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T ≈ 180 ne ≈ 9× 1022 cm−3太阳辐射层与对流层边界区域 (   eV,   )是太阳内部能量传输方式从辐射主

导向对流主导转变的关键界面, 也是研究高温稠密等离子体物理的天然实验室. 这一区域的物理特性决定了

恒星演化模型的可靠性与能量传输机制的稳定性, 特别是高温稠密等离子体中强烈的碰撞电离会改变电子

数密度分布, 进而影响能量的输运过程. 本文发展了一种耦合等离子体环境效应来计算原子结构的新方法:

通过将计算原子结构的 Flexible Atomic Code (FAC)与超网链 (hypernetted-chain, HNC)近似相结合, 在原子

波函数计算中引入电子-电子、电子-离子关联函数来考虑等离子体中屏蔽效应, 系统研究了极端条件下电子

碰撞电离的物理机制. 基于扭曲波近似的计算表明, 考虑等离子体环境效应时, 碳、氮和氧元素的电子碰撞电

离截面较自由原子模型显著增强, 同时电离阈值出现明显下降的现象. 研究发现这种增强效应主要源于离子

间强耦合导致的原子势场重叠和自由电子屏蔽引起的束缚态能级移动. 本研究直接将离子结构引入电子结

构计算的哈密顿量中, 所获得的电离参数可直接用于改进太阳内部辐射输运模型, 为惯性约束聚变等极端条

件等离子体研究提供了理论支持.
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 1   引　言

辐射不透明度是描述光与物质相互作用的重

要参数, 对于它的研究来源于天体物理学 [1–3], 用于

描述恒星内部核反应区域所产生的辐射能量向表

面传播过程中与物质相互作用的过程, 直接反映了

恒星内部的结构及其演化过程. 辐射不透明度的计

算不仅取决于光跃迁、光电离、轫致辐射、电子散

射等微观过程, 还受到电子碰撞过程所决定的电离

T ≈ 180

ne ≈ 9× 1022

平衡的影响. 在高温稠密等离子体中, 电子碰撞电

离过程截面是求解粒子输运方程、非平衡演化过程

的基础参数, 决定了等离子体中的自由电子密度、

电荷态分布以及辐射的输运过程. 太阳是离地球最

近的恒星, 也是地球能量的主要来源, 关于它的详

细研究对于了解广阔的恒星世界具有普遍意义. 在

太阳结构的研究中, 通常将太阳球体分为核心、辐

射层、对流层、光球层、色球层以及日冕区. 其中,

太阳的辐射层与对流层边界 (温度   eV, 电

子密度   cm–3)是太阳内部结构和动
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力学的一个关键区域, 此处的等离子体状态参数对

于理解能量传输机制至关重要. 在该区域内由于热

量的积累以及温度梯度的变陡, 会导致该区域对光

子的吸收能力急剧增强, 即不透明度出现一个显著

的峰值, 从而对太阳结构的建模产生较大影响 [4].

此外, 对于太阳来说, 除了核心区域的化学组成略

有不同外, 太阳其他区域的化学组成是一样的, 其

中氢、氦约占总质量的 98%, 其他元素约占总质量

的 2%, 而在重元素中, 碳、氮、氧又占据了大部分.

因此, 研究太阳辐射/对流区域边界碳、氮、氧元素

的电子碰撞电离过程, 对等离子体的电离平衡和辐

射不透明度有决定性作用, 也对天体物理的研究具

有重要的物理意义.

早期对于电子碰撞电离的理论研究, 都是基于

稀薄等离子体环境情况下, 采用自由原子模型来进

行理论计算. 在这种等离子体条件下, 等离子密度

比较低, 原子或者离子结构与等离子环境的耦合效

应可以忽略不计. 基于稀薄等离子体情况的电子碰

撞电离实验 [5–9] 已经发展了很多能够合理计算电子

碰撞电离截面的方法, 并开展了不同原子的电子碰

撞电离过程的研究, 比如使用 Lotz半经验方程 [10]

研究了 Se2+的电子碰撞电离过程、R矩阵赝态 (R-

matrix with pseudostates, RMPS) 和含时密耦合

(time-dependent  close-coupling,  TDCC)  以及收

敛密耦合 (convergent  close -coupling,  CCC)[11,12]

研究了Mg和 Al+的电子碰撞电离过程、库仑波恩

交换 (Coulomb-Born exchange, CBE) 近似 [13] 研

究了 Au50+的电子碰撞电离过程、两体碰撞偶极

(binary-encounter-dipole, BED) 近似 [14] 研究了氢

原子、氦原子的电子碰撞电离过程以及细致能级扭

曲波方法 [15] 研究了 W6+的电子碰撞电离过程等.

基于自由原子情况下的电子碰撞电离的参数研究,

目前已经取得巨大进步并逐渐完善.

对于广泛存在于恒星内部 [16–18]、惯性约束聚变 [19]

以及强激光与固体靶相互作用 [20] 等各种情景下产

生的高温度、稠密等离子体来说, 电子结构及其动

力学过程受到离子间耦合、自由电子屏蔽等周围环

境的影响是无法忽略的, 这将对热稠密等离子体的

基本参数带来较大影响. 近些年来, 随着超强 X射

线光源的快速发展 [4,21–23], 人们能够在实验上测量

热稠密等离子体的各种物理性质, 也推进了热稠密

等离子电子碰撞电离过程 [24] 的研究. 在针对热稠

密等离子体中的原子结构及其动力学过程, 建立合

理的物理模型来描述带电粒子之间的相互作用是

研究电子碰撞电离最重要的一步. 人们对于热稠密

等离子体环境中的电子碰撞电离过程已经开展了

大量的理论研究工作, 比如在考虑等离子体中自由

电子的屏蔽效应对电子碰撞电离影响时, 采用的

Debye-Hückel (DH) 模型 [25–27]. 考虑到在热稠密

等离子体中散射电子的瞬时空间局域化, 我们课题

组分别发展了考虑了动量展宽的波函数 [28] 和衰减

的扭曲波函数 [29] 来描述散射电子, 研究了热稠密

的Mg7+的电子碰撞电离过程, 计算结果与实验 [24]

都能够很好地吻合, 这些理论模型计算结果也表明

了等离子体环境效应会在很大能量范围内改变电

子碰撞电离截面. 最近, Johnson等 [30] 基于平均原

子模型采用扭曲波考虑了散射电子的交换效应, 研

究了稠密状态下 Li, Na, Mg, Al等元素的电子碰

撞电离截面, 并且发现了共振现象. 由于热稠密等

离子体中的环境效应对于电子碰撞电离影响的复

杂性, 目前还没有统一的处理方式来描述热稠密等

离子体中的电子碰撞电离过程, 还处于探索阶段.

为了发展描述热稠密等离子体中电子碰撞电离

过程的模型, 本文首先采用超网链 (hypernetted-

chain, HNC) 近似 [31–35] 得到的电子-电子、电子-离

子的关联函数, 来考虑热稠密等离子体环境中自由

电子的屏蔽效应和离子之间的耦合效应, 并将其植

入到计算孤立原子结构的 FAC (Flexible Atomic

Code)[36] 的中心势场中, 在离子球模型的基础上

通过自洽迭代求解 Dirac方程给出收敛的电子结

构; 随后, 采用 FAC程序包中的扭曲波 (distorted

wave, DW) 近似 [37] 计算电子碰撞电离截面, 该模

型在孤立原子情形下与实验测量结果 [5] 符合良好;

在此基础上, 系统研究了热稠密等离子体环境中

碳、氮、氧元素的电子碰撞电离截面, 并与基于自

由原子模型的计算结果进行对比分析; 最后, 在考

虑了热稠密等离子体环境的 FAC计算原子结构的

基础上, 采用 DW近似在太阳辐射/对流区域边界

处的物理条件计算了 C, N, O元素的电子碰撞电

离截面数据.

 2   理论方法

电子碰撞电离截面主要取决于两个核心因素:

系统的电子结构与描述碰撞强度的矩阵元. 为此,

本文的理论研究路径如下: 首先, 通过离子、自由
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电子的关联函数来刻画热稠密环境效应, 并将其内

嵌至 FAC[36] 中, 从而形成自洽地描述热稠密等离

子体中的电子结构; 然后, 结合 FAC中内置的扭

曲波近似来计算碰撞矩阵元 [36]; 最后, 在此基础上

获得电子碰撞电离截面, 系统分析热稠密环境效应

对碰撞电离截面的影响规律.

 2.1    电子结构的计算

Ψ(r)在孤立原子情况下, 波函数   通过相对论

Dirac方程得到: 

HDCΨ(r) = EΨ(r), (1)

HDC

其中, 具有 N 个电子的原子或离子相对论哈密顿

量  为 

HDC =

N∑
i=1

HD (i) +

N∑
i<j

1

rij
. (2)

Φv

φnkm

而基矢态  是由 N 个单电子 Dirac自旋量

 的乘积反对称和得到: 

φnkm =
1

r

(
Pnk(r)χkm(θ, ϕ, σ)

iQnk(r)χ−km(θ, ϕ, σ)

)
, (3)

Pnk Qnk

χkm(θ, ϕ, σ)

这里的 n, k, m 分别为电子的主量子数、相对论角

量子数以及磁量子数.   和  分别为径向波函

数的大、小分量, 而  为双分量球谐自旋

量. 径向波函数的大、小分量是在中心场近似下通

过自洽求解单电子 Dirac方程得到:  (
d
dr

+
κ

r

)
Pnκ(r) = α

[
εnκ − V (r) +

2

α2

]
Qnκ(r),(

d
dr

− κ

r

)
Qnκ(r) = α [−εnκ + V (r)]Pnκ(r), (4)

εnk nk

V (r)

式中, a 为精细结构常数,   为轨道  的能量本

征值,   为自洽的单电子有效势.

为了包含组态相互作用效应, 原子态被构造为

具有相同对称性的原子组态的线性组合: 

Ψ (Jπ) =
na∑
j

ajΦj (Jπ), (5)

na aj Φj其中,    为原子组态的个数,    是基矢   的展开

系数.

标准的 FAC[36] 只适用于孤立原子结构的计

算, 对于一个处于等离子环境中的原子或离子, 需

要考虑离子间、自由电子-自由电子的关联效应对

离子结构的中心势场影响. 为此, 将基于 HNC近

似得到的电子、离子关联函数引入到单电子中心势

场 [38–40] 中, 表示为 

V (r) =− Z

r
+

∫
ρb (r

′)

|r − r′|
d3r′ + Vxc

[
ρb(r) + ρ0e

]
− Vxc

[
ρ0e
]
− ρ0e
βee

∫
Cee (|r − r′|)hie(r′)d3r′

− ρ0i
βie

∫
Cie(|r − r′|)hii(r′)d3r′. (6)

方程 (6)第一行前四项为孤立离子情况下的

势能贡献, 分别代表束缚电子与核的库仑势、束缚

电子之间的库仑排斥势、束缚电子之间的量子交换

关联势. 量子交换关联势是通过局域密度近似 [41]

计算得到的. 后两行分别为等离子体环境中的自由

电子与离子的相互作用以及离子与离子之间的相

互作用.

V (r)

ρb (r)

在上述中心势场  的表达式中, Z 为核电

荷数,   为束缚电子密度, 定义如下: 

ρb (r) =
1

4πr2
∑
j

lj
[
P 2
j (r) +Q2

j (r)
]
, (7)

lj

ρ0e rb =
(
3/(4πρ0i )

)1/3
ρf(r) ρ0i

ρf(r)

其中,   为 j 态的占据数. 对于均匀分布的自由电

子密度  , 离子通过球边界   处

的非均匀分布自由电子密度  给出,   为等离

子体中离子数密度. 非均匀分布的自由电子密度

 是在 Thomas-Fermi近似 [42,43] 下, 同时考虑

满足 Fermi-Dirac分布得到的: 

ρf(r) =
1

π2

∫ ∞

k0(r)

k2dk

× 1

exp
{
[
√
k2c2+c4 − c2 − V (r)−µ]/kBTe

}
+1

, (8)

k0(r) =
[
2V (r)c2 + V 2(r)

]1/2
/c式中,   , c 和 μ分别

是光速和电子的化学势. 对于核电荷为 Z 的离子

来说, μ通过离子球的电中性来确定化学势:  ∫ rb

0

4πr2[ρb (r) + ρf (r)]dr = Z. (9)

V (r)

hie(r)

对于方程 (6)中心势场   中各种粒子之间

的关联函数计算如下. 因为电子结构在整个计算过

程中已经要求自洽地计算, 所以电子-离子的总关

联函数  直接通过离子周围自由电子密度来

定义: 

hie (r) =
ρf (r)

ρ0e
− 1, (10)

ρf (r) ρ0e其中  ,   分别表示离子周围的自由电子密度
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Cie(r) Cee(r) hee(r)

Cii(r) hii(r)

分布和离子球边界的自由电子密度. 为了更快速地

完成电子、离子结构的自洽场计算, HNC近似 [31–35]

被用来计算强耦合系统下的电子-离子的直接关联

函数  、电子-电子的关联函数  和  ,

以及离子-离子的关联函数   和   .  方程

如下: 

hab(r)=exp [−βabVab(r)+hab(r)− Cab(r)]−1, (11)

Vab(r)

Vie(r) V (r)

Vee(r) Vii(r)

式中, 下标 a 和 b 表示 e或 i.    表示 a 粒子

和 b 粒子之间的相互作用势 .  在本文的计算中 ,

 为等离子体环境下单电子有效势   , 而

 和   分别采用 Deutsch势 [44] 和 Yukawa

势 [45], 其中离子的平均电离度依赖于电子结构的

计算. 对于电子-电子和离子-离子关联函数的完全

求解还需要耦合 Ornstein-Zernike (OZ) 关系 [46]: 

hab(r) = Cab(r) +
∑
c

nc

∫
dr′Cac(r

′)hcb(|r − r′|).

(12)

nc

从而与 (11)式形成闭合关系来完成自洽迭代求解,

其中  为 c 类粒子的密度.

 2.2    电子碰撞电离截面的计算

电子碰撞电离过程是热稠密等离子体中最重

要的原子过程之一, 描述等离子体环境中的自由电

子撞击一个离子并把离子中的一个束缚电子激发

到连续态的过程. 该物理过程可以表示为 

A+ζ
m + e ⇔ A+ζ+1

m′ + e+ e, (13)

m′ ζ, ζ + 1这里 m 和   为离子的状态;    为离子的电

荷态; e为连续态的电子. 描述电子碰撞电离截面

已经有许多种计算方法, 本文使用扭曲波 (DW)近

似 [37] 来计算电子碰撞电离截面, 并将计算结果与

CBE近似 [10] 和 BED近似 [11] 的解析方法进行了

比较, 为了便于计算结果的说明, 下面分别对这三

种方法给出简单的理论描述.

在扭曲波 (DW)近似框架下, 电子碰撞电离的

微分截面随出射电子能量的变化关系由以下方程

描述 [47]: 

σ (ε0, ε) =
1

k20g0
Ω01, (14)

ε0 k0

g0

Ω01

其中,   和  分别为入射电子的能量和动量, e 为

出射电子的能量,    为初态的简并度. 碰撞强度

 为 

Ω01 = 2
∑

κ,JT,k,α0,β0

Qk(α0κ;β0κ)

×
⟨
ψ0

∥∥Zk(α0, κ)
∥∥ψ1, κ; JT

⟩
×
⟨
ψ0

∥∥Zk(β0, κ)
∥∥ψ1, κ; JT

⟩
, (15)

JT

Zk(α0, κ) Zk(β0, κ)

α0 β0 ψ0

ψ1

Qk

式中, k 为出射电子的相对论角量子数;   是末态出

射电子的总耦合角动量量子数;   ,  

表示张量, k 为张量的秩;    ,    为单电子态;   

和  分别表示靶的初态和末态. 径向波函数求和

部分计算  
[48] 表示为

 

Qk (α0κ;β0κ) =
∑
κ0,κ1

[k]
−1
P k (κ0κ1;α0κ)

× P k (κ0κ1;β0κ) . (16)

Qk

Ω01

除了  外, 方程 (15)中的角向部分 [49] 可以

通过 Racah解耦方程进行化简, 从而得到碰撞强

度  的最终表达式, 这里不进行详细的讨论. 最

后, 根据微分截面方程对出射电子能量 e 进行积

分, 得到最终的电子碰撞电离总截面为 

σ (ε0) =

∫ (ε0−I)/2

0

σ (ε0, ε)dε, (17)

ε0 = ε1 + I + ε

ε1

式中, I 为电离能,    满足能量守恒,

其中  为散射电子的能量.

Qk (α0κ;β0κ)

Qk (α0κ;α0κ) ≡ QR

不同于 DW近似下的详细计算, CBE近似来

自对 DW近似计算的简化, 如果一个原子或者离

子中的组态相互作用被限制在具有相同主量子

数 n 的复合体上, 那么此时   就会简

化为  ,  然后利用 Bar-Shalom,

Klapisch以及 Oreg的因式分解法 [37] 能够得到一

个计算非常快速并且相对精确的参数化方程: 

QR = A ln (µ)+D
(
1− 1

µ

)2

+

(
c

µ
+

d

µ2

)(
1− 1

µ

)
,

(18)

µ = ε0/I式中,   ; A, D, c, d 分别为拟合参数. 通过

修正的 Bethe极限确定 A, 然后对不同的入射电子

能量积分得到总的电子碰撞电离截面.

df (ω)/dω

BED近似理论是结合 Mott截面 [50] 和二元

相遇截面 [51] 推导径向积分的半经验方程, 其中还

考虑了高能量范围的 Bethe极限 [52]. 在 BED近似

下需要用到束缚-自由的微分振子强度   ,

它与 Bethe系数相关, 但比 DW近似计算的径向

积分要简单得多. 在 BED近似下得到的半经验方

程为 
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σi (t) =
S

t+ u+ 1

[
D (t) ln t+

(
2− Ni

N

)

×
(
t− 1

t
− ln t
t+ 1

)]
, (19)

D(t)其中,   的定义为 

D (t) ≡ N−1

∫ (t−1)/2

0

1

ω + 1

df (ω)
dω

dω, (20)

S = 4πα2
0N (R/I)

2
α0

µ = U/I t = ε0/I

ω = ε/I Ni ≡
∫ ∞

0

df (ω)
dω

dω

式中, N 为壳层内的电子数, 角标 i 为壳层的序数;

 ,   为玻尔半径, R 为里德伯能

量;    , U 为壳层内电子的动能;    ;

 ;   .

 3   结果与讨论

 3.1    孤立情况下电子碰撞电离截面的计算

15—50 W

10−6 Torr (1 Torr ≈ 133.32 Pa)

1s22s2 1S0
1s22s12p1 3P0

为了探究 FAC计算孤立原子的电子碰撞电离

截面的合理度, 以及分析不同模型近似下计算电子

碰撞截面的差异, 本文针对 Fogle等 [5] 的实验, 计

算了碳、氮、氧元素的类铍离子的电子碰撞电离截

面. Fogle等在 Oak Ridge国家实验室的电子-离

子交叉束装置 [53,54] 中进行了电子碰撞电离的实验,

他们通过 10 GHz的 CAPRICE-type电子回旋共

振离子源产生了类铍离子, 其中采用 CO2, N2 和O2
作为工作气体. 离子源的微波功率为  , 工

作气体的气压大约为  .

对于 Fogle等实验测量的类铍离子的电离截面主

要涉及了两个贡献, 一个是电子碰撞电离的直接贡

献, 另一个是电子碰撞激发-自电离的间接贡献, 后

者对于电离截面的贡献相对较小. 此外对于类铍离

子的组态不仅存在基态  , 还存在亚稳态

 ,  Fogle等 [5] 的实验测量是包含基

态与亚稳态离子的混合束流的总电离截面, 其中,

C2+基态与亚稳态的比例分别为 54%和 46%; N3+

基态与亚稳态的比例分别为 70%和 30%; O4+基态

与亚稳态的比例分别为 76%和 24%.

图 1给出了 C, N和 O元素的类铍离子电子

碰撞电离截面计算结果, 其中图 1(a)—(c)分别表

示的是 C2+, N3+和 O4+的结果, 并与 Fogle等 [5] 的

实验结果、平均组态扭曲波理论 (configuration-

average distorted wave,  CADW)[55] 以及赝态 R-

matrix  (R-matrix  with  pseudostates,  RMPS)  近

似 [56] 计算结果进行了比较. 计算中, 依据实验推断

1s22s2 1S0 1s22s12p1 3P0

1s22s12p1 3P1

的基态  和亚稳态   的比例 ,

计算了总电离截面. 从图 1(a)可以看出, Fogle等

使用 CADW[55] 计算的结果高估了实验数据, 但是

他们使用赝态 RMPS近似 [56] 计算结果与实验符

合得较好. 本文使用 FAC中的 DW近似计算的阈

值能量偏低, 但整体趋势和实验基本一致; CBE近似

给出了较合理的阈值能量, 但在低能区高估了电

离截面,  而在高能渐进区域又有所低估 ;  对于

BED近似, 在整个能量范围内均与实验数据符合

较好. 采用 DW近似时能量阈值偏低主要来源于

对  组态能量的计算偏差. 进一步结

合 BED与 CBE近似分析, DW在高能区截面偏

低的原因是由于其未如 BED和 CBE方法那样引

入 Bethe极限[52] 进行修正. 在图 1(b)中, 展示了N3+

的电子碰撞电离截面. 在低能区域, 除了 DW近似

与 BED近似与 Fogle等的实验数据吻合外, 其他

的理论模型均高估了电子碰撞电离截面; 而在其他

能量区间, DW, CBE和 BED近似与 Fogle等实

验截面较为一致. 图 1(c)比较了三种近似下计算O4+

的电子碰撞电离截面与实验结果, 在所列出的理论

模型中, DW近似得到的电离截面在中低能量区间

与 Fogle等的实验测量值基本一致, 但在高能区域

明显偏低; 而其他的理论模型都只在高能渐进行为

处与实验一致. 由于 CBE近似是在 DW近似的基

础上通过简化计算并引入 Bethe极限所获得的解

析形式, 综合这三种离子 (C, N, O)截面的计算结

果可以看出, DW方法在高能区对所有离子均呈现

系统性偏低, 进一步证实未包含 Bethe极限修正是

导致该偏差的主要原因. 基于孤立情况下电子碰撞

电离截面的系统计算与分析,  本文后续将采用

DW近似作为计算电子碰撞电离截面的主要方法,

并结合超网络 (HNC)近似计算电子、离子间关联

函数, 并将其用于修正的 FAC来自洽计算电子结

构, 从而深入探究等离子体环境中的电子屏蔽及离

子关联对电子碰撞电离过程的影响.

 3.2    等离子体环境中电子碰撞电离截面的
计算

与孤立情况下离子中的电子结构不同, 热稠密

等离子环境中的电子结构会受到自由电子屏蔽、离

子间关联的影响. 但由于电子碰撞电离截面直接依

赖于电子结构的计算, 因而热稠密等离子体环境效

应会间接影响电子碰撞电离过程. 为了计算热稠密
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1s22s2 1S0

ne

3× 1022 6× 1022 15× 1022

等离子体中电子碰撞电离截面, 本文首先探究了环

境效应对电子结构的影响. 图 2给出了 C2+的

 组态中 2s轨道的单电子径向波函数随

等离子体温度、密度变化情况, 图 2(a)给出了孤立

离子情况以及温度 T 为 100 eV, 电子数密度  分

别为   cm–3,    cm–3,    cm–3

的计算结果. 图 2(b)给出了孤立离子情况以及电

ne 9× 1022

2s

子数密度  为   cm–3, 温度 T 分别为 50 eV,

100 eV, 180 eV的结果. 在计算过程中, 等离子体

环境中离子和自由电子的屏蔽势用通过 HNC近

似计算得到的关联函数来表示. 从图 2(b)可以看

出, 相对于孤立离子情况下  轨道电子波函数, 热

稠密等离子体环境中自由电子屏蔽、离子间的关联

效应使得原子核对束缚电子的吸引变弱, 束缚态的
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图 1    孤立情况下, 类铍离子电子碰撞电离截面随着入射电子能量变化的关系　(a) C2+的结果; (b) N3+的结果; (c) O4+的结果.

带有误差的黑色正方形是 Fogle等 [5] 实验测量的结果; 红色实线和绿色点线是 Fogle等分别采用组态平均扭曲波 (CADW) 近似 [55]

与赝态 R-matrix (RMPS) 近似 [56] 计算的理论结果; 蓝色虚线、橙色点-虚线和紫色点-点-虚线是本文分别采用 DW近似、CBE近

似和 BED近似理论计算的结果

Fig. 1. The electron impact ionization cross section of beryllium-like ions as a function of incident electron energy for the isolation

ion: (a) The case of C2+; (b) the case of N3+; (c) the case of O4+. The black squares with error bars[5] represent the experimental

measurements by Fogle et al.. The red solid and green dotted lines represent the theoretical results calculated by Fogle et al. by us-

ing the CADW approximation[55] and the RMPS[56] approximation, respectively. The blue dashed, orange dotted-dashed, and violet

dotted-dotted-dashed lines represent the theoretical results calculated in this paper using the DW, CBE, and BED approximation,

respectively.
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1s22s2 1S0图 2    热稠密等离子体中 C2+的   组态 2s束缚电子径向波函数　(a) T = 100 eV时, 径向波函数随等离子体密度的变

化; (b) ne = 9×1022 cm–3 时, 径向波函数随等离子体温度的变化. 黑色实线为孤立情况下的计算结果

1s22s2 1S0Fig. 2. Radial wave function of the 2s bound electron in the    configuration of C2+ in hot dense plasmas: (a) Variation of

the radial wave function with the plasma density at T = 100 eV; (b) variation of the radial wave function with plasma temperature

at ne = 9×1022 cm–3. The black solid line represents the result calculated for the isolated case.
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波函数更向外延展. 在相同的等离子体温度下, 等

离子体密度越高, 束缚电子波函数向外延展得越明

显; 在相同的等离子体密度下, 等离子体的温度越

低, 束缚电子波函数向外延展得越明显. 这是因为

等离子体的温度越低、密度越高, 热稠密等离子体

中的带电离子耦合就越强, 环境效应带来的屏蔽就

越强, 因此相对于孤立离子结构, 热稠密等离子体

中的电子结构变化更明显.

1s22s2 1S0 → 1s22s1
基于上述对电子结构的计算结果, 本文使用

了 DW近似 [37] 开展了 C2+的  

电子碰撞电离截面计算, 结果如图 3所示. 可以看

出, 等离子环境中的屏蔽效应不仅会导致截面的阈

值能量减小, 而且还会导致截面的增强. 在相同的

等离子体温度下, 随着等离子体密度的增加, 电离

阈值能量下降得越多, 电子碰撞电离截面增强得越

多; 在相同的等离子体密度情况下, 随着等离子温

度的减少, 电离阈值能量下降得越多, 电子碰撞电

离截面增强得越多. 这是因为伴随着等离子体密度

增加、温度降低, 热稠密等离子体的耦合强度增强,

电离能下降越来越大, 同时束缚电子波函数越来越

向外延展, 从而导致电子碰撞电离过程更容易发生.

T = 180 ne = 9× 1022

考虑到热稠密等离子体环境效应的影响, 本文

计算了碳元素在太阳辐射/对流区域边界处典型条

件   eV,     cm–3 下不同离子价

态的电子碰撞电离截面, 如图 4所示. 为了清晰展

示热稠密等离子体环境效应对电离截面的具体贡

献, 首先计算了仅考虑离子、自由电子所带来的屏

蔽效应的电离截面 (虚线, 标记为 no_IPD), 在此

基础上,  进一步考虑热稠密等离子体环境所引

起的电离能下降 (ioniztion potential  depression,

IPD)效应对截面 (点线, 标记为 IPD)的综合影响,

并与孤立原子情况下的计算结果 (实线, 标记为

isolated)进行对比. 由于高价态离子与低价态离子

的电子碰撞电离截面数值差异显著, 图 4(a)展示

了 C+(黑色)、C2+(红色)和 C3+(绿色) 的电子碰撞

电离截面; 图 4(b)给出了 C4+(蓝色)和 C5+(橙色)

的电子碰撞电离截面. 由图 4可知, 太阳辐射/对

流区域边界处条件下的电子屏蔽效应以及离子关

联效应对碳元素各个价态离子的电子碰撞电离截

面具有显著的影响. 以 C+的计算结果为例, 孤立情

况下入射电子的能量阈值大约为 24 eV, 而仅考虑

了等离子体的屏蔽效应时阈值能量出现明显下降,

约为 18 eV. 相应地, 孤立情况的电子碰撞电离截

面的峰值为 34 Mbar, 而考虑了屏蔽效应的电子碰

撞电离截面的峰值变为 50 Mbar. 这一变化趋势清

晰地表明等离子体中的屏蔽效应通过波函数和能

级移动, 已明显改变了电离碰撞截面. 为了和孤立

原子模型比较, 在考虑了屏蔽效应的基础上, 采用

两步模型 (two-step)[57] 计算了热稠密等离子体的

IPD, 给出了屏蔽效应+电离能下降对电离截面的

影响, 如图 4中点线所示. 可以看出, 相对于虚线,

点线的结果在近阈值区域进一步增强, 表明在屏蔽
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图 3    随着入射电子能量变化, C2+的   的电子碰撞电离截面　(a) 温度 T 为 100 eV、不同电子密度的碰撞电

离截面计算结果; (b) 电子密度    cm–3、不同温度的碰撞电离截面计算结果. 黑色实线为孤立情况下的计算结果

1s22s2 1S0 → 1s22s1

ne = 9× 1022

Fig. 3. Electron  impact  ionization  cross  section  of      of  C2+  as  a  function  of  incident  electron  energy.

(a) The collision ionization cross sections with temperature T of 100 eV and different electron densities; (b) the collision ionization

cross sections with electron density    cm–3 and different temperatures. The black solid line represents the result calcu-

lated for the isolated case.
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效应的基础上, 考虑了 IPD效应后进一步扩大了

与孤立原子模型之间的差异. 从图 4的计算结果

中, 还能够观察到随着离子价态的逐渐升高, 电子

碰撞电离截面的阈值能量越来越大并且截面变得

越来越小. 主要原因是这里针对的是基态离子最外

层电子的电子碰撞电离截面, 随着离子价态的提

高, 对应的最外层束缚电子受到核的吸引也会越来

越强, 导致电子碰撞电离过程越来越难发生.

通过对太阳辐射/对流区域条件下的碳元素的

电子碰撞电离截面进行计算, 并与孤立离子情况下

的结果对比可以发现, 处于太阳辐射/对流区域边

界处条件下的等离子体中电子屏蔽效应和离子关

联效应对电子碰撞电离有着显著的影响. 为了不再

重复与孤立离子情况下结果的对比, 图 5直接给出

氮、氧元素在太阳辐射/对流区域边界处条件下的

各个离子价态的电子碰撞电离截面. 图 5(a)给出

了 N+, N2+, N3+和 N4+的计算结果; 图 5(b)给出

了 O+, O2+, O3+, O4+和 O5+的计算结果 ; 图 5(c)

给出了 N5+, N6+, O6+和 O7+的计算结果. 图 5中

氮、氧元素随着离子价态的变化, 其电子碰撞电离

截面展现的变化规律与图 4的碳元素一致. 从图 5(c)

还可以发现, 对于具有相同束缚电子个数、不同元

素的离子 (紫色实线 N5+ 和粉色虚线 O6+、蓝色点

线 N6+和棕色点-虚线 O7+), 随着核电荷数的逐渐

变大, 电子碰撞电离的阈值能量逐渐增大并且截面

逐渐减小. 原因在于, 核电荷数的增加会导致核对

束缚电子的吸引增强, 电子碰撞电离过程会越来越

难发生. 从图 4和图 5还能够发现, 在太阳辐射/

对流区域边界处条件下, C+的电子碰撞电离截面

约为 C2+的 2.5倍、C3+的 12.5倍、C4+的 100倍、

C5+的 700倍; N+的电子碰撞电离截面约为 N2+的

5倍、N3+的 10倍、N4+的 32倍、N5+ 的 500倍、N6+

的 1500倍; O+的电子碰撞电离截面大概为 O2+的

3倍、O3+的 11倍、O4+的 20倍、O5+的 60倍、O6+

的 1200倍、O7+的 3000倍. 根据电离平衡条件可

知, 虽然在太阳辐射/对流区域边界处条件下的

碳、氮、氧元素低价态离子的含量会很低, 但由于

相对于高价态离子截面要大很多, 在整个电离平衡

方程的计算过程中也要考虑低价态离子的贡献.

 4   结　论

本文首先结合 Fogle等的实验 ,  使用 FAC

计算了孤立情况下碳、氮、氧元素类铍离子的电子

碰撞截面, 探究了 FAC中的扭曲波 (DW)近似、

CBE交换近似以及 BED近似对电子碰撞电离截
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T = 180 ne = 9× 1022图 4    碳元素在孤立情况下以及在    eV,    cm–3 的太阳辐射/对流区域边界处条件下, 随着入射电子能量变

化的电子碰撞电离截面　(a) 黑色、红色和绿色分别为 C+, C2+和 C3+的碰撞电离截面计算结果; (b) 蓝色和橙色分别为 C4+和 C5+

的碰撞电离截面计算结果. 计算中分别考虑了在孤立情况 (isolated)、屏蔽效应 (no_IPD)和屏蔽效应+电离能 (IPD)下降情况下

对碰撞电离截面的影响, 图中分别采用实线、虚线和点线表示

T = 180 ne = 9× 1022
Fig. 4. The electron impact ionization cross sections of carbon under isolated conditions and at the solar radiation/convection zone

boundary (   eV,    cm–3) as functions of incident electron energy: (a) Black, red, and green lines represent the

calculated results for C+, C2+, and C3+, respectively; (b) blue and orange lines correspond to C4+ and C5+, respectively. Here, the

solid  line  represents  the  calculation results  in  the  isolated case,  the  dashed line  represents  the  calculation results  considering the

screening effect at the boundary of the solar radiation/convective region, and the dotted line represents the calculation results fur-

ther considering the ionization potential depression on the basis of the dashed line.
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面的影响;  并选取了与实验结果符合较好的

DW近似, 讨论了环境效应对电子碰撞电离截面的

影响. 然后, 从原子结构的计算出发, 通过 HNC

近似考虑了等离子环境效应下自由电子的屏蔽效

应以及离子之间的关联效应, 使用修改的 FAC在

离子球模型的基础上自洽迭代求解了 Dirac方程,

进一步计算了等离子体环境中的电子碰撞电离截

面. 结果表明, 考虑等离子环境中屏蔽效应会降低

电子碰撞电离的阈值能量以及提升电子碰撞电离

截面, 并且等离子体温度越低, 等离子体密度越高,

等离子体环境的屏蔽效应就越强, 电子碰撞电离的

阈值能量越低导致碰撞电离截面越大. 最后, 给出

了碳、氮、氧元素各个价态的离子在太阳辐射/

对流区域边界处条件下的电子碰撞电离截面. 通过

对碳元素的分析可知, 该区域中的自由电子屏蔽效

应与离子关联效应相比于孤立情况会提升 20%至

100%的电子碰撞电离截面, 表明该区域的环境效

应对碰撞电离截面的影响是无法忽略的. 通过考虑

太阳辐射/对流区域边界处条件下自由电子的屏蔽

效应和离子之间的关联效应, 更新了热稠密等离子

中碳、氮、氧元素各个价态的电子碰撞电离截面,

为该区域电离平衡、状态方程等物理量提供了全新

的基本参数.
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T = 180 ne = 9× 1022图 5    氮、氧元素在    eV,    cm–3 的太阳辐射/对流区域边界处条件下, 随着入射电子能量变化的电子碰撞

电离截面　(a) N+, N2+, N3+和 N4+的计算结果; (b) O+, O2+, O3+, O4+和 O5+ 的计算结果; (c) N5+, N6+, O6+和 O7+的计算结果

T = 180 ne = 9× 1022
Fig. 5. Electron  impact  ionization  cross  sections  for  nitrogen  and  oxygen  at  the  solar  radiation/convection  zone  boundary

(   eV,     cm–3) as functions of incident electron energy: (a) Results for N+, N2+, N3+, and N4+, respectively;

(b) results for O+, O2+, O3+, O4+, and O5+, respectively; (c) results for N5+, N6+, O6+, and O7+, respectively.
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Abstract

T ∼180 ne∼9×1022 cm−3The solar radiation-convection boundary (   eV,   ) marks the transition from radiative
to convective energy transport, serving as a natural laboratory for hot dense plasmas. Its physical properties are
crucial for stellar evolution and energy transport models, yet how electron-impact ionization (EII) is influenced
by hot-dense environment effects—such as electron screening and ion correlation—remains unclear. To address
this,  we  systematically  calculate  EII  cross  sections  for  C,  N,  and  O  ions  under  realistic  solar  boundary
conditions,  focusing  on  the  role  of  environmental  effects.  We  develop  a  novel  computational  framework  that
integrates hot-dense environment effects into atomic structure calculations: the Flexible Atomic Code (FAC) for
atomic  structure  is  combined  with  the  Hypernetted-chain  (HNC) approximation  to  capture  electron–electron,
electron–ion  and  ion-ion  correlations,  enabling  self-consistent  treatment  of  electron  screening  and  ion
correlation. Atomic wave functions are derived by solving the Dirac equation within the ion-sphere model, using
a  modified  central  potential  that  combines  both  free-electron  screening  and  ion–ion  interactions.  EII  cross
sections are then computed via the distorted-wave (DW) approximation in FAC. The results demonstrate that
the  hot-dense  environment  effects  significantly  enhance  the  electron-impact  ionization  cross  sections  of  C,  N,
and  O,  compared  with  those  calculated  under  the  free-atom  model.  Additionally,  a  notable  reduction  in  the
ionization threshold energy is observed. These effects are attributed to the overlap of atomic potentials due to
strong ion coupling and the shift  in bound-state energy levels caused by free-electron screening. For instance,
under  solar  boundary  conditions,  the  ionization  cross  section  of  C+  is  increased  by  up  to  50%,  with  the
ionization threshold decreasing from about 24 eV (isolated) to 18 eV (with screening). Similar enhancements are
observed  for  nitrogen  and  oxygen  ions  across  various  charge  states.  By  establishing  updated  ionization  cross
sections  for  C,  N,  and  O  ions  under  realistic  solar  interior  conditions,  this  work  provides  fundamental
parameters  for  improving  radiation  transport  models,  ionization  balance  calculations,  and  equation-of-state
models in stellar interiors. The results underscore the necessity of incorporating hot-dense environment effects in
the  calculations  of  atomic  processes  in  hot  dense  plasmas,  which  is  of  great  significance  for  astrophysics  and
inertial confinement fusion research.

Keywords: radiation/convection zone boundary, environment effect, electron impact ionization, hypernetted-
chain approximation
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