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电子碰撞 电离截面的全相对论扭 曲波计算 
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摘 要 ：在 相对论框架 下 ，给 出 了电子与高 电荷 态离子碰撞直接 电离截 面的扭 曲波玻 恩交换 近似计 

算方法．作为示例 ，计算 了几个离子(类氢、类锂和类氖离子)的电离截面，计算结果与实验值和其 

它理论计算值有比较好的符合． 
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1 引言 

电子 与离子 的碰撞 电离是原 子物理 中的一个基 

本物理过程 ，其截面数据在可控热核聚变、X光激 

光以及天体物理等研究中有 比较广泛的应用．近年 

来 ，随着 高能 加速 器 的冷 却储 存 环 (Storage Ring) 

和电子束离子 阱(EBIT)等实验装置 的发展 ，已能 

获得极高 Z的高 电荷 态 离子 ，电子与 这 些离 子 

的非 弹性碰撞 研究 已成 为热 点．理 论方 面研 究 电子 

与高 Z的高 电荷 态 离 子 的碰 撞 必 须 考 虑 相对 论 效 

应 ，需要 在基于 Dirac方 程 的基 础上 处 理．2O世 纪 

9O年代 以来 ，国际上 已有一些课 题组利用 全相对论 

的扭 曲波玻恩交换近似方法对 电子与高 z高电荷 

态离子碰撞 电离开展 了研究[3 ]． 

在以前工作的基础上 。 (主要是利用相对论修 

正下的扭 曲波玻 恩近似方法 对 电子与 中 、低 Z的高 

电荷态离子碰 撞 电离进 行 了 比较 系统 的研 究 )，在 

本文中简单介绍全相对论的扭 曲波近似计算方法 ， 

利用 自编的相对论扭 曲波计算程序计算几个中、高 

Z的类 氢 、类锂 和类 氦离 子 的 电离 截 面 ，并 与 实验 

或其它的理论计算结果进行 比较． 

2 计算方法 

全 相 对 论 框 架 下 ，取 原 子 单 位 ，靶 离 子 中 

( z )束缚电子的电离截面为 ] 

Q bfb 一 。 

(El--1)~2 

b)’ (1) 

式 中，I是电离 阈能 ，Ei是入 射 电子 的能量 ，ki是 入 

射 电子 的波 数 ，E。是 出射 电子的能量 ， 

( bJb)一 ∑ P ( MJi；五 Jf)。， 
fi’fe ’ ff 

(2) 

式 中 ，k，z和 分别是 自由电子 (入射 、出射和散射 

电子下标依 次为 i、e和 f)的波 数 、轨道 角动量 和总 

角动量 ， 

P = (2 +1) (九 l_ l_ >( i l_ l_Jf>· 

D ( Zb九kiliji；k le kf ZfJf)+ 

c 川  

( l_ l_ >( i l_ l_J。>· 

E ( lbjb kili i；k Z k s Zf f)， (3) 

式 中，D 和 E 分别是直 接和 交换部 分 的径 向 Slater 

积分 ， 

D 一j。j。 hfh』 ( PL ( + 
Q (r1)Q 』 (r1)]‘ 

[ (rz)P (r2)+ 
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， 。(r2)Q (r2)]， (4) 

E 一J o j。[ (r1) (r1)+ 
QIhl (r1) cff (r·)]· 

[PL。 。(r2) 0 (r2)+ 

。 
(r2)Qk (r2)]， (5) 

式中 ，r>和 r<分别 是 r。和 r。中 较 大 和较 小 的 一 

个 ，P和 Q 分别是相应 电子 的相 对论径 向波 函数 中 

的大 、小 分 量．束 缚 电子 的相对 论 波 函数 从 Grant 

程序 包E 得到 ，自由电子 的波 函数 在 我们 自编 的计 

算程 序 中利用数值方 法得 到．自由电子 的径 向波 函 

数满 足以下方程 ： 

[ + ]P“(r) 

一 e— (r)+ 】Q“(r)， (6) 

[d一 (r) 
一 一 要[E— (r)]P (r)， (7) 

式中，a是精细结构常数 ； 一z，当 一z一1／2时或 

一 一 (Z+1)，当 —Z+1／2时 ；E是 自由电子 的能 

量；V是 自由电子所受到的离子的库仑势．文献[33 

取的是所有的 自由电子都受到 同样的 Dirac—Fock— 

Slater势 ： 

v(r)一 一 一2Z + V + v 

一 一  + 

N 

，』 喜[ + 
，(t"b)3d 一 ]1／：}’ (8) 

式中，N是靶离子的核外束缚电子数，r>是 r(自由 

电子)与 rb(束缚 电子)较 大 的一个 ，02, ， 一是 轨道 

的 同科 电子数 ，l0是 靶离 子 的核 外 电子 电荷 密 度． 

上式中的第一项是核的库仑势 ，第二项是考虑核外 

电子 的分布对 核的扭 曲势 ，第 三项 是 自由 电子 气 近 

似下描述 自由 电子 与 束 缚 电子 交 换 作 用 的交 换 势 

(此交 换势与 自由电子的能 量无关 )．与 上述处 理不 

同 ，本 文采用与我们 以前工作 中相似 的作用 势 ， 

即取快 、慢 电子近 似 ，入 射 和散 射 电子受 到 同样 的 

势 ，出射 电子 比入 射电子少 受到 核外 一个束 缚 电子 

的屏蔽作 用．同时 ，引入 一个 与 自由电子 能量有 关 

的半经验交 换势．这样 在我们 的计 算 中，自由电子 

所受到 的势可 以表示成 

Vi(r)一 Vf(r)一一丝 +vy(r)+vZ
x (r) 

， 

一  (r)+ (r) ， (9) 

V (r)一 一丝 +VZ-·(r)+vg-·(r) 

一 V (r)+ V (r) ， (1O) 

其 中 ， 与式(8)的表示一样 ，半 经验 交换 势 的 

表示 式为E ] 

、 一 rfE— 一
2 L 

2 N_、 

I 

)一f(E— ) 

[p 2 ，(r)+ ， ，(r 

式中，P ， ，和Q ，是束缚电子的径向波函数． 

数值计算 中，入射 电子能 量低于 3倍 电离 阈能 

时对 出射 电子 的能 量积分采用 3点 高斯 积分 ，高于 

3倍 电离 阈能 时采用 5点 高斯 积分 ；慢 收敛 的径 向 

Slater积分采用辛普森积分方法，其积分格点的选 

取参见我们以前的工作[g ；自由电子 的角动量求和 

采取 自然截断方法 ，即当所计算的分波的贡献低于 

贡献最大的分波的 0．5％时，对角动量的求和截断， 

在本 文所计算 的入 射能量范 围(10倍 电离 阈能)，总 

角动量求和最大到 5O． 

3 结果和讨论 

图 1给 出了 Se 离子基态的 2p电子的电离截 

面，图中也给出了文献 [3]的相对论扭 曲波交换近 

似的计算值．由图可见 ，低能时本文给出的计算值 

与文献[3]所给的值有约 5％一1O％的偏离，随着入 

射能量的增高 ，我们 的计算值与文献[3]给 出的值 

越来 越接近．这主要是 由于我们所 选取 的交换 势与 

文献[3]的不同引起的，而交换势主要是影响较低 

入 射能量 时的电离截面[8]． 

图 2给 出了类氢 Fe 离 子 的 电离截 面．图 中 

也给出了采用文献 [3]的计算方法给出的扭曲波计 

算值[1 ，以及利用 EBIT实验装置测量到的电离截 

面的实验值[1̈．由图 2可见，我们的理论计算值在 

入射 电子能量较低的区域能较好地与实验值符合 ， 

而文献[i03和[11]所给的相对论扭曲波计算值与实 
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验值 相 比稍偏高 ，这也说 明 了本 文所 取 的交换 势 有 

其合理性．我们也将本文对 Fe 汁离子的计算值与 

文献[12]中利用准相对论扭曲波的计算值进行了比 

较，发现两者的偏差小于 5 ，说明对于 Fe的类氢 

离子 ，相对论效应还不明显 ，准相对论下 的扭曲波 

近似还能给出比较合理的结果． 

图 1 Se的类氖 离 子 2p壳 层 的 电离 截 面 

一 是本文给出的 2p1／2子壳层 的电离截 面，⋯是 本文给 出的 

2p 子壳的电离截面，●和▲是文献[3]的相应相对论扭 曲波计 

算 值． 

E |keV 

图 2 Fe的类氢 离 子基 态 的 电离 截 面 

一 是本文给出的计算值，⋯ 是文献[1O]给出的相对论扭曲波 

计算值(计算方法同文献[3])，0和●分别是文献[11]给出的相 

对论扭 曲波计算值和 EBIT装置给出的实验值． 

图 3和图 4给出了 U 的类氢和类锂离子的 电 

离截面．图中也给 出了其它相对论 扭 曲波的计算 

值[13 以及 EBIT装置给 出的实验值 1 43．由图可 

见，本文所给的理论值 与其它理论 计算值符合很 

好 ，这 主要是 由于随着 核 电荷数 的增 高 ，自由 电子 

所受 的势主要是核 电荷的作 用 ，此 时交换 势 的选取 

已不太重要．与实验值相比，U 离子的理论计算 

值约是实验值的 5O ，而 U 蚪离子的理论计算值 

只比实验值约低 1O ，这主要是由于对于 U  ̈离 

子来 说 量 子 电动 力 学 (QED)效 应 的 影 响 比较 显 

著 [1 ．所谓 QED效应 是 指 电子间 的相互 作用 中不 

能只考虑纯库仑作 用 ，需要 将量 子 电动 力学 对库仑 

相互作用的低级修正也作为微扰相互作用．比较图 

3和图 4的理论计算值和实验值 ，可 以发现这种修 

正主要是对 高 Z高 电荷离子 的 1s电子 电离起 作用． 

我们将在 以后 的工作 中将 QED效应 包 括到 计算 程 

序中，以给出与实验能较好符合的高 z高 电荷离子 

的 1s电子 电离截 面． 

图 3 U 的类 氢离 子基 态 的 电离 截面 

一 是本文的计算值，0是文献[13]给 出的相对论扭 曲波计算 

值，●为 BIT装置给 出的实验值． 

图 4 U 的类 锂 离子 基态 的电离 截 面 

一 是本文的计算值 ，0是文献[3]给出的相对论扭曲波计算值 

●为 BIT装置给出的实验值． 
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Abstract：A fully relativistic distorted—wave exchange approximation method is presented．It can be used 

to obtain electron impact ionization cross section of highly charged ions．The ionization cross sections of 

several H一，Li，and Ne—like ions have been calculated．Good agreement is obtained while the calculated val 

ues are compared with the experiments or other relativistic calculations 
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