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高离化态Au离子光电离过程的理论研究*
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摘暋要:基于多组态 Dirac灢Fock方法的程序包 GRASP92和 RATIP 及在此基础上最新发展的

RELPHOTO08程序,系统地研究了高离化态金离子 M 壳层的光电离截面随入射光子能量、离化

度以及壳层的变化规律。结果表明:光电离截面随光子能量的增大而单调减小;电离nl电子时,
如果相关电子的主量子数较大,则该电子存在与否对其光电离截面几乎没有影响;在同一离化度

下,角量子数l可引起两种性质不同的效应,其相互竞争可导致光电离截面随入射光子能量的复杂

变化。
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1暋引言

光电离(PI)是光与原子或离子相互作用的主要

过程之一,它是辐射复合的逆过程。在天体物理、

X射线激光、惯性约束聚变(ICF)等研究领域中,
为了真实模拟等离子体中各种元素不同电离度离子

的相对丰度、电离平衡、光谱特性及平均电离度等,
光电离截面是必不可少的原子参数之一[1]。在ICF
间接驱动实验中,高功率激光与腔壁物质相互作用

能够产生大量的高离化态离子。这些离子经过激

发、衰变和复合等多种原子物理过程能够产生大量

的X射线,形成一个具有一定温度和强度的等离子

体辐射场。该辐射场进一步对热核材料进行压缩加

热,使其产生热核聚变。Au元素(Z=79)因其具有

高的 X射线吸收率和转化率而成为ICF实验的首

选腔壁材料[2]。
暋暋20世纪80年代以来,人们对 Au元素的不同

离化度离子进行了大量的实验和理论研究。在实验

方面,Foord等[3]和 Glenzer等[4]利用 NOVA 激光

设备研究了高密金等离子体的电荷态分布,发现类

镍、类铜、类锌和类镓离子是金等离子体中含量较

高的成分;Wong等首次在电子束离子阱(EBIT)中
测量了冕平衡区金等离子体的电荷态分布[5];May

等在2003年利用 EBIT 测量了类镍到类氪金等离

子体的发射谱线[6],在2005年,他们又测量了类镍

到类镓金离子的电子碰撞激发截面[7];Brown等测

量了EBIT中高离化态 Au离子L 壳层的激发谱

线[8]等。在理论方面,Honda等利用多组态 Dirac灢
Fock(MCDF)方法计算了类镍到类镓金离子的跃迁

能和振子强度[9];程新路等在自旋轨 道 劈 裂 阵

(SOSA)模型下计算了金等离子体的 M 带发射

谱[10];焦荣珍等也用SOSA 模型模拟了类镍金离

子的双电子复合速率系数[11];杨天丽等利用 MC灢
DF方法 计 算 了 金 等 离 子 体 中 电 离 态 的 平 均 分

布[12];曾交龙等利用FlexibleAtomicCode(FAC)
程序计算了类钴到类镓金离子的能级、振子强度和

电子碰撞强度[13];Peyrusse等[14]计算了冕区金等

离子体的电荷态分布并得到了与 Wong等[5]实验一

致的平均电离度;杨宁选等利用 MCDF方法计算

了类镍、类铜和类锌金离子的激发能和电子碰撞强

度[15]。然而,这些实验和理论工作主要集中在金等

离子体中电子碰撞激发、辐射跃迁和双电子复合过

程,与光电离过程相关的研究还很缺乏。
本文利用基于 MCDF方法的程序包 GRASP92

和RATIP以及本小组最新发展的 RELPHOTO08
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程序[16-22],详细地研究了高离化态 Au离子 M 壳

层电子的光电离截面随入射光子能量、离化度以及

壳层变化的规律。例如,对于 Au43+ 离子,本文的

计算主要包括以下具体过程:

Au43+(3s23p63d104s24p6)+h毻暋暋暋暋

暋暋暋暋 曻 Au44+(3s3p63d104s24p6)+e-

暋暋暋暋 曻 Au44+(3s23p53d104s24p6)+e-

暋暋暋暋 曻 Au44+(3s23p63d94s24p6)+e-。

2暋理论模型

2.1暋能级和波函数的计算

暋暋有关 MCDF理论方法,相关文献[19-23]已
有详细的叙述,这里仅作简要的介绍。在该理论

中,具有N 个电子的原子体系的Dirac灢Coulomb哈

密顿量在原子单位下可写为

H^ DC =暺
n

i=1
H^iD +暺

N

i>j

1
rij

, (1)

这里H^iD是第i个电子的Dirac哈密顿量,可表示为

H^iD =c毩·pi+(毬-1)c2+Vnuc(ri), (2)

其中Vnuc(ri)是核势场,毩和毬分别是 Dirac矢量和

标量矩阵,pi 是第i个电子的动量算符,c是真空

中的光速。
在 MCDF方法中,原子态函数|毩(PJM)暤表示

为具有相同宇称P、总角动量J和总角动量z 分量

M 的组态波函数|殻r(PJM)暤的线性组合,即

旤毩(PJM)暤=暺
nc

r=1
Cr(毩)旤殻r(PJM)暤, (3)

其中,nc 是组态波函数的个数,Cr(毩)是组态混合

系数。组态波函数|殻r(PJM)暤是 N 个单电子自旋

轨道波函数氉k(k=1,…,N)构成的N 阶Slater行

列式|毞p暤的线性组合,即

旤殻r(PJM)暤=暺
p
Brp旤毞p暤, (4)

其中

旤毞p暤= 1
N!

det氉1,…,氉{ }N , (5)

单个束缚电子的自旋轨道波函数可以表示为

氉n毷m =暣r旤n毷m暤=1
r

Pn毷(r) 氈毷m(毴,毤)

iQn毷(r) 氈-毷m(毴,毤

é

ë

ê
ê

ù

û

ú
ú)
,

(6)
其中,n为主量子数,Pn毷(r)和Qn毷(r)分别为径向

波函数的大、小分量,毷为相对论角量子数,相应于

l=j暲1/2,毷=暲(j+1/2),氈毷m (毴,毤)为自旋球谐

函数。

2.2暋光电离截面的计算

暋暋从初态i到末态f的光电离截面可由下式计算:

氁PI
if =4毿2a2

0毩dfif

d毰
, (7)

其中毩为精细结构常数,a0 为玻尔半径。dfif/d毰为

振子强度密度,可进一步表示为[24]

dfij

d毰 = 毿c
(2L+1)氊2旤暣毩N-1

j (P曚
jJ曚

jM曚
j),

毰毷;毩N
j (PjJjMj)暚O(L)暚毩N

i (PiJiMi)暤旤2, (8)

其中,氊和毰 分别是入射光子和连续电子的能量,

O(L)是阶数为L的辐射场多极算符,|毩N
i (PiJiMi)暤

是光电离初态的原子态波函数,|毩N
j (PjJjMj)暤是由

末离子态|毩N-1
j (P曚

jJ曚
jM曚

j)暤和连续电子毰毷通过反对

称化耦合而成的光电离末态波函数。

3暋结果与讨论

暋 暋 基 于 MCDF 方 法 的 程 序 包 GRASP92 和

RATIP以及本小组最新发展的 RELPHOTO08程

序,研究了高离化态 Au离子M 壳层电子的光电离

截面随入射光子能量、离化度及壳层变化的规律。
为了从整体上给出光电离截面的变化情况,我们采

用对初态按统计权重平均、末态求和的方法,进一

步得到了组态灢组态的光电离截面。

3.1暋能级和轨道半径

暋暋表1给出了本文计算的类镓和类锗金离子光电

离末态离子的能级,并与文献[13]利用 FAC程序

计算的结果作了比较,发现两者具有较好的一致

性。但本文计算的能级数据比文献[13]的结果平均

小0.064%,这可能是由于在我们的计算中所使用

的电子组态与文献[13]相比较少的原因。其它金离

子的能级是在同样的组态模型下计算的,这里不再

赘述。
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表1暋计算的类镓和类锗金离子光电离末离子态的能级及与其它理论值的比较* 暋暋eV暋

类镓离子初态:3s23p63d104s24p 类锗离子初态:3s23p63d104s24p2

末离子态 本文结果 文献[13]的结果 末离子态 本文结果 文献[13]的结果

(3d3/24p1/2)2 2011.49 2013.95 (3d3/24p2
1/2)3/2 1997.65 1999.97

(3d3/24p1/2)1 2015.31 2017.85 ((3d5/24p1/2)24p3/2)7/2 2038.64 2040.48
(3d5/24p3/2)4 2062.54 2065.21 ((3d5/24p1/2)34p3/2)3/2 2041.83 2043.70
(3d5/24p3/2)2 2064.86 2067.46 ((3d5/24p1/2)34p3/2)5/2 2042.65 2044.55
(3d5/24p3/2)1 2066.46 2069.20 ((3d5/24p1/2)34p3/2)9/2 2044.30 2045.87
(3d5/24p3/2)3 2067.96 2070.67 ((3d5/24p1/2)24p3/2)3/2 2046.67 2048.22
(3d3/24p3/2)1 2155.71 2157.37 ((3d5/24p1/2)24p3/2)5/2 2047.16 2048.80
(3d3/24p3/2)3 2155.76 2157.46 ((3d5/24p1/2)24p3/2)1/2 2047.24 2048.87
(3d3/24p3/2)2 2158.66 2160.34 ((3d5/24p1/2)34p3/2)7/2 2048.82 2051.51
(3d3/24p3/2)0 2151.09 2152.71 ((3d3/24p1/2)24p3/2)1/2 2127.99 2128.67

((3d5/24p1/2)24p3/2)3/2 2132.47 2133.20
((3d5/24p1/2)24p3/2)5/2 2133.10 2133.94
((3d5/24p1/2)24p3/2)7/2 2136.01 2136.47
((3d5/24p1/2)14p3/2)1/2 2137.91 2138.50
((3d5/24p1/2)14p3/2)5/2 2140.11 2140.67
((3d5/24p1/2)14p3/2)3/2 2140.81 2141.46

(3d5/2 (4p2
3/2)2)9/2 2184.87 2185.71

(3d5/2 (4p2
3/2)2)7/2 2185.10 2185.84

(3d5/2 (4p2
3/2)2)1/2 2186.33 2187.11

(3d5/2 (4p2
3/2)2)5/2 2189.02 2190.05

(3d5/2 (4p2
3/2)2)3/2 2189.65 2190.52

(3d5/2 (4p2
3/2)0)3/2 2198.65 2200.94

(3d3/2 (4p2
3/2)2)3/2 2275.29 2275.13

(3d3/2 (4p2
3/2)2)1/2 2276.99 2276.76

(3d3/2 (4p2
3/2)2)7/2 2277.41 2277.18

(3d3/2 (4p2
3/2)2)5/2 2277.61 2277.36

(3d3/2 (4p2
3/2)0)3/2 2289.50 2290.72

暋暋* 所有能量值都是以末离子态的基态为基准的。

暋暋为了说明电子占据轨道的平均半径与它的主量

子数n和角量子数l的之间关系,图1给出了 Au43+

(3s23p63d104s24p6),Au47+(3s23p63d104s24p2),Au60+

(3s23p63d),Au64+ (3s23p3)和 Au68+ (3s)等5种 Au
离子的各占据轨道电子的平均半径。从图中可以看

出,同一主量子数电子的平均轨道半径相差不多,而

不同主量子数电子的轨道半径相差甚远;剥离同一

主量子数上的电子只对该壳层电子的平均轨道半径

产生明显的影响,而对其它较内壳层电子的平均轨

道半径几乎没有影响。例如,Au47+ 和 Au43+ 相比,
对应于剥离4p上的电子,使 Au47+ 的4s1/2,4p1/2和

4p3/2的平均轨道半径相对于 Au43+ 的都减小,而其

它较内壳层电子的平均轨道半径几乎未变。很显

然,对于高离化态离子,其占据轨道电子的平均半

径主要与它的主量子数n有关而与角量子数l的关

系很小。

图1 不同离化度 Au离子各占据电子轨道的平均半径
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3.2暋光电离截面随入射光子能量和离化度的变化

暋暋图2给出了高离化态 Au离子3s,3p和3d次

壳层电子的光电离截面随入射光子能量的变化。从

图中可以看出,各个壳层电子的光电离截面都随入

射光子能量的增大而单调减小。这是因为入射光子

的能量越大,其与电离能的差值越大,越不容易发

生共振电离,相应的光电离截面也就越小。

暋 暋从图2(a)也可看出,对一定能量的入射光子,

图2 Au离子 M 壳层的光电离截面

(a)从 Au43+ 到 Au68+ 离子的3s内壳层的光电离截面,(b)从 Au43+ 到 Au66+ 离子的3p内壳层的光电离截面,(c)从 Au43+ 到 Au60+ 离

子3d壳层的光电离截面。

Au43+ (3s23p63d104s24p6)到 Au51+ (3s23p63d10)离
子的3s光电离截面几乎重叠在一起(只有2%的偏

离),而对于 Au52+ (3s23p63d9)到 Au68+ (3s)离子,
其光电离截面随着离化度的增大而缓慢升高。其原

因可以解释为:对于高离化态离子,各次壳层电子

占据轨道的平均轨道半径r主要与它的主量子数n
有关 而 与 角 量 子 数l 的 关 系 很 小。从 Au43+ 到

Au51+ ,被剥离的是较外的主量子数n=4的电子,
这些电子的轨道离3s电子的轨道较远,其存在与

否对3s电子的影响很弱。因此,3s电子的光电离

截面几乎不随离化度变化;而从 Au52+ 到 Au68+ ,
对应于n=3壳层上的电子被剥离,3s电子的光电

离截面受到的影响较大。随着n=3壳层上的电子

数的减少,3s电子感受到外层电子的屏蔽逐渐降

低,3s电子的光电离截面随之而增大。这与早期关

于 O,Fe和 Hg等核序列的结论一致[23-25]。
从图2(b)还可看出,从 Au43+ 到 Au51+ ,3p电

子的光电离截面曲线几乎也重叠在一起。但与3s
相比,重合性稍差,有3%的偏离,而图中未能明

显的呈现。这是由于除3s中讨论的原因之外,3p
轨道较3s更靠外,外壳层电子的剥离对其影响较

明显,使其截面曲线的重合性变差。而从 Au52+ 到

Au66+ ,光电离截面曲线随离化度的增大而缓慢升

高。如同3s中所讨论的,这是由于随着n=3壳层

上的电子数的减少,3p 电子感受到外层电子的屏

蔽逐渐降低,3p电子的光电离截面随之而增大。

在图2(c)中,从 Au43+ 到 Au51+ ,3d电子的截

面曲线重合性更差。这是因为3d 电子较3p 更靠

外,离心势l(l+1)/r2更大,3d电子与剥离电子间

的关联明显增强而核对其的影响却相对减小,外层

电子的剥离对其影响较3p 电子也更大,从而对光

电离 截 面 产 生 了 稍 明 显 的 影 响;而 从 Au52+ 到

Au60+ ,光电离截面曲线随离化度的增大而缓慢升

高。

3.3暋光电离截面随壳层的变化

暋暋本文计算的 Au离子的离化态比较多,但对于

每个离化态所得规律是一致的。为简洁明了,这里

以 Au60+ 为例研究了光电离截面随壳层的变化,如

图3所示。可以看出,在3s电离阈以上,当光子能

量较低时,3d壳层的光电离截面最大,但当光子能

量超过某一值时(对不同离化度离子,此能量值通

图3 Au60+ 离子的3s,3p和3d壳层光电离截面曲线变化的

比较
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常不同,对Au60+ 大约是8606eV),3p壳层的光电

离截面大于3d壳层的光电离截面,而在图中的整

个能量范围内,3s壳层的光电离截面最小。对此可

理解为:在相同的光子能量下,电离3l轨道的电子

时,角量子数l越小,轨道偏心率越大,光子就越

不易接近,从而其被电离的几率较小。另一方面,
角量子数l越小,轨道电离能越大,如同3.2中所

讨论的,它与光子能量的差值越小,其被电离的几

率就越大。这里,角量子数l所引起光电离截面的

这两种变化趋势相反但同时存在,其相互竞争从而

导致了光电离截面随入射光子能量的复杂变化。在

3s的光电离过程中,轨道偏心率起主要的作用,而

对3p和3d的光电离过程,两种因素竞争相当,即

出现了截面曲线相交的情况。

4暋结论

暋 暋 基 于 MCDF 方 法 的 程 序 包 GRASP92 和

RATIP以及最新发展 RELPHOTO08程序,本文

详细论述了高离化态 Au离子 M 壳层电子的光电

离截面随入射光子能量、离化度以及壳层变化的规

律。我们发现:各壳层电子的光电离截面随入射光

子能量的增大而单调减小;当电离nl电子时,如果

剥离电子的主量子数大于光电离电子的主量子数,
则该电子的剥离对电离电子的光电离截面几乎没有

影响。对同一主量子随着角量子数l的增大,这种

影响逐渐增强;在同一离化度下,角量子数l引起

光电离截面两种性质完全不同的变化,其相互竞争

导致了光电离截面随入射光子能量的复杂变化。本

文提供的高离化态金离子光电离截面的理论数据对

于进一步研究等离子体中相关过程的模拟都将具有

重要的意义。
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