平缓; 而在 10 keV/u以

上, 截面随能量升高呈明显的单调递减趋势. 在高

能区 (>100 keV/u), 本工作的计算结果与 AOCC

方法 [36,37] 和 CTMC方法 [35,36] 得到的理论值高度一

致. 在中间能区 (2—85 keV/u), 虽然与 Igenbergs

等 [37] 基于 AOCC方法计算的结果在能量依赖趋

势上具有一致性, 但其截面值整体略高于本工作,

最大偏差约为 25%. Wu等 [36] 基于 AOCC方法的
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Expt:

Theory:

图 1    N6+(1s)与 H(1s)碰撞自旋态平均单电子俘获总截

面随碰撞能量的变化, 以及当前结果同已有的实验数据 [31,32,43]

和理论计算 [35–38] 的对比

Fig. 1. Spin-averaged total single-electron capture cross sec-

tions  as  a  function  of  collision  energy  for  N6+(1s)  + H(1s)

collisions.  Present  results  are  compared  with  experimental

data[31,32,43] and theoretical calculations[35–38].
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计算结果在 1—40 keV/u范围内亦普遍高于本工

作, 而在 1 keV/u以下则明显低于本文计算, 最大相

对差异超过 36%. 这些差异可能源于文献 [36,37]

中采用的 AOCC方法基于单电子近似, 使用模型

势描述 N6+(1s) 同电子间的相互作用, 未考虑电子

关联效应和自旋态对俘获过程的影响. 此外, Wu

等 [36] 基于CTMC方法得到的截面在低于 40 keV/u

的能区明显低于本工作结果. 这种差异可归因于

CTMC方法在低能区的已知局限性—无论采用

何种初始分布, 其均难以准确描述低能俘获过程,

主要由于其在处理分子特征 (如伪交叉, pseudo-

crossings)方面存在明显不足 [44]. 对于Wu等 [36] 基

于 QMOCC方法得到的截面, 其在 2 keV/u以上

高于本工作, 并在 8 keV/u附近达到最大偏差 (约

22%). 这一差异可能是由于 QMOCC计算未引入

ETF因子, 而该因子的影响在较高能区更为显著.
 

nℓ

表 1    不同碰撞能量 E (单位: keV/u)下, N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞自旋平均的单电子俘获总截面和俘获至 N5+

(1s  )态分辨截面 (单位: 10–16 cm2)

nℓ

Table 1.    Spin-averaged  total  single-electron  capture  cross  sections  and  state-resolved  cross  sections  for  capture  into  N5+

(1s  ) states in N6+(1s) + H(1s) collisions at various collision energies E (unit: keV/u). All cross sections are given in units

of 10–16 cm2.

E 1s3s 1s3p 1s3d 1s4s 1s4p 1s4d 1s4f 1s5s 1s5p 1s5d 1s5f 1s5g 总截面

0.25 0.0002 0.0002 0.0002 3.7648 12.7027 8.5685 13.3494 0.1747 0.6930 0.9648 0.4290 2.0774 42.7323

0.56 0.0002 0.0007 0.0013 6.4063 10.4408 5.2656 13.6226 0.2466 1.9896 0.9673 1.0273 1.4035 41.4063

1.00 0.0023 0.0054 0.0108 9.2673 9.5404 5.9963 11.9886 0.8304 0.9395 1.0427 1.9539 0.9143 42.5571

2.25 0.0273 0.0799 0.1115 7.5560 8.9939 7.4811 12.8323 0.6563 0.4619 0.4968 2.3590 2.3944 43.5764

4.00 0.0927 0.4714 0.2950 5.7645 8.3648 9.1302 12.2192 0.3532 0.4350 0.7830 2.5118 3.1321 43.8349

6.25 0.2357 0.6419 0.4629 3.3885 6.5808 10.4578 13.2696 0.4157 0.8553 0.9404 2.9255 4.2443 44.7038

9.00 0.3394 0.6624 0.5941 1.8598 4.7615 9.9354 14.5785 0.2967 0.7135 1.1683 2.7464 5.8699 43.8333

16.00 0.3529 0.9129 1.1518 0.6615 2.6646 7.6238 14.9072 0.1737 0.5804 1.4345 2.9620 5.9363 39.9444

25.00 0.3508 1.0430 1.6138 0.3115 1.5698 4.7657 12.1202 0.1464 0.5298 1.3658 3.1366 5.4187 33.7083

36.00 0.2659 0.9920 1.7688 0.1915 0.9180 2.7773 8.3503 0.1050 0.4919 1.1551 2.9266 4.6950 27.5872

56.25 0.1245 0.5889 1.5077 0.0920 0.4132 1.1599 4.1918 0.0741 0.4061 0.7697 2.0000 2.7565 19.0517

100.00 0.0250 0.1622 0.6719 0.0243 0.1261 0.4415 0.9926 0.0292 0.1383 0.3505 0.7732 0.6489 6.8768

156.25 0.0103 0.0393 0.2537 0.0096 0.0326 0.1687 0.1934 0.0105 0.0340 0.1390 0.2303 0.1001 1.8768

225.00 0.0035 0.0209 0.0742 0.0026 0.0170 0.0480 0.0392 0.0022 0.0130 0.0392 0.0594 0.0148 0.5114

 

nℓ

表 2    不同碰撞能量 E (单位: keV/u)下, N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞自旋单重态下的单电子俘获总截面和俘获至 N5+

(1s   1L)态分辨截面 (单位: 10–16 cm2)

nℓ

Table 2.    Spin-singlet  total  single-electron  capture  cross  sections  and  state-resolved  cross  sections  for  capture  into  N5+

(1s   1L) states in N6+(1s) + H(1s) collisions at various collision energies E (unit: keV/u). All cross sections are given in units of

10–16 cm2.

E 1s3s 1S 1s3p 1P 1s3d 1D 1s4s 1S 1s4p 1P 1s4d 1D 1s4f 1F 1s5s 1S 1s5p 1P 1s5d 1D 1s5f 1F 1s5g 1G 总截面1L

0.25 0.0001 0.0002 0.0002 4.9841 4.1948 6.0168 13.7765 0.1364 1.1173 0.7492 0.4985 3.0177 34.5024

0.56 0.0003 0.0010 0.0013 6.6345 3.7956 8.0072 13.0620 0.3696 1.9096 1.1744 1.0736 1.6679 37.7347

1.00 0.0023 0.0073 0.0076 8.8291 4.8926 9.4065 12.8317 0.9635 1.1060 0.8840 1.9907 0.9559 41.9406

2.25 0.0314 0.0879 0.0599 6.6027 5.3151 11.9836 14.0620 0.6144 0.5642 0.4328 2.4516 2.4166 44.7399

4.00 0.1416 0.4313 0.2924 5.0184 5.9133 12.5596 13.2306 0.2941 0.4484 0.7915 2.4992 3.1441 45.0342

6.25 0.3049 0.6447 0.4420 2.8775 5.0788 12.7611 14.0163 0.3535 0.7570 0.9597 2.8547 4.2684 45.5828

9.00 0.3949 0.7666 0.6046 1.5960 3.9072 11.1796 15.1420 0.2527 0.6901 1.1460 2.6755 5.7122 44.3560

16.00 0.3889 1.0895 1.2582 0.5916 2.5040 7.9453 14.9587 0.1480 0.6129 1.3966 2.9507 5.7149 40.1231

25.00 0.3696 1.1997 1.7008 0.2885 1.6088 4.8367 11.9200 0.1366 0.5699 1.3379 3.0703 5.4103 33.7599

36.00 0.2757 1.1118 1.8295 0.1861 0.9715 2.7831 8.2105 0.0998 0.5225 1.1366 2.8470 4.7282 27.6453

56.25 0.1240 0.6285 1.5212 0.0906 0.4484 1.1474 4.1679 0.0700 0.4274 0.7624 1.9865 2.7557 19.0999

100.00 0.0249 0.1684 0.6648 0.0245 0.1309 0.4330 0.9952 0.0297 0.1417 0.3476 0.7773 0.6477 6.8638

156.25 0.0101 0.0413 0.2503 0.0092 0.0340 0.1657 0.1940 0.0101 0.0347 0.1368 0.2312 0.1003 1.8767

225.00 0.0033 0.0222 0.0735 0.0024 0.0180 0.0474 0.0392 0.0021 0.0136 0.0387 0.0594 0.0148 0.5149
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在能量低于 2 keV/u时, QMOCC结果则低于本

工作. 进一步分析 nℓ分辨的态选择截面发现 (见

图 3), 这种差异主要源于 QMOCC方法对俘获至

4f态的截面预测显著偏低. 因此, 进一步开展具有

态分辨能力的实验测量对于验证低能区不同理论

方法的可靠性具有重要意义.

与现有实验数据进行对比显示, 本工作的截

面值与 Meyer等 [32] 和 Havener 等 [43](数据取自文

献 [36])实验数据在 1.5—8 keV/u范围内基本一

致, 均落在实验误差范围内. 然而在低于 1.5 keV/u

的能区, 这两组实验数据均低于本工作和 QMOCC

方法的预测值. 这一低能区的差异尚无明确定论,

可能受到多种因素的影响. 一方面, 对于高电荷态

离子与氢原子的碰撞体系, 在电荷交换发生后, 生

成的质子可能受到残余 N6+离子束以及生成的 N5+

离子的强库仑斥力影响, 从而产生较大角度的散

射. 实验中可能由于信号采集过程中对大角度散射

事件的遗漏, 导致截面被低估. 另一方面, 理论计

算也可能存在一定偏差, 例如本工作在低能区采用

的直线轨迹近似可能带来误差; 而 QMOCC计算

中则可能存在势能 (尤其是在避免交叉区域)、非绝

热耦合以及耦合相位等方面的计算不确定性 [36].

此外, 需要指出的是, Panov等 [31] 所测得的实验数

据在能量变化趋势上表现出较强的波动性, 且与其

他实验及理论结果存在较大偏差, 其可靠性仍需进

一步验证.

 3.2    单电子俘获过程态选择截面

本工作进一步开展了主量子数 n 及轨道量子

数 nℓ分辨的电子俘获过程研究, 以揭示终态分布

特征. 该分布直接影响跃迁过程中特征辐射谱线性

质, 对天体物理等离子体辐射输运过程的建模和实

验室等离子体诊断具有重要价值.

 

nℓ

表 3    不同碰撞能量 E (单位: keV/u)下, N6+(1s)离子与 H(1s)原子碰撞自旋三重态下的单电子俘获总截面和俘获至 N5+

(1s   3L)态分辨截面 (单位:10–16 cm2)

nℓ

Table 3.    Spin-triplet  total  single-electron  capture  cross  sections  and  state-resolved  cross  sections  for  capture  into  N5+

(1s   3L) states in N6+(1s) + H(1s) collisions at various collision energies E (unit: keV/u). All cross sections are given in units of

10–16 cm2.

E 1s3s 3S 1s3p 3P 1s3d 3D 1s4s 3S 1s4p 3P 1s4d 3D 1s4f 3F 1s5s 3S 1s5p 3P 1s5d 3D 1s5f 3F 1s5g 3G 总截面3L

0.25 0.0002 0.0002 0.0002 3.3584 15.5386 9.4191 13.2070 0.1875 0.5515 1.0366 0.4058 1.7640 45.4756

0.56 0.0002 0.0006 0.0013 6.3302 12.6558 4.3517 13.8094 0.2056 2.0162 0.8983 1.0119 1.3154 42.6301

1.00 0.0022 0.0048 0.0119 9.4133 11.0897 4.8596 11.7075 0.7860 0.8840 1.0955 1.9416 0.9004 42.7626

2.25 0.0260 0.0772 0.1287 7.8738 10.2202 5.9803 12.4224 0.6703 0.4279 0.5181 2.3282 2.3870 43.1886

4.00 0.0764 0.4847 0.2958 6.0132 9.1819 7.9870 11.8821 0.3729 0.4305 0.7801 2.5160 3.1281 43.4352

6.25 0.2126 0.6409 0.4699 3.5588 7.0815 9.6901 13.0207 0.4365 0.8881 0.9340 2.9492 4.2362 44.4108

9.00 0.3208 0.6277 0.5906 1.9477 5.0463 9.5207 14.3906 0.3114 0.7213 1.1757 2.7700 5.9224 43.6591

16.00 0.3409 0.8540 1.1163 0.6848 2.7181 7.5166 14.8900 0.1822 0.5696 1.4472 2.9658 6.0101 39.8848

25.00 0.3445 0.9908 1.5849 0.3192 1.5568 4.7420 12.1870 0.1497 0.5165 1.3750 3.1587 5.4216 33.6911

36.00 0.2626 0.9520 1.7486 0.1933 0.9002 2.7754 8.3969 0.1067 0.4817 1.1613 2.9532 4.6839 27.5678

56.25 0.1247 0.5757 1.5031 0.0924 0.4014 1.1641 4.1998 0.0755 0.3991 0.7721 2.0045 2.7568 19.0356

100.00 0.0250 0.1601 0.6743 0.0243 0.1245 0.4443 0.9917 0.0290 0.1372 0.3515 0.7718 0.6493 6.8811

156.25 0.0104 0.0387 0.2549 0.0098 0.0321 0.1697 0.1932 0.0106 0.0338 0.1398 0.2300 0.1001 1.8769

225.00 0.0036 0.0204 0.0745 0.0027 0.0167 0.0482 0.0392 0.0023 0.0127 0.0394 0.0595 0.0148 0.5102

 

4
N6++H(1s) → N5+(=3)+H+
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图 2    N6+(1s)与 H (1s)碰撞自旋平均的主量子数 n 分辨

单电子俘获截面随碰撞能量的变化, 以及当前结果同已有

理论计算 [36,37] 对比　(a) n = 3; (b) n = 4; (c) n = 5

Fig. 2. Spin-averaged  n-resolved  single-electron  capture

cross sections as a function of collision energy for N6+(1s) +

H(1s)  collisions:  (a) n = 3,  (b) n = 4,  (c) n = 5.  Present

results are compared with theoretical calculations[36,37].
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图 2展示了 N6+ + H碰撞体系中自旋平均的

主量子数 n 分辨单电子俘获截面与现有理论计

算 [36,37] 的对比分析. 本文计算结果表明, 40 keV/u

以下能区俘获主要分布于 n = 4通道, 高于 40 keV/u

时 n = 4与 n = 5通道截面趋于接近. 与 Igenbergs

等 [37] 的 AOCC计算结果相比, n = 3, 4, 5三个主

要通道整体趋势一致, 但低于 30 keV/u时其 n = 5

通道截面略高于当前计算. Wu等 [36] 的 AOCC计

算结果在低能区 (尤其<1 keV/u)对最重要 n = 4

通道截面的预测存在着明显偏离, 最大偏差约 50%;

而在 1—10 keV/u范围内, 其结果亦略高于本文

计算值. QMOCC方法计算得到的 n = 3, 4和 5

通道的俘获截面与本文结果均存在较大差异, 相关

讨论将在后续 nℓ分辨截面对比中展开.

图 3所示为自旋平均的轨道量子数 nℓ分辨单

电子俘获截面的对比分析. 当前的计算结果表明,

低能区相同主量子数 n 的不同轨道量子数ℓ子壳层

1 Σ+ 3 Σ+

1Π 3Π

间存在显著耦合效应; 而在中高能区, 截面相对角

动量 (ℓ)分布均近似遵循统计角动量分布, 即电子

更倾向于被俘获至具有较大ℓ值的子壳层中. 在 3ℓ,
5s以及主导的 4f通道上, 本工作与 Igenbergs等 [37]

的 AOCC结果在整个重叠能区呈现良好一致性.

然而, Igenbergs等 [37] 在 10 keV/u下计算的 4s与

4p通道的截面略低于当前结果 , 而 4d及 5ℓ (除
5s外)通道在中低能区计算值则相对偏高. 这些差

异可能源于其 AOCC方法采用了单电子近似, 利

用模型势描述 N6+(1s)-电子相互作用, 未考虑电子

关联效应和自旋态对电子俘获过程的影响. Wu

等 [36] 基于 QM-OCC方法的结果与本文的计算在

整体上存在显著差异, 尤其是以主导的 4f 通道最

为明显, 最大差异达 3—4倍. 该差异可能来自于

多通道耦合效应, QMOCC仅包含 A1 对称性下的

16个   态、15个   态, 以及 B1 对称性下的

10个   和 10个   态 ,  而本工作的计算包含了
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图 3    N6+(1s)与 H(1s)碰撞中自旋平均的轨道量子数   分辨单电子俘获截面随碰撞能量的变化, 以及本工作计算结果同已有

的理论计算 [36,37] 对比　(a)   态; (b)   态; (c)   态

nℓ

3ℓ 4ℓ 5ℓ

Fig. 3. Spin-averaged    -resolved single-electron capture cross sections as a function of collision energy for N6+(1s) + H(1s) colli-

sions: (a)   ; (b)   ; (c)   . Present results are compared with theoretical calculations[36,37].
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3126个单重态和 3107个三重态通道. 需指出, 本

工作采用的直线轨迹近似在低能区可能引入误差,

未来通过具有态分辨能力的实验测量, 如冷靶反冲

离子动量谱仪 (COLTRIMS)[45–49], 可有效验证低

能区不同理论方法的准确性.

 4   结　论

本研究基于双电子半经典渐近态强耦合方法,

结合组态相互作用处理电子关联效应, 对 N6+离子

和 H原子碰撞体系的电子俘获过程进行了全面研

究. 在 0.25—225 keV/u能区范围内, 系统地获得

了自旋平均与自旋分辨的总截面、主量子数 n 及轨

道量子数 nℓ态分辨截面, 并与现有实验数据和理

论计算结果进行对比. 研究结果表明, 高电荷态离

子碰撞体系的精确描述必须同时考虑高激发态通

道耦合效应和电子关联效应. 对于自旋平均的单电

子俘获总截面, 其在低能区对能量依赖性较弱, 而

在高能区则呈现单调递减趋势. 对于自旋平均的态

分辨截面, 其在中高能区, 截面相对角动量 (ℓ)分
布均近似遵循统计角动量分布, 即电子更倾向于被

俘获至具有较大ℓ值的子壳层中. 而在低能区, 不同

理论方法间的显著差异突显了对该碰撞体系进一

步开展态分辨实验测量的必要性. 本工作提供的丰

富截面数据将为天体物理等离子体辐射建模与实

验室等离子体诊断研究提供重要的理论参考.

 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.j00213.00143中访问获取.
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Abstract
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In this work, we systematically investigate single-electron capture process in the collision between N6+(1s)

ions  and  H(1s)  atoms  in  a  wide  energy  range  from  0.25  to  225  keV/u  by  using  a  two-electron  semiclassical

asymptotic-state  close-coupling  method.  Spin-averaged  and  spin-resolved  total  cross  sections,  as  well  as  n-

resolved  and    -resolved  partial  cross  sections,  are  calculated  and  comprehensively  compared  with  existing

experimental measurements and theoretical predictions. The results show at low energies (<10 keV/u), energy

dependence of the total cross section is weak, and it follows a monotonically decreasing trend at higher energies.

The analysis of    -resolved cross sections reveals the strong coupling effects between various channels at low

energies,  while  at  high  energies  the  relative      distributions  in  each    -resolved  cross  section  approximately

follow the statistical     distribution, for which the electrons are therefore mainly captured into subshells of the

maximum    . The present study demonstrates the importance of a two-electron treatment taking into account

electronic  correlation  and  the  use  of  extended  basis  sets  in  the  close-coupling  scheme.  However,  substantial

discrepancies  exist  among  theoretical  approaches  at  low  energies.  It  is  clear  that  further  experimental  and

theoretical efforts are required to draw definite conclusions. Our work provides a complete and consistent set of

cross  sections  in  a  broad  range  of  collision  energies,  which  can  be  used  for  various  plasma  diagnosis  and

modeling.  The  datasets  presented  in  this  paper  are  openly  available  at  https://doi.org/10.57760/sciencedb.

j00213.00143.
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