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Xe54+离子与Xe原子碰撞过程中的辐射电子俘获
及退激发辐射的理论研究∗
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基于多组态Dirac-Fock理论方法和冲量近似, 对Xe54+与Xe在 197 MeV/u碰撞能量下, 炮弹离子的俘
获及退激发过程进行了理论研究. 计算了炮弹离子从中性靶原子俘获一个电子到nl (n = 1, 2, 3, 4, 5; l = s,
p, d) 轨道上的辐射电子俘获截面和相应的辐射光子能量, 以及俘获末态退激发辐射跃迁的能量和概率. 结合
这些计算结果, 进一步模拟了碰撞产生的炮弹离子的退激发X射线谱的结构, 并与兰州重离子加速器装置上
的最新实验观测结果进行了比较, 符合得很好.
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1 引 言

辐射电子俘获 (REC)是指在高离化态离子与
原子 (分子)高能碰撞过程中, 靶原子上的一个电子
转移到炮弹离子束缚轨道上, 同时放出一个光子
的物理过程. REC过程中的束缚态电子被俘获到
炮弹离子的激发态后, 这些处于激发态的电子会
进一步通过辐射退激发的方式达到稳定状态. 因
此, 对这些过程的研究, 人们不仅可以进一步加深
对原子激发态结构、相关碰撞动力学过程及其衰变

规律的理解和认识 [1], 同时还可以为实验室聚变等
离子体和天体等离子体的模拟提供重要的原子参

数 [2,3]. Raisbeck, Yiou [4]和Schnopper等 [5]最早

在实验室中观测到了高离化硫、氯、溴等离子与不

同靶原子碰撞过程的REC光谱. 在接下来的几十
年里, 有大量的工作对REC过程进行了理论和实
验方面的研究 [6−9]. 1984年, Anholt等 [10]观测了

Xe54+与Be原子在 197 MeV/u碰撞能量下的REC
过程, 测量了K壳层REC光子的角分布和截面, 实
验测量的截面与该小组之前的计算结果符合的很

好; 1995年, Stöhlker等 [11]研究了高能U92+离子

和U91+离子分别与N2分子和Ar原子碰撞的REC
过程, 测量了K壳层REC光子角微分截面、分截面
以及俘获到所有壳层的总截面; 2009年, Stöhlker
等 [12]又测量了U89+和N2在 98 MeV/u能量下的
REC光谱, 随后Wan等 [13]采用多组态Dirac-Fock
方法和冲量近似对该实验光谱进行了理论模拟, 其
模拟结果和实验测量具有很好的一致性; 2011年,
Yu等 [14]基于兰州重离子加速器实验平台, 研究了
200 MeV/u能量下Xe54+与N2的碰撞过程, 观测
到了K-REC光谱和L-REC光谱.

最近, 中国科学院近代物理研究所蔡晓红研
究小组利用兰州重离子加速器冷却储存环 (CSR)
装置, 测量了 197 MeV/u 等能量下Xe54+与Xe原
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子碰撞俘获导致的Xe53+的退激发X射线光谱.
为了对相关碰撞实验结果进行分析, 我们利用
MCDF [15] 理论方法和冲量近似, 通过计算炮弹离
子Xe54+的辐射复合截面和相应的辐射光子能量,
同时考虑Xe靶中各轨道电子的动量分布, 得到了
该过程的REC截面; 然后, 进一步计算了炮弹离子
不同俘获末态的退激发X射线能量和跃迁概率; 最
后, 利用计算的REC截面和退激发X射线概率, 模
拟了Xe54+与Xe原子碰撞俘获后, Xe53+退激发X
射线谱, 结果与最新的实验进行了比较, 很好地指
认了实验测量到的各条谱线.

2 理论方法

2.1 辐射电子俘获截面的计算

根据冲量近似 [16,17], 若靶电子相对于靶的运
动速度远小于炮弹离子相对于靶的运动速度, 则
REC截面可以通过对辐射复合 (RR)截面和靶电
子的动量分布卷积得到, 即在冲量近似下, REC截
面 [18]可以写成为

σREC(ωREC(pz))

=
∑
i,f

σRR
if (ωREC(pz))

J(pz)

γν0
, (1)

式中, γ是洛伦兹因子, ν0是炮弹离子和靶原子之
间的相对速度, pz是靶电子动量在入射方向的投
影, J(pz)是靶原子的总康普顿轮廓, 它由各轨道电
子的康普顿轮廓求和得到, 具体可以表示为 [19,20]

J(pz) =
∑
k

J(pkz)

=
∑
k

Nk

∫∫
dpkxdpky

× |ψ(pkx, pky, pkz)|2 , (2)

其 中, Nk是 第 k个 壳 层 填 充 的 电 子 个 数,
ψ(pkx, pky, pkz)是在动量表象下的电子波函数,
ωREC(pz)是炮弹离子参考系中REC光子的能量,
它与相应的RR光子能量ωRR之间有如下关系 [21]:

ωREC(pz) = ωRR + γpzν0. (3)

由于RR截面在某个能量为中心的较窄的区域
内变化缓慢, 因此REC谱线的宽度可以近似地由
靶原子中电子的康普顿轮廓来确定, 从而

σREC(ωREC(pz)) ≈
∑
i,f

σRR
if (ωRR)

J(pz)

γν0
, (4)

这里, σRR
if 为辐射复合截面, 它可以表示为

σRR
if =

gf
gi

π2a20α
3(ωRR)2

ε

dfif
dε , (5)

其中, gi和 gf分别表示辐射复合初态 i和复合末态

f的权重因子, ε是入射电子的动能, α是精细结构
常数, α0 是波尔半径, dfif

dε 是振子强度密度
[22],它

可以表示为

dfif
dε =

∑
κ,L

πc

(2L+ 1)(ωRR)2
|⟨αN

f (PfJfMf )|OLM

× |[αN−1
i′ (Pi′Ji′Mi′), εκ];α

N
i (PiJiMi)⟩|2,

(6)

其中, OLM是多极辐射场算符, |αN−1
i′ (Pi′Ji′Mi′)⟩

和 |αN
f (PfJfMf )⟩ 分 别 对 应 辐 射 复 合 前、

后 的 离 子 态 波 函 数, 初 态 体 系 波 函 数

|[αN−1
i′ (Pi′Ji′Mi′), εκ];α

N
i (PiJiMi)⟩由N − 1电子

体系的离子态波函数 |αN−1
i′ (Pi′Ji′Mi′)⟩和连续电

子态波函数 |εκ⟩通过反对称化耦合得到.

2.2 辐射跃迁概率的计算

按照Fermi黄金定则, 单位时间内从辐射初态
|αi(PiJiMi)⟩到辐射末态 |αf (PfJfMf )⟩的跃迁概
率可以写成为 [23]

Aif =
2π

2Ji + 1

∑
Mi

∑
Mf

|⟨αf (PfJfMf )|OLM

× |αi(PiJiMi)⟩|2, (7)

式 中, Ji是 初 态 离 子 的 总 角 动 量,
⟨αf (PfJfMf )|OLM|αi(PiJiMi)⟩是跃迁矩阵元. 在
本文的计算中, 我们仅考虑电偶极辐射跃迁.

2.3 波函数及能级的计算

一个核电荷数为Z, 具有N个电子的原子或离

子体系, 其Dirac-Coulomb哈密顿量可以表示为

ĤDC =
N∑
i=1

Ĥi +
N∑
i<j

|r̂i − r̂j |−1, (8)

Ĥi = cα̂ · p̂i + (β − 1)c2 + Vnuc(r̂i), (9)

式中, Vnuc(r̂i)是核势场, α̂和β分别是Dirac矢量
和标量矩阵, p̂i是第 i个电子的动量算符, c是真空
中的光速.
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在中心力场近似下的单电子自旋轨道波函数

可表示为

φnκm(r) =
1

r

 Pnκ(r)χκm(θ, φ)

iQnκ(r)χ−κm(θ, φ)

 , (10)

式中κ为Dirac量子数, Pnκ(r)和Qnκ(r)分别表示

相对论径向轨道波函数的大、小分量, χκm(θ, φ) 为

自旋角向波函数.
对于具有N个电子的体系, 其组态波函数

|Γr(PJM)⟩ 是所有单电子自旋轨道波函数组成
的N阶Slater行列式波函数 |ψp⟩的线性组合, 即

|Γr(PJM)⟩ =
∑
p

Brp|ψp(PJM)⟩. (11)

在MCDF方 法 中, 任 一 原 子 态 波 函 数
|α(PJM)⟩可通过具有相同P , J和M量子数的组

态波函数 |Γr(PJM)⟩线性组合得到, 即

|α(PJM)⟩ =
nc∑
r=1

Cα
r |Γr(PJM)⟩, (12)

式中nc是组态波函数的个数, Cα
r 为组态混合系数.

通过对由原子态波函数 (12)式构造的哈密顿矩阵
进行对角化, 可得到原子态的能量和组态混合系
数, 另外, 为了提高计算精度, 进一步包括的其他效

应, 例如Breit相互作用、量子电动力学效应 (包括
自能和真空极化)以及原子核的有效体积效应 [24],
并将其作为微扰, 对能级和波函数进行了修正. 本
文的原子态波函数和能级采用全相对论原子结构

计算程序包GRASP2 K [25]得到.

3 结果与讨论

3.1 辐射复合

利用GRASP2 K程序以及本小组开发的处理
裸核离子RR过程的计算程序, 计算了Xe54+离子
俘获一个动能为108.118 keV自由电子到nl (n = 1,
2, 3, 4, 5; l = s, p, d)轨道上的辐射复合截面及
相应的光子能量, 计算结果列于表 1 . 根据能量守
恒, 辐射复合过程释放的光子能量等于自由电子
的动能加上初、末离子态本征能量之差. 在实际计
算中, 我们选取了电子动能为 108.118 keV的能量
点, 这是因为该动能下的自由电子运动速度与 197
MeV/u的炮弹离子运动速度等价. 从表 1中可以看
出, 随着俘获轨道主量子数和轨道量子数的增加,
俘获截面减小, 俘获到 1 s轨道上的截面占总俘获
截面的78.5%.

表 1 Xe54+俘获电子到 nl轨道的辐射复合截面和相应RR光子能量 (a[−b]表示 a× 10−b)
Table 1. Radiative recombination cross sections and the corresponding emitted photon energies of Xe54+

(a[−b] express a× 10−b).

轨道 能量/keV 截面/cm2 轨道 能量/keV 截面/cm2 轨道 能量/keV 截面/cm2

1s 149.470 6.93[−24] 3d3/2 112.584 9.38[−28] 5s 109.750 5.90[−26]

2s 118.562 1.04[−24] 3d5/2 112.545 6.98[−28] 5p1/2 109.750 1.93[−26]

2p1/2 118.562 1.37[−25] 4s 110.681 1.06[−25] 5p3/2 109.723 1.47[−26]

2p3/2 118.135 8.77[−26] 4p1/2 110.681 1.86[−26] 5d3/2 109.723 1.15[−27]

3s 112.711 3.18[−25] 4p3/2 110.628 1.13[−26] 5d5/2 109.714 1.38[−27]

3p1/2 112.711 4.90[−26] 4d3/2 110.628 1.61[−27]

3p3/2 112.584 3.23[−26] 4d5/2 110.611 1.73[−27]

3.2 辐射电子俘获

束缚电子与具有单一动量的自由电子不同, 它
们具有一定的动量分布. 因此, 与RR截面的离散
线状谱不同, REC谱具有轮廓结构,它可以通过 (1)
式计算得到, 本文的康普顿轮廓来自于Biggs [26]的

计算结果. 图 1给出了Xe54+离子与Xe原子在 197
MeV/u能量碰撞下, Xe原子各轨道电子被俘获到

Xe54+离子K壳层的REC截面. 从图中可以看出,
Xe原子不同轨道上的电子对总K-REC截面的贡
献是不同的. 外壳层电子的束缚弱, 康普顿轮廓呈
瘦高状, 而内壳层轨道的电子束缚紧, 康普顿轮廓
成扁平状, 从而外壳层电子被俘获的概率较大, 内
壳层电子被俘获的概率相对较小.

图 2给出了所有靶电子被俘获到炮弹离子的
所有轨道的REC光谱. 作为比较, 同时给出了来自
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自由电子的RR辐射谱. 从图中可以看出, 来自Xe
原子中的束缚电子导致REC谱具有一定的轮廓结
构. 由于靶原子上的电子动量分布相对于炮弹的入
射方向近似的对称分布的, 导致了与RR谱线相应
的REC谱也具有左右对称的轮廓结构. 除K-REC
谱峰外, L-REC, O-REC, N-REC和M-REC等谱
峰重叠在一起. 由于目前实验谱仪的观测波段所
限, 这些REC光谱没有在实验上观测到.
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图 1 Xe54+与Xe原子在 197 MeV/u碰撞能量下, Xe
各轨道电子被俘获到Xe54+ K壳层的REC截面
Fig. 1. Radiative electron capture cross sections to
K-shell of Xe54+ in collision of Xe54+ and Xe in
197 MeV/u.
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图 2 Xe54+与Xe原子在 197 MeV/u碰撞下的REC光
谱 (a) REC辐射谱; (b) RR辐射谱
Fig. 2. REC spectra in collision of Xe54+and Xe in 197
MeV/u: (a) REC radiative spectra; (b) RR radiative
spectra.

3.3 退激发X射线谱

通过REC过程, 那些被俘获到炮弹离子的激
发态上的电子是不稳定的, 它们会进一步通过退
激发辐射方式达到稳定状态, 同时放出X射线. 本
文采用多组态Dirac-Fock理论方法, 具体计算了
Xe53+激发态np (n = 2—5)退激到基态的辐射跃

迁能量和跃迁概率,结果在图 3 (a)中给出. 考虑到
实验测量的分辨率, 对图 3 (a)按照FWHM = 290

eV进行高斯展宽, 得到图 3 (b). 为了与实验测量的
辐射退激发X谱线谱进行比较, 需要进一步考虑第
一步的俘获过程. 为此, 我们结合前面计算的REC
截面, 得到了Xe54+离子与Xe原子在 197 MeV/u
碰撞能量下, Xe53+离子退激发辐射X射线谱, 即
图 3 (c). 作为比较, 图 3 (d)给出了在相应条件下的
实验观测谱. 从图中可以看出, 本文理论模拟谱与
实验测量谱位置和强度均符合的较好. 但这里需
要特别指出的是, 高离化态离子与靶原子的高能碰
撞, 除了通过REC过程从靶中俘获电子外, 还有可
能通过非辐射 (NRC)过程俘获电子, 该过程也会
对辐射上能级的布居及其退激发谱线的相对强度

产生影响. 为此, 我们分析了REC与NRC过程在
本文所研究条件下的相对贡献情况. 若NRC在此
过程中占主导作用, 则根据文献 [8]给出的NRC到
2p1/2和2p3/2壳层的截面之比为1 : 2, 由这个比例
得到的2p1/2和2p3/2退激发谱的强度比为0.53 : 1,
与实验测量出来的结果 1.47 : 1相差很大; 若REC
在此过程占主导作用, 则2p1/2和2p3/2退激发谱的

强度比例为 1.63 : 1, 该比例与实验测量值非常接
近,即本文模拟的理论谱.由此,我们可以得出结论,
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图 3 Xe53+退激发光谱的理论计算结果与实验的比较
(a) Xe53+离子退激发的理论计算结果; (b) 按照半高全
宽为 290 eV对 (a)图进行高斯展宽; (c) 考虑第一步俘获
过程之后的退激发辐射光谱; (d) 实验观测谱
Fig. 3. Comparison between theoretical and experi-
mental spectra of radiative decay of Xe53+: (a) the-
oretical results; (b) with the experimental FWHM of
290 eV; (c) considered the populations from the cap-
ture process; (d) experimental spectra.
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在本文的碰撞条件下, REC占主导地位. 这一推论
与文献 [27]的结论也是一致的, 即对于高离化态、
少电子炮弹离子与中性靶原子的高能碰撞中, REC
过程占主导地位, 而NRC过程可以忽略. 当然, 我
们看到, 当仅考虑REC过程时, 计算得到的 2p1/2

和 2p3/2退激发谱强度之比仍然比实验测量的结

果稍大, 这一差别很有可能来源于更高激发态对
2p1/2和 2p3/2壳层的级联效应的贡献. 按照文献
[28]关于级联效应的详细研究结果, 级联效应会导
致2p1/2和2p3/2退激发谱强度之比减小.

4 结 论

本文利用MCDF理论方法和冲量近似, 研究
了Xe54+离子与Xe原子碰撞REC过程, 以及炮弹
离子俘获电子之后的退激发辐射过程. 首先, 计
算了Xe54+离子俘获单电子的RR辐射谱及相应的
REC辐射谱. 由于目前实验测量谱仪测量波段的
限制, 没有观察到REC谱, 本文给出的REC谱可
以为进一步的实验观测提供参考. 通过Xe靶原子
各壳层电子康普顿轮廓的分析发现, 在Xe54+离
子与Xe原子碰撞的REC过程中, 靶的外壳层电子
束缚弱, 对REC的贡献大, 内壳层电子束缚强, 对
REC的贡献小; 通过对REC光谱分析发现, 电子
被俘获到炮弹离子K壳层的截面最大, 到其他壳层
的截面随着壳层主量子数的增大而迅速减小. 此
外, 进一步计算了炮弹离子俘获末态Xe53+(nl)辐
射退激发跃迁的能量和跃迁概率, 并结合第一步
REC 的计算结果, 给出了理论模拟的辐射退激发
X射线谱, 理论模拟的结果与最新的实验测量在谱
线位置和强度上均符合得很好.
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Abstract
Based on the multiconfiguration Dirac-Fock method and impulse approximation, the electron capture and following

radiation decay of the projectile ion are studied theoretically for Xe atom which is bombarded by Xe54+ ion at 197 MeV/u.
The radiative electron capture (REC) cross-sections and the corresponding emitted photon energies have been calculated
in detail. Meanwhile, the probabilities of the radiative decay and energies of the REC final states are also calculated;
combined with the calculated results in this paper, the X-ray spectra structure of radiative decay from projectile ion
is further simulated. It is found that the simulated spectra are in good agreement with the newly measured results at
Lanzhou Heavy-Ion Accelerator Device.
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