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补充材料 A: 插值/拟合处理 

碰撞强度与入射电子能量的函数关系是相当平滑的，这意味着在截面的实际计算中，常

常只在几个最能反映曲线特征的能量点上进行详细计算，其他能量处的数据可以基于这些点

的数据得到。FAC 的计算方案：以跃迁前后的能量变化（能级差）ΔE 为基准，在 0.05ΔE—

8ΔE 区间内取 6 个出射电子能量点进行详细计算，在该区间内的数据由这 6 个数据点基于

三阶 Akima 插值得到，在区间外的数据按照固定的拟合公式得到（见补充材料 B）。事实上，

FAC 提供的原始数据只包含这 6 个能量点及对应的截面数据和附加信息，其余能量处的数

据需要经过进一步处理才能得到。 

 本研究关注的入射电子能量范围为 0—150 keV，这足以使 Ta 原子的 1s 电子亚层电离

或激发（Ta 的 1s 电离能范围：67—78 keV），相比之下，Ta 原子的电离能最低的电子亚层

为 5d 亚层，电离能范围为 6—46 eV，二者相差 4 个数量级。相应地，FAC 提供的原始数据

的能量点也跨越 4 个数量级，这给不同电子亚层的截面数据求和造成困难。可以在 0—150 

keV 范围内选取一系列固定的能量点，在新的能量网格上对原始数据统一进行重新插值拟

合。 

考虑到最低的电离能量仅有几个 eV，而最高的电离能量达到几十个 keV，因此，能量

点的分布应该在低能量段密集，在高能量段稀疏。我们使用对数分布来描述原始数据的能量

尺度变化。设重新插值后有 k+1 个能量点，最大的能量值 Emax = 150 keV，则第 i 个出射能

量点为 
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取 Emin = 1 eV。考虑到存储空间的限制、低能量段的数据损失与 Akima 插值方法的特点，这

里取 k = 30。 

 对于碰撞激发截面，截面随能量增加呈指数式下降，这使得相邻数据点连线斜率变化过

大，可导致 Akima 插值出现病态结果。由此，先对截面数据取对数的方法消除病态，即对纵

坐标作如下坐标变换： 

 ln( )y y  = → = + ， （A2） 

为了避免截面为 0 的情况，在截面上加一个很小的值 ，后续可以通过 exp( )y y → − 的

变换复原。 

 设入射电子能量为 E0，基于原始能量点插值/拟合得到的截面记为
0( )E原

，基于新能

量点插值得到的截面记为 0( )E新 ，则可以用二者之间的偏差RD 100%
 



−
= 新 原

新

评估

重新插值对于原始数据的保留程度。用 Ta 原子（电子组态[Xe]6s24f145d3）的 s 电子亚层（1s—

6s）的部分截面数据对碰撞电离和碰撞激发的重新插值效果进行了评估，如图 S1 所示。 

 

图 S1 重新插值的偏差评估 (a) 碰撞电离；(b) 碰撞激发 

Fig. S1. Deviation evaluation of re-interpolation: (a) Collisional ionization; (b) collisional 

excitation. 

 在图 S1(a)和图 S1(b)中分别使用了 6 个 DLA 反应道的数据，分别为 
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方括号内显示耦合角动量大小及顺序，圆括号内是对应相对论性电子亚层（按照主量子

数 n、轨道角动量量子数 l、总角动量量子数 j 区分）的总角动量，圆括号外是依顺序的耦合

总角动量。如图 S1 所示，对于碰撞电离和碰撞激发，偏差值在绝大多数能量段都在±2%以

内，表明重新插值以比较高的准确度保留了原始数据的信息。 

补充材料 B: 拟合公式 

对于能量网格范围外的碰撞电离截面，FAC 采用以下拟合公式： 
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其中， 0 1 2 3,  ,  ,  p p p p 为拟合参数（由 FAC 提供），E0, E 和 Eth 分别为入射电子能量、出射

电子能量和反应阈能（能级差）， 为精细结构常数，J0 为初态能级的总角动量，所有物理

量均为原子单位制。 

 对于能量网格范围外的碰撞激发截面，FAC 提供以下渐近公式： 
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其中，对于容许跃迁： 
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对于禁戒跃迁： 
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式中， 
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其中，Born 和 Bethe 为拟合参数（由 FAC 给出），特征能量 Et0亦由 FAC 给出。 0( )nE , ( )nE

和 ( )n 分别为原始数据网格中最后一个点对应的入射电子能量、出射电子能量和碰撞强度。 

 


