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摘 要：为得到由中、高 z元素形成的非局域热动平衡等离子体 中的离子丰度分布的可靠信息，对 

建 立速 率方程所 需 的各 种离子 的各 个 原子 过程 采用 了基 于 一级微 扰论 的计 算 ，提 高 了原 子参 数 的 

精度；为 了进一步节省计算时间，在保证精度的前提下，针对不同的过程做 了不 同的近似处理；对 

各个原 子过程 的计 算结果 进行 多方 比较 ，表 明精度 可靠． 
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1 引言 

在惯性约束 聚变 (ICF)、X光激光和天体研究 

中 ，常常要 面对处 于非局 域 热 动平 衡 状态 (NLTE) 

的等离子体 ，需要知道非平衡等离子体的辐射和吸 

收性质L1]．正是 ICF和 X光 激光 等的需要推 动 了对 

非平衡等离子体研究的发展 ，使得对非平衡等离子 

体的计算研究成为 目前 国际上一个研究热点L2]． 

要计算非平衡等离子体的辐射和吸收性质，首 

先要知道 等离 子体 中各种 离 子 的分布．对非 平衡 等 

离子体而言，必须通过求解速率方程才能得到离子 

分布，这使得对非平衡等离子体的计算 区别于并大 

大复杂于对平衡等离子体的计算，因为速率方程 中 

涉及到多种原子 过程 的计 算 ，每 一个原 子过 程 的计 

算都是一个单独的研究课题，更何况要对等离子体 

中大量 的离子类 型 进行 计算．要 建立 速率 方 程 ，首 

先要解决原子过程的计算． 

非平衡计算在 20世纪 90年代后期开始成为国 

际热点 问题 ，各种 模 型都 有 了很 大 发展 [3 ]，原 子 

结构和原子过程都 考虑得更 加 细致 ．近几 年 ，发 展 

细致组态模型成 为一种趋 势．国外 由于 原子 参数 的 

准备工作做得较早 ，从 20世纪 80年代初就开始研 

究 计算大量组态 、能 级 以及各 种 截 面 的方 法 ，因此 

细致组态模型 的发展很快 ，从 早期 的 只能计算 轻 元 

素 、包含较少 的组态 到可 以对 中 Z和高 Z元 素进行 

计算 ，原子 参数也从 简单公式 计算 或非 在线 计算 发 

展 到用各种参数 势或 自洽 势进 行在 线计算 ．基 于能 

级 的 DLA 模型建立 和 发 展 ，也 只能对 低 Z元 素进 

行计 算．各种 模型计算 的结果 符 合 得很 不好 [2]，原 

因主要有两个 ：一是 各种 模 型 中 ，采用 的原 子 参数 

的精 度不 同；二是各个 模型包 含 的组 态数 目相 差较 

大，没有将所有重要的组态类型都包含进去． 

我们试 图发展一套完整 的非平衡 细致组态 模型 

程序 ，能够进行精度较高的计算．首先提高原子参 

数 的精 度 ，并 发展一套 计算 原 子过 程 的方 法 ，既能 

保证 一定精度 又能快速计算 ，以满足 非平衡 计算 的 

要求 ． 

2 理论方法 

由于中、高 z元素等离子体 中，组态的数 目十 

分巨大，能级的数 目更多，必须在精度、计算速度 

和内存三方面做协调．速率方程中所需的能级和各 

种截面都有很多的计算方案 ，其精度和计算量都相 

差悬 殊．我们选 用基于一级 微扰 论 的方法来 计算 各 

种截 面．这 种方法在 中 、高能 区能得 到较好的结果 ， 

但在 阈值附近计算 结果较 差 ，但 这对 速率 系数 的影 

响并不大．即使是用一级微扰方法 ，由于离子数 目 

巨大，其计算量也是相 当可观的．为了进一步减少 

计算 量 ，我们还 要采用 组 态平 均 的方式 来计 算．此 

外 ，针对具体 的过程还 要 做一 些具 体 的近 似 ，在 下 
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面讨论．以下的公式都是在上面的前提下得到的． 

2．1 原 子结构 的计 算 

我们用 HFS自洽势计算束缚 电子结合能和波 

函数 ，在此计算 中，还可以将等离子体环境对原 

子结构的影响考虑 进去．计算 碰撞 过程和光 电离 

时 ，自由电子波 函数 采用库仑 波或扭 曲波 近似． 

2．2 组态平 均的电子碰 撞激发截 面 

设 电子 由 n。Z。轨 道 激 发 到 n Z 轨 道 ，组 态 由 

C—C ，i，J为 能级 ，i∈C，J∈C ，激发 截面为 。 

d( 一 )一∑Q ( ， ) (z。，z )+ 

∑Q，( ， ) (z。，z )， (1) 

f1)一 Rd( _ R (2) 

fl ' 

R，一∑ (一1)f0+f1 (2K+1)· 

0 1 ㈩  > 
． 4 J 

【 o l j一 

其 中 ，R 和 R： 分 别是径 向积分 的直接 积分 和交 换 

积分 ．Q ，Q 是 角度 因 子 ，与 z。，z ，s。，s 以及 总 

自旋 角 动量 s、总 轨 道 角 动 量 L 和 总 角 动 量 有 

关 ，其表达式 比较复杂 ，包含众多的 3n一 符号 的 

计算和角动量耦合方式 ，计算量很大． 

做组态平均近似 ，组态到组态的截面可表达为 

一 c，)= {∑ f0'f1)+ g
r ‘ 

∑d (z。，z ))， (5) 

其 中 ，gf0’g 是简并度 ，N 是轨 道 电子数 ，角度 因 

子的计算没有了． 

在实际计算 中 ，对 。 的求 和 只能 是 有 限 的 ， 

而 (2)，(3)式 中对 。 的求 和 收敛 又很 慢 ，一个 可 

行 的方法是对 大分波采 用 Born近似 ： 

o-x， 一 ∑[ ( 。 )一d ( 。 )]+ ， (6) 
Ô̂ 1 

其 中， ( 。 )是 Born近 似 的分 波 表 示 ，公 式 与 

前 面一样 ，只是 自由电 子 的波 函数 不 用 扭 曲波 或 

库仑波计算 ，而用平 面波 的分波形式 ，且不计算 

交换截 面．a．B是 Born近似截 面． 

2．3 组态平 均的碰撞 电离截面 

电子碰撞 电离截面与碰撞激发截面的计算是 

相似 的 ，不 同的是 要对 末 态 自由 电子 的 角动量 求 

和并对 能量 积分．设 人 射 电子 的 能量 为 e。，电离 

电子 的能量 为 e ，j为组态平 均的 电离能．采用组 

态平 均近似后 ，截面可 表达 为 

。 
e )d￡ ’ (7) 

( Zo，￡ Z )一 (no Zo，￡ Z )+ ( f0，￡ Z )． 

(8) 

碰撞电离截面的表达式形式虽然简单 ，但却是计 

算量 最大 的一 个 过程 ，因 为它 涉及 到 三个 连 续态 

电子的计算 ，包含对末态电子的能量积分和对三 

个 连续态 电子所 有 可能 的角 动量 组合 求 和 ，这个 

求和也是收敛缓慢的．在实际计算 中，为了减少 

计算 量 ，可以根据 不 同情 况对 自 由电子 的 角动量 

做不 同的选 择 ，只选 择 贡 献 大 的角 动 量组 合 ，其 

余分波用平面波 Born近似计算 ，这样虽然会损失 

一 点精度，但计算量却大大减少． 

2．3 组态平均 的光电离截面 和光复合截面 

组态平 均的光 电离 截面可 以写成 如下形式 ： 

a,(C--C')一 竽 u 

R(z。 )==[max(z。， )] j。Pn。 。(r)r· 
P ̂ (r)dr， (10) 

此 处 ，a为精细结 构常数 ，￡ 为光子 能量 ，e为连续 

态电子的能量 ，能量的单位为 Ry． 

利用细致 平衡 原 理 ，可 以得 到逆 过 程辐 射 复 

合 截面为 

一  一  ! ／3 3O" ．． r一／1一 ， ‘ 

∑ R (z。 )， (11) 
=̂ 10+ l 

3 计算结果 

ATOM 程序 是一套在屏 蔽参数 势下 ，以一级 
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微扰 论为基础计 算 各 种 原 子过 程 的 程序 ．我们 在 

此程序 的基 础 上 做 一 些 改 造 以适 应 我们 的需 要 ． 

首先，屏蔽势不适用于对各种类型的离子组态进 

行计算 ，如对 内壳层有空穴 的组态 、多 电子激发 

态等计算束缚能误差很大．为了对各种类型的离 

子组态进行 计算 ，我 们 首 先 将原 子 结构 部 分 改 造 

为 HFS自洽场加相对论修正的计算 ．改造后，’得 

到的束缚能、波函数和偶极径 向积分都与 cow— 

AN程 序计 算结果 符 合 较 好 ，能级 相 差 小于 1 ， 

偶极径 向积分相差 小于 50 ． 

3．1 碰撞 电离的计算 结果 

我们计算 了大 量 离 子 的碰 撞 电离 截 面 ，并 与 

其他人 的计算 结果 进行 了 比较 ．图 1是 OⅢ到 O 

Ⅳ的 电离截 面．实 线 是 我 们 的结果 ，虚 线 是他 人 

的结果 ，两 者相 差 最 大 的点 不超 过 20 ，大部 

分点相差在 10 以内．图 2是 类一Ne，Ge基 态 2p 

电 子 的 电 离 截 面 ，实 线 是 我 们 的 结 果 ，虚 线 是 

2．0×10一 

1．5×10—1 

1．0×10—1 

5．0×10一 。 

U 

图 1 0 III基 态 离 子 电 离 到 0 IV 的 总碰 撞 电离 截 面 ，包 

含 h，2s和 2 电子 的 电离 

U一(E／J)一1，E为入射电子能量 ，J为电离能． 

2．4×10—20 

2．0×10—2。 

芝 1．6×10 。 
b 

1．2×10—2。 

8．0×10—21 

图 2 类 Ne，Ge基态离子 2 壳的电子碰撞 电离截面 

U一(E／D一1，E为入射 电子能量，J为电离能． 

王炎森 的结果 ，两 条线 符 合 得 非 常好 ，误 差 在 

10 左 右．王炎 森 的程 序 用 的是扭 曲波 ，对 总 角 

动量求 和到 50，而我 们用 的是库 仑 波 ，对 自由电 

子角动量 求和不到 20，计算时 间 比他们少一 大半 ， 

而计算误 差大都 在 20 以 内 ，可 以接 受．除 了 以 

上几个例 子 ，我们还 进行 了大 量计 算和 比较 ，碰撞 

电离结果 的误差在 30 以内． 

3．2 碰撞激 发的计算 结果 

对 碰撞激 发 ，我 们 也 计算 了 大量 结 果 ，并 与 

其他 人 的结 果进行 了 比较．表 1列 出了类 Ne，Se 

2p一 3p的 碰 撞 强 度 与 法 国 Marguerite Cornille 

等口妇理论 结 果 (扭 曲波 ，含 组 态 相 互 作 用 )的 比 

较 ，二者 符 合 得 非 常 好．图 3是 类 Ge，Au和 类 

Fe，Au的 3 一 5厂的激 发 速 率系 数 ，及 与 方泉 玉 

等人利用扭 曲波 、组 态平均近 似计算 结果 的 比较 ， 

两者相 差最大在 20 左 右． 

图 3 类 Fe Au和类 Ge Au基态离 子 3 一5，碰撞激发速 

率系数的比较 

T为 电子 温度 ． 

表 1 类 Ne，Se 2p一3p的碰 撞 强度 与 Margurite 

理论 结 果 的 比较 

3．3 光 电离截 面 

图 4是 N II离 子 5s激 发态 的光 电离 截 面 与 

Vladlmir E12]等人 用 模 型 势 计 算 结 果 的 比 较．图 

中 ，两条 曲线符 合 稍 差 ，相 差 20 左 右．由于 我 

们用 的是从 头算起 的 HFS势 ，应 该 比用 模型 势计 

算的结果更可信． 
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图 4 N II离子 激 发态 (2s。2s。2p 5s)5s壳 光 电离 截 面 的 比较 
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Abstract ：The atomic processes which involves in the non—local—thermodynamic—equilibrium(NLTE)rate 

equations are calculated based on the first order perturbation theory．Various approximations are applied 

for different processes in order to reduce com puter time． Comparisons are made between the present re— 

suits and those of other calculations for various processes． The accuracy of the present m ethods is within 

3O ． 

Key words ：atom ic parameter；non—local—thermodynamic—equilibrium ；rate equation 

★ Foundation item ：National Natujral Science Foundation of China(10175011) 

http://www.cqvip.com

