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在分析双洞相关退激发对双洞态退激发的贡献较小的基础上，依据辐射*俄歇*双俄歇级联退激发模型

（+,-.,）研究了 /0( 1（(23 (）（4 壳层单洞态镁离子）和 /0% 1（(23 %）（4 壳层双洞态镁离子）的退激发过程，计算了它

们的末电离态离子的分布，并与辐射*俄歇级联退激发模型的结果进行了比较 5 +,-., 模型计算的 /0( 1（(23 ( ）的 )
价末电离态离子的相对丰度较大，而辐射*俄歇级联退激发模型（+,-）的结果中就没有出现 ) 价离子；两种模型计

算 /0% 1（(23 %）的 & 价末电离态离子的丰度非常大，而 +,- 模型下的 /0% 1（(23 %）退激发后不产生 & 价离子 5
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( H 引 言

洞原子（或离子）是指内壳层失去电子而形成的

处于激发态的原子（或离子），广泛存在于实验室和

天体等离子体中 5它是固体表面物理学、等离子体物

理学和天体物理学研究对象之一 5对它的研究不仅

能够详细地提供原子（或离子）的内壳层电子的结构

及其退激发过程的动力学规律，为解释实验结果和

各种等离子体过程中的离子态布居提供依据，而且

为热高离化态离子的储存的研究［(］和大分子获得电

子裂解的研究［%］提供理论支持 5因此，对其退激发过

程的研究具有极其重要的理论和实践意义 5
由于洞原子（或离子）一般处于高激发态，必定

要向低能级退激发 5单洞态原子的退激发机理有多

种，可以归为两类 5一类是辐射跃迁，包括单光子跃

迁和双光子跃迁等；另一类是非辐射跃迁，包括单俄

歇跃迁、双俄歇跃迁、振激过程及振离过程等 5双洞

态原子的退激发更为复杂，可分为双洞态非相关退

激发和双洞态相关退激发两类：双洞态非相关退激

发是指其中一个洞退激发与另一个洞退激发之间毫

无关系，可用处理单洞态退激发的方法来处理这类

问题；双洞态相关退激发是指两洞退激发时存在关

联 5人们已研究的双洞态相关退激发有以下几种类

型：第一类型定义为双洞均向外漂移的相关退激发；

第二类型是指位于同一子壳层的两个洞退激发时，

一个向内漂移，而另一个向外漂移；第三类型双洞态

相关退激发是指两个洞分别位于互不相邻的子壳

层，退激发时它们向同一中间壳层漂移［#］5 例如，4
壳层双洞态相关退激发只能属于第一类型 5双洞相

关退激发可能发射一个光子、两个或多个光子，也可

能发射一个电子、两个或多个电子 5人们曾经对双洞

相关退激发同时发射一个光子过程（即两电子*一光

子过程）进行过实验观测和大量的理论研究［#—6］，对

两洞 相 关 退 激 发 同 时 发 射 一 个 电 子 过 程 也 研 究

过［#，’，($］5通过对 ,;F2=<，IGG 和 J<KL=2L< 等对双洞态

相关 退 激 发 的 研 究 结 果［#，"，6］与 4G>>M，N=A?C@>< 和

OFPQ<A2FF 等人对双洞态非相关退激发及单洞态退激

发的研究结果［((—(#］比较可以得出：双洞态相关退激

发的跃迁概率是很小的 5 如 RG，/0 和 ,P 的第一类

型两洞态相关退激发单光子跃迁概率约为单洞态单

光子辐射跃迁概率的 ($3 # 倍，而第一类型的双洞态
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相关退激发单电子跃迁概率是单洞态单俄歇跃迁概

率的 !"# $—!"# %倍 &由此看来，双洞态相关退激发对

双洞态的整个退激发过程的贡献是非常小的 &因而，

在处理双洞态退激发问题时，一般可以不考虑这类

退激发过程 &
人们不仅对洞原子（或离子）的退激发机理进行

了研究，而且对它的退激发过程也进行了大量的实

验［!’—!(］和理论研究［!)—*$］& 基于不同的退激发机理

的考虑构建了不同的退激发模型，如 +,-. 和 /-01
在考虑了单俄歇跃迁和辐射跃迁两种退激发机理后

建立的辐射2俄歇退激发模型（.-34-5467289:7. ;-<;-37
,=37>，?8@）［*"］，考虑了单俄歇跃迁、辐射跃迁和振

离过 程 而 建 立 的 辐 射2俄 歇2振 离 退 激 发 模 型

（ .-34-5467289:7. ;-<;-37 5.-1<454=1< A450 507 <0-B72=CC
7CC7;5，?8@D）［*!］，以及我们考虑了单俄歇跃迁、辐射

跃迁和双俄歇跃迁三种退激发机理构建的辐射2俄
歇2双俄 歇 退 激 发 模 型（ .-34-5467289:7.23=9E>7 89:7.
;-<;-37 ,=37>，?8@F8）［*$］&

在研究洞原子（或离子）的末电离态离子分布

时，辐射2俄歇级联退激发模型和辐射2俄歇2振离退

激发模型的计算结果与实验相比是低价稳定的末电

离态离子的相对丰度比实验值略高、高价稳定的末

电离态离子的相对丰度比实验值略低，而辐射2俄
歇2双俄歇退激发模型的结果与实验符合得相当

好［*$］&因此，本文将进一步采用辐射2俄歇2双俄歇退

激发模型研究 G 壳层单洞态镁离子 H:! I（!<# !）与 G
壳层双洞态镁离子 H:* I（!<# * ）的退激发过程及其

末电离态离子的分布 &

* J 基本理论及计算方法

辐射2俄歇2双俄歇退激发模型及洞原子（或离

子）末电离态离子分布的计算理论已在文献［*$］论

述过 &这里，我们将仅作扼要地介绍 &
通过绘制‘退激发树’可以描述洞原子（或离子）

的退激发过程 &为表明一洞态一步退激发至某一分

支的相对强度，引入‘分支比’的概念，即跃迁到某一

分支的概率与跃迁到所有分支的概率之和的比值 &
另外还定义了‘退激发通道’，也就是初洞态退激发

到稳态的路径 &根据人们对双俄歇跃迁特性的研究

结果［!*，*K—%"］，我们在辐射2俄歇级联退激发模型的基

础上进一步考虑了双俄歇跃迁对退激发的贡献，构

建了辐射2俄歇2双俄歇级联退激发模型［*$］& 此模型

所考虑的双俄歇跃迁的两个俄歇电子中至少有一个

来自最外层，退激发树中没有出现两个俄歇电子都

来自内壳层的双俄歇跃迁分支 &
洞原子（或离子）在经各种可能的路径退激发后

形成的各价稳定的末电离态离子的相对丰度不仅与

初洞态退激发到该电离态的通道的数目有关，而且

与各通道上每一步退激发的分支比的大小有关，其

具体关系如下：

!（"# ! "$ ）L "
!

%!（"）， （!）

其中，等式左边是电离度为 "# 的初洞态经所有可能

的退激发通道退激发后形成的离化度为 "$ 的末电

离态离子的相对丰度，!指具体某一条通道，求和是

对所有通道进行的，%!（"）是由!通道产生的末电

离态离子的相对丰度，可以用下式计算［*$］：

%!（"）L #
"$ # "#

# L !
（"&#

D8"
’#
F8"

(#
?）， （*）

其中，"&#
D8，"’#

F 和"(#
? 分别表示在!通道中的某步退

激发单俄歇、双俄歇和辐射跃迁的分支比 &而 &# ，’#

和 (# 由!通道确定，它们都是整数，取值为 "，!，*，

%，⋯

洞组态 ) 跃迁到组态 )* 的分支比由下式计

算［*$］：

"（) ! )M）L +（) ! )M）

"
#
+D8（) ! )# ）I"

,
+F8（) ! ),）I"

-
+?（) ! )-）

， （%）

（%）式右边的分子是组态 ) 到组态 )M 的跃迁概率，

可以是单俄歇跃迁概率，也可以是双俄歇跃迁或者

辐射跃迁概率；（%）式右边分母中的三项为该步退激

发中所有单俄歇跃迁概率、双俄歇跃迁概率和辐射

跃迁概率的总和 &
这里，从组态 ) 跃迁到组态 )M的概率 + 可以进

一步由相应的原子态到原子态的跃迁概率 & 给出，

其关系为［*$］
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（#%# $ %）（#%!$ $ %）&（#! $）

"
#，$

（#%# $ %）（#%!$ $ %）
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其中，%# 为组态 " 的一个原子态 # 的总角动量量

子数；%!$ 为组态 "! 的一个原子态 $ 的总角动量量

子数 ’
对于从 # 态到 $ 态的单俄歇跃迁概率可用下

面的公式计算［(%］：

&)*（# ! $）" #!
!

〈$ ’ #〉 #， （+）

其中，’ 是电子—电子库仑作用算符 ’
对于从 # 态到 ( 态的辐射跃迁，在电偶极近似

下，其跃迁概率可用如下公式计算［(%］：

&,（#! (）"
-&!& )# *#

."(

(+ "〈( ,（%） #〉#，（-）

其中，,（%）是 以 / )*. 为 单 位 的 原 子 的 经 典 电 偶

极矩 ’
而对于双俄歇跃迁，由初态 # 到末态 $ 的双俄

歇跃迁概率可用下式计算［#-，(%］：

&0*（#! $）" "
-
&)*（#! -）&)*（-! $）

#（-） ，（1）

上式左边为初原子态 # 到末原子态 $ 双俄歇跃迁

概率；右边的求和表示将各种可能的‘中间态’都考

虑进去，第一个因子是初态 # 到‘中间原子态’- 的

单俄歇跃迁概率；第二个因子的分子是从‘中间原子

态’- 到末原子态 $ 的单俄歇跃迁概率；分母是‘中

间原子态’- 的态宽度，它由下式计算［#-］：

#（ -）"" !)*（ - ! .）$" !0*（ - ! .）

$" !,（ - ! .）， （2）

（2）式的右边三项分别是‘中间态’- 一步退激发单

俄歇跃迁概率之和，双俄歇跃迁概率之和，辐射跃迁

概率之和 ’

( 3 结果与讨论

这里，我们依据上面介绍的辐射4俄歇4双俄歇

退激发模型详细研究了 56% $（%7/ % ）和 56# $（%7/ # ）

的退激发过程，计算它们的末电离态离子的分布，并

将我们的计算结果与辐射4俄歇退激发模型的结果

进行比较 ’

!"#" $%#&（#’( #）的退激发

56% $（%7/ % ）的第一步退激发产生 8 个一级分

支 ’其中，有 - 个单俄歇跃迁分支，% 个辐射跃迁分

支和两个双俄歇跃迁分支 ’ %7%#7##9-(7# 到各个一级

分支的跃迁概率及分支比在表 % 中列出 ’现简要介

绍 56% $（%7/ %）的退激发过程 ’
第 1 个一级分支经一步辐射跃迁，可产生 % 价

稳定离子 ’56% $（%7/ % ）到第 1 一级分支的分支比从

表 % 可读出为 .3.&%2&8，第 1 一级分支经辐射跃迁

到 % 价稳态的分支比计算为 .3..(.-8，从而得出 %
价稳定离子的相对丰度为 .3.&%2&8 : .3..(.-8 "
.3...%#2 ’

第 - 个一级分支已成为 # 价的稳态，第 + 个一

级分支只能通过辐射跃迁退激发到 # 价的稳态，第

#，(，&，1 一级分支经若干步退激发也能够产生 # 价

的稳态，将这些通道产生的 # 价稳定离子的相对丰

度合 在 一 起，得 出 # 价 稳 定 离 子 的 相 对 丰 度 为

.3.-.(.+ ’
第 8 个一级分支已成为 ( 价的稳态 ’ 第 2 个一

级分支退激发时只有辐射跃迁通道，且成为 ( 价稳

定离子 ’第 (，& 一级分支经单俄歇跃迁也能产生 (
价稳定离子 ’另外，第 % 个一级分支经若干退激发通

道退激发产生 ( 价稳定离子 ’将所有的通道产生的

( 价稳定离子的相对丰度加在一起可以得总的 ( 价

稳定离子的相对丰度为 .32-%&&2 ’

表 % 56% $（%7/ %）第一步退激发各分支的分支比

组态分支 分支序号 跃迁概率;7 / % 退激发机理 分支比

%7##7.#9-(7# % .3.++2. : %.%+ )* .3.12%#-

%7##7%#9+(7# # %3#+.#+ : %.%( )* .3%1+(-#

%7##7%#9-(7% ( .3.-.(. : %.%& )* .3..2&&(

%7##7##9&(7# & .3#(882 : %.%+ )* .3((+82#

%7##7##9+(7% + .3%##%. : %.%& )* .3.%1.8+

%7##7##9-(7. - .3.(%2& : %.%( )* .3...&&+

%7##7##9+(7# 1 .3#828. : %.%& , .3.&%2&8

%7##7%#9-(7. 2 .3..%+# : %.%+ 0* .3..#%#8

%7##7##9+(7. 8 #31 2-.# : %.%& 0* .3(&.+1.

注：)*，0* 和 , 分别代表单俄歇、双俄歇和辐射跃迁 ’

第 % 个一级分支经两步单俄歇跃迁可退激发到

& 价的稳态 ’也就是说，56% $（%7/ %）离子的 < 壳层单

洞态经三步单俄歇跃迁可以产生 & 价稳定离子 ’这
三步退激发的分支比分别为 .3.12%#-，.381#-2(，

.38882+8，于是可以得出 & 价稳定离子的相对丰度

为 .3.12%#- : .381#-2( : .38882+8 " .3.1+88% ’
我们将辐射4俄歇级联退激发模型和辐射4俄歇4

双俄歇级联退激发模型对 56% $（%7/ % ）的末电离态

离子分布的计算的结果进行了比较（见图%），两种
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图 ! 两种理论计算的 "#! $（!%& !）的末电离态离子分布

图 ’ ( 价末电离态离子的主要产生通道示意图

图 ) ’ 价末电离态离子的主要产生通道示意图

理论结果的峰值都出现在 ’ 价；辐射*俄歇*双俄歇

级联退激发模型计算的 ) 价离子的相对丰度大于辐

射*俄歇级联退激发模型的结果；辐射*俄歇*双俄歇

级联退激发模型计算的 + 价离子的相对丰度较大，

而辐射*俄歇级联退激发模型的结果中就没出现 +
价离子；由于辐射*俄歇*双俄歇级联退激发模型计

算的 ! 价离子的相对丰度非常小，图中未能显示，明

显低于辐射*俄歇级联退激发模型的结果 ,

表 ) "#) $（!%& )）第一步退激发的各分支组态及其分支比

组态分支 分支序号 跃迁概率-% & ! 退激发机理 分支比

!%!)%.)/(’%) ! .0!!!( 1 !.!2 34 .0!.)’.(

!%!)%!)/2’%) ) .0)2.2 1 !.!2 34 .0))5(’6

!%!)%!)/(’%! ’ .0.!).( 1 !.!2 34 .0.!!.2(

!%!)%))/+’%) + .0+755+ 1 !.!2 34 .0+’557.

!%!)%))/2’%! 2 .0.)++) 1 !.!2 34 .0.))’6(

!%!)%))/(’%. ( .0.(’(6 1 !.!’ 34 .0...26+

!%!)%))/2’%) 7 .0.2576 1 !.!2 8 .0.2+6.)

!%!)%!)/2’%! 6 .0.7’!( 1 !.!2 94 .0.(7.(7

!%!)%!)/(’%. 5 .0.).)( 1 !.!+ 94 .0..!627

!%!)%))/+’%! !. .07)!52 1 !.!+ 94 .0.((!6’

!%!)%))/2’%. !! .0)’552 1 !.!’ 94 .0..))..

!"#" $%#&（’() #）的退激发

"#) $（!%& )）第一步退激发产生 !! 个一级分支 ,
其中有 ( 个单俄歇跃迁分支，! 个辐射跃迁分支，+
个双俄歇跃迁分支，"#) $（!%& ) ）到各分支的跃迁概

率及分支比在表 ) 中列出 ,这些分支均是 : 壳层有

! 个洞的多洞高激发态，通过复杂的退激发可以产

生不同离化度的稳定离子 ,其中，第 + 一级分支可以

产生 ’，+，2 和 ( 价稳定离子；第 !，)，6，!. 一级分支
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可以产生 ! 价，" 价和 # 价稳定的离子；第 $，%，&& 一

级分支可产生 ! 价和 " 价的稳定离子；第 "，’ 一级

分支可以产生 $ 价，! 价和 " 价稳定离子；第 # 一级

分支可以产生 $ 价和 ! 价稳定离子 (各一级分支退

激发产生的各价末电离态离子的相对丰度在表 $ 中

列出 (产生 $ 价稳定离子的主要退激发通道有 ) 条

（见图 *），产生 # 价稳定离子的主要退激发通道有

&’ 条（见图 $）(产生 ! 价和 " 价稳定离子的退激发

通道特别多，呈现其退激发通道示图较困难，不便

给出 (

表 $ 各一级分支退激发产生的各价末电离态离子的相对丰度

组态分支 分支序号 +,$ - +,! - +," - +,# -

&.&*./*0#$.* & /1///$*$ /1/*)!$" /1/’$"!%

&.&*.&*0"$.* * /1/&’"#) /1&#//&" /1/"&%#"

&.&*.&*0#$.& $ /1//&&$% /1//%%&’

&.&*.**0!$.* ! /1////"! /1/*""!" /1$##%$# /1/!’$"

&.&*.**0"$.& " /1//&*!* /1/&/$)/ /1/&/’#$

&.&*.**0#$./ # /1////$% /1///"!"

&.&*.**0"$.* ’ /1//&/&’ /1/!))’) /1//!%#’

&.&*.&*0"$.& ) /1/////& /1/&*)$* /1/"!*$"

&.&*.&*0#$./ % /1///&#’ /1//&#%

&.&*.**0!$.& &/ /1////&& /1//$!!* /1/*)%") /1/$$’’%

&.&*.**0"$./ && /1///*## /1//$)$)
合计 /1//*$#$ /1&/)*"! /1#*)$"& /1*#/)’’

图 ! 两种理论计算的 +,* -（&.2 *）的末电离态离子分布

我们将辐射3俄歇级联退激发模型和辐射3俄歇3
双俄歇级联退激发模型对 +,* -（&.2 * ）的末电离态

离子分布的计算的结果进行了比较（见图 !），两种

结果的峰值均出现在 " 价，但 " 价离子的丰度差别

很大；利用辐射3俄歇3双俄歇级联退激发模型计算

的 $ 价离子的丰度比辐射3俄歇级联退激发模型的

结果小得多，# 价离子的丰度是非常大的，而辐射3
俄歇级联退激发模型计算的 +,* -（&.2 * ）的末电离

态离子分布中没有 # 价离子 (

! 1 结 论

利用辐射3俄歇3双俄歇级联退激发模型研究了

4 壳层单洞态和双洞态镁离子的退激发过程及其末

电离态离子分布 (由于 56786 模型考虑的退激发机

理比 567 模型考虑的较全面，理论上讲我们计算的

+,& -（&.2 &）和 +,* -（&.2 *）的末电离态离子分布应该

比 567 模型的结果更接近于真实情况，当然，目前

的理论计算还有待于将来的实验的进一步检验 (

［&］ 79:;<9 8 6，4;=>?. @ 8，@ABB?C D 6，EA;?C 7 @，@9F;G 5 H，+A;FC +，

IF9C.FC J +，IFCA. 4 K &%)’ !"#$ ( %&’ ( 6 !" *!)’

［*］ LAM= 4，@9?,AN=.= O，@=GF P，P=,=.9?G= 6，@=.=Q? H，R=S=?.9? H

&%)% %&’ ( ()* ( +,$-./0 "# *&%$

［$］ 6N:.?= + P，EAA D @ &%%& 1 ( !"#$ ( 2：3- ( 456 ( 78- ( !"#$ ( $%

*#&’

［!］ 6TA;, H，I=N?.FC 4 6，5?<9=;M U &%’# !"#$ ( %&’ ( 9&-- ( !& #$

［"］ 6N:.?= + P，EAA D @，V?CF>?A> 6 W &%’’ !"#$ ( 9&-- ( "#6 $//

［#］ H;=TA;G O，X=Y<AGG J 7，@?B>A; I 8 &%)* 1 ( !"#$ ( 2：3- ( 456 (

!"#$ ( ’( $")’

［’］ J=0G?.G= Z J &%)! 1 ( !"#$ ( 2：3- ( 456 ( !"#$ ( ’& *&’’

［)］ J=0G?.G= Z J &%)# 1 ( !"#$ ( 2：3- ( 456 ( !"#$ ( ’) &"%
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