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采用细致能级扭曲波 (level-to-level distorted-wave, LLDW)方法详细地计算了 W13+离子基组态 [Kr]

4d105s24f13 和亚稳态 [Kr]4d105s24f125p的电子碰撞单电离 (EISI)截面 , 主要包括了直接电离 (DI)和激发自电

离 (EA)截面对 EISI截面的贡献. 为提升计算可靠性, 我们在原子结构计算中引入了组态相互作用. 本文还

重点计算了长寿命亚稳态对 EISI截面的贡献, 其中母离子束中长寿命亚稳态所占的分数是通过理论模型来

确定的. 将本文的计算结果与 Schury等的实验结果和理论结果 (2020 J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys. 53 015201)

进行比较, 发现在考虑了长寿命亚稳态的贡献后本文计算结果和 Schury等的实验结果吻合得很好.
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 1   引　言

电子与原子或离子碰撞是自然界中一种基本

的微观物理过程, 其结果多样, 主要包括电子碰撞

激发 (EIE)、电子碰撞电离 (EII)以及双电子复合

(DR)等过程 [1]. 电子碰撞电离作为等离子体环境

中的主要原子过程之一, 普遍存在于实验室和天体

物理等离子体环境中 [2]. 在碰撞电离平衡条件下,

电子碰撞电离过程和电子复合过程的动态平衡决

定了等离子体的电荷态分布. 准确的电荷态分布对

于推断等离子体的电子温度、电子密度和元素丰度

等非常重要. 在等离子体建模中, 精确的原子数据,

如能级、跃迁概率、电子碰撞激发截面和电子碰撞

电离截面等具有至关重要的作用. 电子碰撞单电

离 (EISI)过程进一步细分为直接电离 (DI)和间接

电离过程, 后者包括激发自电离 (EA)、共振激发

双自电离 (REDA)以及共振激发双电子自电离

(READI)等 [3–5]. 值得注意的是, 共振激发仅在入

射电子能量满足特定条件时发生.

钨 (W)作为一种重要的过渡金属, 具有独特

的物理和化学特性. 它以其极高的熔点而著称, 是

所有金属中熔点最高的, 这一特性赋予了钨在高温

环境下卓越的稳定性和耐热性. 此外, 钨还具有高

密度、高强度和优良的电导性, 这些特性使其在工

业领域占有重要地位. 钨的高熔点、高硬度使其成

为高温应用的理想材料, 广泛应用于航空航天、核

工业以及火箭喷嘴、宇航器部件等需要耐受极端高

温的环境. 在托卡马克磁约束核聚变装置中, 钨因

其高熔点、高热导率和低溅射率等特性, 被用作面

壁材料 [6–8]. 因此, 对钨离子的精确原子数据进行实

验测量和理论计算已成为当前研究的热点. 作为

74号元素, 钨属于重金属, 具有极为复杂的原子结

构, 这使得对钨在各种离化态下的原子数据的理论
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计算充满了挑战.

在过去几十年中, 众多研究者对离子的电子碰

撞单电离过程进行了广泛的实验测量和理论计算.

在实验方面, 重离子储存环法和电子-离子交叉测

量法等技术被广泛应用. 特别是电子-离子交叉测

量法, 因其广泛的适用性和较高的测量精度, 成为

测量电子与离子碰撞单电离和多重电离截面的首

选方法.

Montague等 [9] 利用电子-离子交叉束装置对

W+和 W2+的电子碰撞单电离截面进行了测量 .

Stenke等 [10,11] 用相同装置对 Wq+(q = 1—10)离
子的电子碰撞单电离截面、双电离截面以及三电离

截面进行了测量. Rausch等 [12] 则测量了 W17+离

子从阈值到 1000 eV的单和双电离截面. Spruck

等 [13] 在测量Wq+(q ≤ 17)离子的绝对截面时, 注

意到在多电子离子电离实验测量中存在大量长寿

命激发态. Borovik等 [14] 测量了W19+离子的电子

碰撞单电离截面并采用组态平均扭曲波 (CADW)

方法进行了理论计算. 近年来, Schury等 [15] 利用

Giessen电子-离子交叉束装置测量了 Wq+(11 ≤

q ≤ 18)离子从阈值到 1000 eV的电子碰撞单电

离截面.

在理论计算方面, 由于Wq+离子具有开放的 d

或 f壳层, 这为理论计算带来了显著的挑战. 目前,

常用的理论方法包括 R 矩阵法 [16–19], TDCC(time-

dependent close coupling)[20–23], CADW方法 [24–26]

以及细致能级扭曲波 (LLDW)等方法 [27–31]. 在这

些方法中, CADW方法和 LLDW方法因其广泛的

适用性和较高的计算精度而被广泛使用. Pindzola

等通过 CADW方法计算了 W4+—W6+[32] 以及

W27+[33] 离子的电子碰撞单电离截面. Loch等 [24]

分别使用 CADW方法计算了钨所有电荷态离子

的电子碰撞电离截面. Jin等 [4,34] 利用 SCADW和

LLDW混合的方法计算了Wq+(q = 14—16)的电

子碰撞单电离截面. 我们研究组 [5,27,35] 使用 LLDW

方法计算了 W4+, W5+, W8+和 W17+离子的 EISI.

Bao等使用 LLDW方法计算了Wq+(q = 7 [36], 9 [28],

10 [28])离子的 EISI截面, 特别关注了亚稳态对电

子碰撞单电离截面的贡献. 最近, Jonauskas等 [37]

计算了W5+离子的亚稳态对 EISI的贡献, 并用理

论模型估算了亚稳态在母离子束中所占的分数.

[Kr]
最近 Schury等 [15] 使用电子-离子交叉束装置

测量了 Wq+离子的 EISI截面, 并在低于基态  

4d105s24f13

[Kr]4d105s24f13

[Kr]4d105s24f13 [Kr]4d105s24f125p

 电离阈值处观察到了电离信号, 测得的

EISI截面的能量范围起始于低于相应的电离阈值

到 1000 eV, 这表明实验中存在长寿命亚稳态的贡献.

他们还利用 SCADW方法计算了基态 

的 EISI截面, 为了与实验测量的 EISI截面匹配,

他们对计算的 EISI截面乘了一个比例因子, 结果

发现乘了比例因子之后在高能处他们的理论和实

验结果吻合得较好, 但是在电离阈值附近他们的理

论和实验存在差异. 这是由于 SCADW无法计算

所有贡献能级各自对应的电离阈值, 而这些激发态

能级具有较低的电离阈值, 从而导致截面在阈值附

近被低估以及没有考虑亚稳态对总 EISI截面的影

响. 本文利用 LLDW方法详细地计算了W13+离子

基组态  和亚稳态  

的能级、辐射跃迁概率、自电离概率、分支比、电子

碰撞激发截面以及 EISI截面. 并通过 Jonauskas

等 [37] 提出的理论模型来预估亚稳态所占的分数,

确定W13+离子亚稳态对总 EISI截面的贡献, 从而

解决理论和实验在阈值附近存在差异的问题.

 2   理论方法

本文利用基于 FAC程序包 [38] 的 LLDW方法

详细计算了W13+离子的基态和亚稳态的能级、辐

射跃迁概率、俄歇跃迁概率、直接电离 (DI)截面以

及激发自电离 (EA)截面, 其中 DI截面可以由下

式表示: 

σDI
ij (ε) =

1

k2i gi
Ωij , (1)

ε ki

Ωij

其中  为入射电子的能量 ,    是入射电子能量 ,

gi 是初态的统计权重,   为碰撞强度.

EA可以看作是一个间接的两步过程, 第一步

是电子碰撞激发, 第二步是这些激发态可能高于电

离阈值, 则会发生自电离. 其碰撞激发截面为 

σCE
ik (ε) =

π
k2i gi

Ωik, (2)

Ωik其中  为碰撞激发的强度.

对于W13+离子的 EISI截面主要包含DI和 EA

过程, 具体表达式为 [39,40]
 

σij(ε) = σDI
ij (ε) +

∑
k

σCE
ik (ε)B

a
kj , (3)

σDI
ij (ε) σCE

ik (ε)

Ba
kj

其中  为直接电离截面;   是电子碰撞激

发截面;   为从能级 k 到能级 j 的自电离分支比,

其表达式为 [41]
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Ba
kj =

Aa
kj∑

m

Ar
km +

∑
n

Aa
kn

, (4)

Ar
km

Aa
kn

其中  代表 Aq+离子从初态 k 到末态 m 的辐射

跃迁概率;   表示处于能级 k 的 Aq+离子到处于

能级 n 的 A(q+1)+离子的自电离概率.

由于在实验中存在长寿命亚稳态能级, 所以需

要计算基组态和长寿命亚稳态的 EISI截面, 并考

虑每个能级在总 EISI截面中所占的分数, 可以通

过下面的式子得到: 

σexp(Ee) =

m∑
i=1

λiσ
th
i (Ee), (5)

λi其中  表示每个能级 i 占总截面的分数, m 是我们

所考虑的所有能级数 [37].

 3   结果与讨论

W13+
 3.1      离子的能级

图 1给出了W13+, W14+和W15+离子的基态以

及部分激发态的能级, 分别用绿色、蓝色和粉色表

示. 图 1(a)—(d)分别表示来自 5s, 4d, 4p和 4s壳

层的单激发态的能级, 这里给出了主量子数 n =

12, 角量子数 l' ≤ 6的所有激发态的能级. 图中还

给出了W13+离子的电离能, 本文计算的单电离能

和双电离能分别为 289.09 eV和 614.63 eV. 可以

看到, 5s→12l' 激发态的能级基本都低于单电离能,

4d→nl' (n = 6—12)这些激发态的能级都高于单

电离能但是低于双电离能. 4p→nl' (n = 5—7)这
些激发态的部分能级在单电离能和双电离能之间.

4s→nl' (n = 5—6)这些激发态的能级基本都高于

双电离能. 将本文使用 LLDW方法计算的单电离能

与 NIST[42] 推荐值 ((290.7±1.2) eV)以及 Schury

等 [15] 使用 SCADW方法计算 ((289.0±3) eV)的结

果进行比较, 发现本文计算结果与 NIST和 Schury

等的结果吻合得很好. 在计算 EISI截面时, 本文考

虑了所有处于单电离能和双电离能之间所有能级

的 EISI截面.

[Kr]4d105s24f13 3.1.1    基态基组态 

4d105s24f13
在获得精确的波函数之后, 首先计算了W13+

离子基态  的 DI截面, 主要考虑了来自

4f, 5s和 4d壳层对 DI截面的贡献, 具体的 DI通

道可以表示为 
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图 1    W13+, W14+和W15+离子的基组态和部分单激发态的能级, 分别用绿色、蓝色和粉色表示. 图中虚线分别表示W13+离子的

单电离能和双电离能

Fig. 1. Energy levels  of  the ground configuration and some single  excited states of  W13+,  W14+ and W15+  ions are represented by

green, blue, and pink, respectively. The dotted lines in the figure represent the single and double ionization energies of W13+ ions,

respectively.
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e− + [Kr]4d105s24f13 → [Kr]


4d105s24f12

4d105s4f13

4d95s24f13

+ 2e−.

(6)

在本文计算中 4p和 4s壳层的 DI截面很小, 因此

本文忽略了这些壳层的贡献.

4d105s24f13对于 W13+离子基态   的 EA过程 ,

主要考虑了来自 5s, 4d, 4p和 4s壳层的通道, 具

体的碰撞激发通道可以表示为 

e− + [Ar]3d104s24p64d105s24f13

→ [Ar]3d10



4s24p64d105s4f14

4s24p64d95s24f14

4s24p54d105s24f14

4s4p64d105s24f14

4s24p64d105s4f13

4s24p64d95s24f13

4s24p54d105s24f13

4s4p64d105s24f13



+e−. (7)

这些激发态可能高于电离能, 可以通过自电离或者

辐射衰变的方式重新回到相对较低的能态, 所以就

需要详细地计算自电离分支比, 其中 n (n ≤ 20)

和 l' (l' ≤ 6)分别表示主量子数和角量子数.

图 2给出了来自 5s, 4d、4f壳层对 DI截面的

贡献, 并且将考虑了组态相互作用 (CI)和未考虑

组态相互作用计算的 DI截面作了对比 .  从图 2

4f可以看到,    壳层对 DI截面的贡献非常大, 约占

总 DI截面的 80%, 而 5s壳层对 DI截面的贡献非

常小. 红色和蓝色实线分别是包含了组态相互作用

的 DI截面和未包含组态相互作用的 DI截面, 可

以看到组态相互作用对 DI截面在峰值处的影响大

概为 0.4 Mb (1 Mb = 10–18cm2).
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4d105s24f13图 2　W13+离子基态   的 DI截面. 黑色、绿色和

橙色虚线分别表示 4f, 5s和 4d壳层对总 DI截面的贡献 ,

红色实线是包含了组态相互作用的 DI截面 , 蓝色实线表

示没有包含组态相互作用的 DI截面

4d105s24f13Fig. 2. DI  cross-sections  for  the  ground  state   

of W13+ ions. The black, green and orange dashed lines rep-

resents the contribution of the 4f, 5s and 4d subshells to the

total DI cross-sections, respectively. The red solid line is the

DI cross-sections that contain the configuration interaction,

and the blue solid line represents the DI cross-sections that

do not contain the configuration interaction.
 

图 3给出了 5s, 4s, 4d和 4p壳层对 EA截面

的贡献. 可以清楚地看到对 EA截面的贡献主要来

自 4d和 4p壳层, 约占总 EA截面的 98%, 从图 1

能级图就可以看出, 在单电离能和双电离能之间的
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4d105s24f13图 3    W13+离子基态   的 EA截面　(a) 来自 5s-nl 和 4s-nl 壳层对 EA截面的贡献 ; (b) 来自 4p-nl 和 4d-nl 壳层对 EA

截面的贡献

4d105s24f13Fig. 3. EA cross-sections for the ground state     of W13+ ions: (a) The contribution from the 5s-nl and 4s-nl subshells to

the EA cross-sections; (b) the contribution from the 4p-nl and 4d-nl subshells to the EA cross-sections.
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激发态主要是来自 4d和 4p壳层电子的激发, 所

以 4d和 4p壳层对 EA截面的贡献也是最主要的.

5s和 4s壳层对 EA截面的贡献非常小, 尤其是 5s

壳层对 EA截面的贡献几乎可以忽略不计. 这是由

于来自 5s壳层的激发态基本低于第一电离能, 来

自 4s壳层的激发态基本高于第二电离能, 对单电

离截面的贡献可以忽略.

4d105s24f13图 4给出了W13+离子基态  包含了

DI和 EA截面的总 EISI截面, 并且与 Schury等 [15]

的实验结果和他们使用 SCADW方法计算的结果

进行了比较. 从图 4可以清楚地看到, 当入射电子

能量高于 500 eV时, 本文未考虑组态相互作用的

EISI截面 (黑线 )和 Schury等使用 SCADW方

法计算的未乘比例因子的 EISI截面 (绿线)高于

Schury等 [15] 的实验结果 (蓝线). 本文考虑了组态

相互作用的 EISI截面 (红线 )和 Schury等使用

SCADW方法计算的乘了比例因子 0.89的 EISI

截面 (粉线)与 Schury等 [15] 的实验结果 (蓝线)呈

现出很好的一致性, 但在接近电离阈值附近存在明

显的差异, 造成这种差异的原因是实验中存在长寿

命激发态离子, 而计算中并没有考虑亚稳态的贡

献. Jonauskas等 [37] 也提出若不包含亚稳态的贡

献, 这种与实验的一致就没有意义. 因此, 我们需

要考虑长寿命亚稳态对 EISI截面的贡献.

[Kr]4d105s24f125p 3.1.2    亚稳态 

4d105s24f13 4d105s24f125p

基于以上结果, 计算长寿命亚稳态对 EISI截

面的贡献是非常有必要的,  首先计算了基组态

 以及激发态   的能级和能

级寿命, 由于实验中离子从离子源到相互作用区的

飞行时间约为 1.5×10–5 s[37], 因此本文只给出了能

级寿命大于 1.5×10–5 s的能级, 计算结果见表 1.

可以看出, 共有 71个长寿命能级, 这些能级寿命

的范围在 3.67×10–5—2.07 s之间.

4d105s24f125pW13+离子亚稳态  有 69个寿命大

于 1.5×10–5 s的能级. DI截面包括了来自 4f, 5s,

5p和 4d壳层的贡献, DI过程的通道可以表示为 

e−+[Kr]4d105s24f125p → [Kr]



4d105s24f12

4d105s24f115p

4d105s4f125p

4d95s24f125p


+2e−.

(8)

4d105s24f125p

5s 4d 4p 4s

对于亚稳态  的电子碰撞激发截

面, 我们主要考虑了来自   ,    ,    和   壳层的

贡献, 具体的激发通道可以表示为 

e− + [Ar]3d104s24p64d105s24f125p

→ [Ar]3d10



4s24p64d105s4f135p

4s24p64d95s24f135p

4s24p54d105s24f135p

4s14p64d105s24f135p

4s24p64d105s4f125p2

4s24p64d95s24f125p2

4s24p54d105s24f125p2

4s14p64d105s24f125p2

4s24p64d105s4f125p5(d,f,g)1

4s24p64d95s24f125p5(d,f,g)1

4s24p54d105s24f125p5(d,f,g)1

4s14p64d105s24f125p5(d,f,g)1

4s24p64d105s4f12

4s24p64d95s24f12

4s24p54d105s24f12



+ e−. (9)
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4d105s24f13图 4    W13+离子基态   的总 EISI截面 , 其中黑

色实线表示本文没有考虑组态相互作用的 EISI截面, 红色

实线表示本文考虑了组态相互作用的 EISI截面, 黑色点线

表示 Schury等 [15] 的实验结果, 绿色和粉色分别表示 Schury

等 [15] 使用 SCADW方法计算的未乘比例因子的结果和乘了

比例因子 0.89的结果

4d105s24f13
Fig. 4. Total  EISI  cross-sections  for  the  ground  state

  of W13+ ions. The black solid line indicates the

EISI  cross-sections  without  considering  the  configuration

interaction,  the  red  solid  line  indicates  the  EISI  cross-

sections  with  the  configuration  interaction  taken  into  ac-

count, the black dotted line indicates the experimental res-

ults  of  Schury  et  al.[15],  and the  green  and pink  solid  lines

are  the  results  calculated  by  Schury  et  al.  using  the

SCADW method without multiplying the scaling factor and

with multiplying the scaling factor by 0.89, respectively.
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4d105s24f13 4d105s24f125p
由表 1可知, 我们的计算包含了W13+离子基

组态  和激发组态   在内的

能级寿命大于 1.5×10–5 s的 71个能级, 通过分析

基态的 EISI截面发现, 考虑组态相互作用的结果

更接近实验值, 所以在计算以上这 71个能级的

EISI截面时同样考虑了组态相互作用, 如图 5所示.

 

4d105s24f13 4d105s24f125p

a± b ≡ a× 10±b

表 1    W13+离子基组态  和激发态  的能级和能级寿命, 这里我们只给出了寿命大于 1.5×10–5 s

的能级. 注意 

4d105s24f13

4d105s24f125p a± b ≡ a× 10±b

Table 1.    Energy levels and energy level lifetimes for the ground configuration     and the excited configuration

  of W13+ ions. Only levels with lifetimes exceeding 1.5×10–5 s are presented. Note that   .

Configuration Index Level 2J Energy/eV Lifetime/s Index Level 2J Energy/eV Lifetime/s

4d105s24f13 0 4f7+4f6− 7 0 − 1 4f5−4f8+ 5 2.22 1.14− 2

4d105s24f125p

2 4f6+5p− 11 12.77 7.69− 1 37 4f6+5p+ 5 31.00 5.82− 5

3 4f6+5p− 13 13.48 2.07 + 0 38 4f5−4f7+5p+ 11 31.31 5.65− 5

4 4f6+5p− 7 14.09 4.50− 1 39 4f5−4f7+5p+ 5 31.38 5.97− 5

5 4f6+5p− 9 14.47 2.85− 1 40 4f5−4f7+5p+ 11 31.46 5.57− 5

6 4f5−4f7+5p− 11 15.32 1.05− 2 41 4f5−4f7+5p+ 7 31.67 4.60− 5

7 4f5−4f7+5p− 9 15.35 4.30− 3 42 4f6+5p+ 3 31.77 5.31− 5

8 4f5−4f7+5p− 7 16.10 1.55− 2 43 4f5−4f7+5p+ 7 31.91 5.22− 5

9 4f5−4f7+5p− 5 16.44 1.99− 2 44 4f5−4f7+5p+ 9 31.92 5.18− 5

10 4f5−4f7+5p− 9 16.55 3.73− 3 45 4f6+5p+ 5 32.24 4.66− 5

11 4f6+5p− 3 16.62 5.51− 2 46 4f5−4f7+5p+ 9 32.65 5.41− 5

12 4f5−4f7+5p− 5 16.93 4.62− 3 47 4f5−4f7+5p+ 1 32.72 5.53− 5

13 4f5−4f7+5p− 7 17.30 1.93− 3 48 4f5−4f7+5p+ 3 32.82 4.38− 5

14 4f4−5p− 9 18.17 3.74− 3 49 4f6+5p+ 7 32.86 5.66− 5

15 4f4−5p− 7 19.33 1.02− 3 50 4f5−4f7+5p+ 5 33.12 5.54− 5

16 4f5−4f7+5p− 3 19.53 3.57− 3 51 4f4−5p+ 11 33.33 5.84− 5

17 4f6+5p− 5 19.73 2.35− 3 52 4f4−5p+ 7 33.40 5.37− 5

18 4f5−4f7+5p− 13 20.76 1.11− 2 53 4f4−5p+ 9 33.68 6.08− 5

19 4f5−4f7+5p− 1 20.97 2.38− 2 54 4f5−4f7+5p+ 5 34.49 5.03− 5

20 4f5−4f7+5p− 11 21.07 1.24− 2 55 4f5−4f7+5p+ 15 34.87 6.55− 5

21 4f6+5p− 1 21.10 8.16− 3 56 4f4−5p+ 3 35.32 4.23− 5

22 4f5−4f7+5p− 3 21.91 1.38− 3 57 4f5−4f7+5p+ 9 35.34 3.87− 5

23 4f4−5p− 5 22.19 1.31− 3 58 4f6+5p+ 7 35.59 5.41− 5

24 4f4−5p− 3 22.70 8.31− 4 59 4f6+5p+ 1 35.76 5.04− 5

25 4f6+5p+ 15 27.41 6.72− 5 60 4f6+5p+ 3 36.41 4.96− 5

26 4f6+5p+ 9 28.45 6.04− 5 61 4f4−5p+ 5 36.59 4.72− 5

27 4f6+5p+ 11 28.47 5.00− 5 62 4f5−4f7+5p+ 11 37.45 4.58− 5

28 4f6+5p+ 13 29.23 5.63− 5 63 4f5−4f7+5p+ 1 37.64 4.16− 5

29 4f5−4f7+5p+ 7 29.32 5.95− 5 64 4f5−4f7+5p+ 5 37.84 5.21− 5

30 4f6+5p+ 9 29.38 6.14− 5 65 4f5−4f7+5p+ 13 37.86 5.25− 5

31 4f4−5p− 1 29.65 2.51− 4 66 4f6+5p+ 3 37.98 4.77− 5

32 4f6+5p+ 5 29.74 5.56− 5 67 4f4−5p+ 7 38.06 5.40− 5

33 4f5−4f7+5p+ 13 29.88 6.27− 5 68 4f5−4f7+5p+ 3 38.78 4.57− 5

34 4f6+5p+ 7 30.01 5.64− 5 69 4f4−5p+ 1 39.58 3.67− 5

35 4f6+5p+ 11 30.04 5.70− 5 70 4f4−5p+ 3 45.70 4.06− 5

36 4f5−4f7+5p+ 9 30.73 5.02− 5
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4d105s24f13

4d105s24f125p

4d105s24f13

4d105s24f125p

图 5(a)是基组态   的两个能级的 EISI

截面, 图 5(b)是激发组态  的 69个能

级的 EISI截面. 为了便于清楚地看见这些能级的

EISI截面的变化情况, 我们用实线给出了其中 5个

(2, 22, 30, 69和 70, 这些序号表示的具体能级见

表 1)能级的 EIS截面, 其他用虚线表示. 从图 5可

以看到, 基组态   的两个能级的 EISI截

面几乎一样. 而亚稳态   的 69个能级

的 EISI截面随着能级序号的增加, EISI截面逐渐

增大, 电离能逐渐减小, 第 70个能级的电离能约

为 250 eV, 比W13+离子基态的电离能约低 40 eV.
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图 5　W13+离子的共 71个能级的 EISI截面　 (a) 基组态

 的 EISI截面 ; (b) 长寿命激发态  

的 EISI截面. 图例中的这些序号所表示的具体能级见表 1,

图中横轴采用了对数坐标
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Fig. 5. EISI  cross-sections  of  71 energy  levels  of  the  W13+

ions:  (a)  EISI  cross-sections  of  the  ground  configuration

 ; (b) EISI cross-sections of the long-lived meta-

stable  configuration    .  The  specific  energy

levels indicated by these ordinal numbers in the legend are

shown  in  Table  1,  and  logarithmic  coordinates  have  been

used for the horizontal axis of the figure.
 

 3.2    总截面

基于 Schury等 [15] 的实验结果以及本文计算

的基态 EISI截面, 我们发现在低于单电离能处就

出现了电离截面, 为了重现实验截面, 不仅需要考

虑W13+离子基组态的 EISI截面, 还需要考虑长寿

命亚稳态的 EISI截面. 由于实验中无法确定长寿

命亚稳态所占的分数, 本文通过下面的理论模型详

细地计算了每个能级所占的分数, 该理论方法的

合理性在之前的W8+—W10+的计算工作中得到了

验证 [28,35]. 具体的公式如下 [37]: 

f(λ1, λ2 · · · , λm)=

[
σexp(Ee)−

m∑
i=1

λiσ
th
i (Ee)

]2
. (10)

这 71个能级的拟合系数如表 2所列.
 
 

表 2    W13+离子理论模拟 71个长寿命能级所占的分数

(能级序号详见表 1)
Table 2.    Theory simulates the fraction of W13+ ions from

71 long-lived  energy  levels  (see  Table  1 for  details  of  en-

ergy level No.0–No.70).

Index f Index f Index f Index f

0 0.35 18 0.01 36 0.01 54 0.01

1 0.005 19 0.01 37 0.01 55 0.01

2 0.01 20 0.01 38 0.01 56 0.01

3 0.01 21 0.01 39 0.01 57 0.01

4 0.01 22 0.01 40 0.01 58 0.01

5 0.01 23 0.01 41 0.01 59 0.01

6 0.01 24 0.01 42 0.01 60 0.01

7 0.01 25 0.01 43 0.01 61 0.01

8 0.01 26 0.01 44 0.01 62 0.005

9 0.01 27 0.01 45 0.01 63 0.005

10 0.01 28 0.01 46 0.01 64 0.005

11 0.01 29 0.01 47 0.01 65 0.005

12 0.01 30 0.01 48 0.01 66 0.005

13 0.01 31 0.01 49 0.01 67 0.005

14 0.01 32 0.01 50 0.01 68 0.005

15 0.01 33 0.01 51 0.01 69 0.005

16 0.01 34 0.01 52 0.01 70 0.005

17 0.01 35 0.01 53 0.01

在获得了 71个长寿命能级所占的分数之后,

将这 71个能级理论模拟的 EISI截面和 Schury

等 [15] 实验结果进行比较, 如图 6所示, 在入射电子

能低于 500 eV时, 本文拟合的结果与 Schury等的
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图 6    W13+离子理论拟合的 EISI截面. 红色实线是本文计

算的结果, 黑色点线是 Schury等 [15] 的实验结果

Fig. 6. The EISI cross-sections fitted by theory of the W13+

ions. The red solid line is the results of the calculations in

this work, and the black dotted line is the experimental res-

ults of Schury et al.[15].
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实验结果吻合得很好. 在入射电子能高于 500 eV

时, 本文拟合的结果略高于实验值, 但在误差允许

的范围内, 造成这种现象的原因是亚稳态具有开放

的 4f壳层, 涉及的组态数目非常大, 利用 LLDW

方法并不能完全考虑所有组态间的相互作用.

 4   总结与讨论

4d105s24f13 4d105s24f125p
本文利用 LLDW方法计算了 W13+离子基组

态  和亚稳态  的 EISI截面,

主要包括 DI截面和 EA截面. 通过与 Schury等 [15]

实验结果的比较发现在阈值附近处只考虑基态的

EISI截面与实验测量结果相差很大, 正如实验预

测的一样, 长寿命亚稳态对 EISI截面也有着重要

的贡献. 为了更好地拟合实验结果, 进一步计算了

激发态的能级和能级寿命,  并对能级寿命大于

1.5×10–5 s的 71个能级的 EISI截面进行了详细地

计算, 利用理论模型估计了长寿命亚稳态能级在

EISI截面中所占的分数. 我们发现在考虑了亚稳

态 EISI截面的贡献之后, 本文计算结果和实验结

果吻合得更好.
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Abstract

[Kr] 4d105s24f13 W13+

Electron-ion collision is one of the fundamental processes in atomic and molecular physics, and the study of
this  process  can  provide  insight  into  the  mechanism  of  electron-atom/ion  interaction.  It  has  important
applications  in  plasma  physics  and  astrophysics.  Accurate  electron-impact  cross-sections  are  important  in
plasma modeling. In general, total electron impact single ionization (EISI) cross-section is contributed from the
direct ionization (DI) and the indirect ionization processes, with the latter further divided into excitation auto-
ionization  (EA),  resonant  excitation  double  auto-ionization  (REDA),  and  resonant  excitation  auto-double
ionization (READI) processes.

　　In this work, the EISI cross-section for the ground state    of   ions is calculated in detail
by using the  level-to-level  distorted-wave (LLDW) method,  which mainly  includes  the  contributions  of  direct
ionization (DI) and excited auto-ionization (EA) cross-sections to the EISI cross-section.
　　Our computational results indicate that when configuration interaction is considered, the calculated values
show  excellent  agreement  with  experimental  data  for  electron  impact  energies  exceeding  500  eV.  However,
significant  discrepancies  still  exist  near  the  ionization  threshold.  It  is  confirmed  that  these  discrepancies

4d105s24f125p

primarily  originate  from  the  presence  of  long-lived
metastable ions.
　　To  achieve  better  agreement  with  experimental
observations,  we  further  calculate  EISI  cross-sections
for  71 energy  levels  of  the  metastable  state

  with lifetimes longer than 1.5×10–5 s. The
total  EISI  cross-sections  of  these  71 energy  levels  are
obtained through theoretical fitting and compared with
the  experimental  results  by  Schury  et  al.  (2020  J.
Phys.  B:  At.  Mol.  Opt.  Phys.  53  015201).  It  is  found
that  our  results  are  in  good  agreement  with  the
experimental  results  of  Schury  et  al.  after  considering
the contribution of long-lived metastable.

Keywords: tungsten  ions,  electron-impact  single  ionization,  metastable  states,  direct  ionization,  excitation
auto-ionization
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