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摘　要：在ＥＣＰＳＳＲ理论的基础上，利用ＯＢＫＮ近似描述电子俘获过程，得到了包括电子俘获过程
贡献的ＥＣＰＳＳＲ理论，编写了相应的计算程序。采用该程序计算了不同电荷态离子与多种靶原子碰
撞的电子俘获截面和相应的Ｘ射线产生截面，将计算得到的包含电子俘获过程贡献的Ｘ射线产生
截面与实验结果进行了比较。对于具有满 Ｋ壳层的入射离子碰撞，Ｘ射线产生截面与入射离子电
荷态基本无关；对于以直接电离为主导的碰撞过程，计算得到的 Ｘ射线产生截面与实验数据符合
得很好；对于全裸和单Ｋ空穴入射离子的碰撞，计算高估了Ｘ射线产生截面。
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１　引言
在过去的十多年中，离子原子碰撞研究得到

了长足发展，积累了大量的实验数据［１，２］，发展了

相关的理论模型。中国科学院近代物理研究所长期

以来致力于离子原子碰撞的研究，ＥＣＲ平台、
３２０ｋＶＥＣＲ平台、兰州重离子加速器和兰州重离
子加速器冷却储存环可提供从低能到高能的各类重

离子束，为进行重离子原子碰撞研究创造了良好
的实验条件［３］。

高电荷态离子与多电子原子碰撞有多个反应

道，包括单／多重电离和单／多电子俘获等不同反应
机制，有多个电子参与碰撞的过程，是一个复杂的

多体动力学问题，理论处理的难度很大。离子原子
碰撞的内壳层电离主要有３种机制［４］：直接电离、

电子俘获和分子轨道跃迁（ＭＯＰｒｏｍｏｔｉｏｎ）。Ｚ１／Ｚ２
比值（Ｚ１为入射离子的电荷数，Ｚ２为靶原子的电荷
数）和ｖ１／ｖ２Ｓ比值（ｖ１和ｖ２Ｓ分别对应入射离子速度
和靶原子Ｓ壳层的轨道速度）的不同，决定了反应
机制的不同。当Ｚ１／Ｚ２１，ｖ１／ｖ２Ｓ１时，主要是直
接电离机制；对于Ｚ１／Ｚ２≤１，ｖ１／ｖ２Ｓ≤１时的非对
称碰撞过程，电子俘获或者电荷转移到入射离子空

壳层的反应将变得重要；而当Ｚ１／Ｚ２≈１，ｖ１／ｖ２Ｓ１

时，分子轨道跃迁引起的电离将起主要作用。

目前，直接电离过程的理论描述已相对比较完

善。常用的几种理论模型有：平面波波恩近似［５］、

二体碰撞近似［６］、半经典近似［７］以及 ＥＣＰＳＳＲ理论
等。其中，ＥＣＰＳＳＲ理论是基于平面波波恩近似，采
用静态微扰（ＰＳＳ）近似处理了极化和结合能效应，
并引入了相对论效应（Ｒ）、能量损失效应（Ｅ）和库
仑偏转效应（Ｃ）的修正而得到的［８］，是目前最为成

功的直接电离理论。

对于较低能区的重离子原子碰撞过程，即满
足ｖ１／ｖ２Ｓ≤１情况时，除直接电离机制之外，电子俘
获过程逐渐变得重要，相应的理论处理需要考虑电

子俘获过程的贡献。考虑到中国科学院近代物理研

究所ＥＣＲ平台和３２０ｋＶＥＣＲ平台上的实验基本都
属于这个能区，在 ＥＣＰＳＳＲ理论基础上，利用
ＯｐｐｅｎｈｅｉｍｅｒＢｒｉｎｋｍａｎＫｒａｍｅｒｓＮｉｋｏｌａｅｖ（ＯＢＫＮ）近
似描述电子俘获过程，得到了包括该过程贡献的

ＥＣＰＳＳＲ理论，编写了相应的计算程序［３］，计算了

一些碰撞体系的截面，并与实验结果进行了比较。

２　ＯＢＫＮ近似

Ｎｉｋｏｌｅａｖ［９］应用非相对论类氢波函数，得到了
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全裸离子与靶原子碰撞的内壳层电子俘获截面，即

ＯＢＫＮ理论电子俘获截面：
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其中，θＳ为靶原子Ｓ壳层的约化电子结合能，ｎ１和ｎ２
分别对应壳层Ｓ和Ｓ′，其中Ｓ为靶原子的某一壳层，

Ｓ′为入射离子俘获电子的某一壳层，ｖ１为入射离子速

度，ｖ１Ｓ′和ｖ２Ｓ分别对应于入射离子和靶原子Ｓ′和Ｓ壳

层的轨道速度，ｖ１Ｓ′＝Ｚ１／ｎ１，ｖ２Ｓ＝Ｚ２Ｓ／ｎ２，Ｚ１为入射

离子的电荷数，Ｚ２Ｓ为靶原子的有效电荷数。
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Ｌａｐｉｃｋｉ对上述理论进行了修正，θＡ修正为 ξＳθＳ（其
中ξＳ为电子结合能修正因子），并考虑了靶原子的
内壳层电子的相对论修正，详见文献［１０］。结合描
述直接电离的 ＥＣＰＳＳＲ［８］理论，可以得到考虑电子
俘获过程贡献的ＥＣＰＳＳＲ理论。

具有Ｓ′（Ｓ′＝Ｋ，Ｌ，Ｍ，……）壳层空穴的入射
离子相应地有一定几率将靶电子俘获到其某一Ｓ壳
层［１１］。例如，Ｓ′壳层的电离截面应该是直接电离截
面（ＤＩ）和电子俘获截面（ＥＣ）之和：

σＳ′Ｘ ＝σ
Ｄｌ
Ｓ′Ｘ
＋σＥＣＳ′Ｘ　。 （５）

入射离子的电子与靶原子的电子相互作用很小，即

不同电荷态的入射离子对直接电离截面的影响可以

忽略。对于Ｋ壳层，电子俘获到双Ｋ壳层空穴的截
面表示为

σＥＣ（Ｋｓｈｅｌｌ）ＫＸ ＝σＥＣ（Ｋ，Ｌ，Ｍ，…ｓｈｅｌｌ）＋ＤＩＫＸ －σＥＣ（Ｌ，Ｍ，…ｓｈｅｌｌ）＋ＤＩＫＸ 　。（６）

公式（６）假定了入射离子的Ｌ和Ｍ壳层电子俘获截
面与其Ｋ壳层是否有空穴无关。

电子俘获到单Ｋ壳层空穴可表示为

σＥＣ（１／２Ｋｓｈｅｌｌ）ＫＸ ＝σＥＣ（１／２Ｋ，Ｌ，Ｍ，… ｓｈｅｌｌ）＋ＤＩＫＸ －　　　

σＥＣ（Ｌ，Ｍ，… ｓｈｅｌｌ）＋ＤＩＫＸ 　， （７）

其中，１／２Ｋ代表入射离子存在单个Ｋ壳层空穴。
本文所指的电子俘获截面均指单电子俘获截

面，电离截面通过荧光产额，ＣｏｓｔｅｒＫｒｏｎｉｇ因子［１２］

以及ＳｕｐｅｒＣｏｓｔｅｒＫｒｏｎｉｇ因子［１３］转化为相应的Ｘ射
线产生截面。

３　计算方法和结果
由于ＯＢＫＮ理论［１０］只能计算全裸离子以及满

Ｋ壳层、空Ｌ壳层；满Ｋ和Ｌ壳层、空 Ｍ壳层的离
子，例如对 Ｃ６＋，Ｃ４＋，Ａｒ１８＋，Ａｒ１６＋和 Ａｒ８＋等进行
计算，其应用范围有很大的局限性。为了对不同价

态入射离子进行计算，我们提出可以根据入射离子

各个壳层的结合能对俘获电子的几率进行加权，得

到不同价态入射离子的单电子俘获截面。例如，将

Ｃ５＋单电子结合能与 Ｃ６＋单电子结合能的比值乘
Ｃ６＋单电子俘获截面，可以得到 Ｃ５＋单电子俘获截
面，以此类推，可以得到 Ｃ３＋和 Ｃ２＋单电子俘获截
面。同理可得到 Ｏ７＋，Ｏ６＋和 Ｏ５＋等单电子俘获
截面。

根据以上假设选择一些碰撞系统进行了计算。

表１给出了 Ｃｑ＋与 Ａｌ碰撞，靶的 Ｋ壳层 Ｘ射线产
生截面，其中 Ｚ（Ｃ）／Ｚ（Ａｌ）＝０．４６，ｑ值为入射离
子的电荷态。在表１中，Ｃ４＋和Ｃ３＋离子碰撞所得到
的Ｘ射线产生截面基本相同，本计算结果和实验结
果一致性很好；而对于 Ｃ６＋和 Ｃ５＋碰撞，理论计算
值比实验值高１．７—３倍。

图１ Ｃ６＋和Ｃ５＋电子俘获贡献的Ａｌ的Ｋ壳层Ｘ射线产生截

面

ＥＣ为计算值，Ｅｘｐ．代表实验值［４］。
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　　图１给出了电子俘获截面贡献的Ｘ射线产生截

面，其中理论计算值是由公式（６）和（７）计算得到

的，实验值则通过 Ｃ６＋和 Ｃ５＋离子碰撞的截面减去

Ｃ４＋离子碰撞的截面得出。从图中可以看到，随着

能量增大即 ｖ１／ｖ２Ｓ值的增加，理论计算具有 Ｋ壳层

空穴的入射离子电子俘获贡献的 Ｘ射线产生截面

值也随之增大，其值约比实验值高２—６倍。

表２给出了Ｃｑ＋与Ｈｏ碰撞的Ｍ壳层Ｘ射线产

生截面。这里，Ｚ（Ｃ）／Ｚ（Ｈｏ）＝０．０９，０．１３≤ｖ１／ｖ２Ｓ

≤０．４５，ｑ值为入射离子的电荷态。从表２可以看

到，对于Ｃ６＋和Ｃ５＋，随着能量的升高，本计算过高

地估计了截面，随着能量升高理论值高出实验值近

１．７倍。在同一入射能量下，入射离子 Ｃ４＋，Ｃ３＋和

Ｃ２＋引起的Ｘ射线产生截面基本相同，本计算结果

和实验结果基本一致。对于２和４ＭｅＶ低能情况，

本计算过低地估计了截面。

　　表３给出了１２ＭｅＶＯｑ＋离子与 Ｎｉ，Ｃｕ，Ｇｅ碰

撞的Ｌ壳层Ｘ射线产生截面，ｑ值为入射离子的电

表１　Ｃｑ＋＋Ａｌ碰撞的Ｋ壳层Ｘ射线产生截面 ｋｂ

Ｅ／ＭｅＶ ｖ１／ｖ２Ｓ
ｑ＝３ ｑ＝４ ｑ＝５ ｑ＝６

Ｅｘｐ． ＤＩ 本计算 Ｅｘｐ． ＤＩ 本计算 Ｅｘｐ． ＤＩ 本计算 Ｅｘｐ． ＤＩ 本计算

２ ０．２ ０．０５６ ０．０２ ０．０２２ ０．０５８ ０．０２ ０．０２２ ０．０２ ０．０７６ ０．０２ ０．１３

４ ０．２９ ０．６４ ０．７５ ０．８１ ０．６７ ０．７５ ０．８３ １．１ ０．７５ ２．４ ０．７５ ３．９８

６ ０．３５ ３．５ ４．１ ４．５ ３．６ ４．１ ４．５９ ５．２ ４．１ １１．５ １０．６ ４．１ １８．４

８ ０．４１ ９．２ １０．１ １１．４ ９．２ １０．１ １１．７ １４．７ １０．１ ２６．９ ２３．１ １０．１ ４２．３

１０ ０．４６ １３．６ １７．４ １９．９ １５．７ １７．４ ２０．４ ２１．１ １７．４ ４５．８ ３４．２ １７．４ ７１．１

１２ ０．５０ ２４．５ ２８．７ １５．４ ２４．５ ２９．５ ２１．９ ２４．５ ６１．８ ３１．３ ２４．５ ９４．１

　　　　　Ｅｘｐ．引自文献［４］。

表２　 Ｃｑ＋＋Ｈｏ碰撞的Ｍ壳层Ｘ射线产生截面 ｋｂ

Ｅ／ＭｅＶ ｖ１／ｖ２Ｓ
ｑ＝２　 ｑ＝３　 ｑ＝４　 ｑ＝５　 ｑ＝６　

Ｅｘｐ． 本计算 Ｅｘｐ． 本计算 Ｅｘｐ． 本计算 Ｅｘｐ． 本计算 Ｅｘｐ． 本计算

２ ０．２ ３．１ １．４ ３．２ １．５ ３．３６ １．５ １．７５ ２．２５

４ ０．２９ １１ ８．１ １１．６ ８．６ １１．７ ９．１ １８．６ １１．５ ２９．４ １７．０

６ ０．３５ １７．９ ２１．０ １９．５ ２１．７ ２１．０ ３２．６ ２８．５ ４５ ４４．１

８ ０．４１ ２９．２ ３５．４ ３２ ３６．６ ３４．８ ４７．６ ４７．６ ５８．６ ７６．５

１０ ０．４６ ４０．１ ４３．１ ４４．０ ４５．８ ４８．０ ５２．７ ６６．１ ６７ １０６．５

１２ ０．５０ ４９．８ ５４．６ ５５．２ ５９．３ ６０．７ ８１．８ ７４．５ １３０．８

　　　　　　　Ｅｘｐ．引自文献［１１］。

表３　１２ＭｅＶＯｑ＋＋Ｎｉ，Ｃｕ和Ｇｅ碰撞的Ｌ壳层Ｘ射线产生截面 ｋｂ

Ｚ１／Ｚ２ ｑ＝３ ｑ＝４ ｑ＝５ ｑ＝６ ｑ＝７ ｑ＝８

Ｎｉ Ｅｘｐ． ０．２９ １２０ １２１ １１８ １２２ ２３０ ３０８
ＤＩ ０．２９ １１０．５ １１０．５ １１０．５ １１０．５ １１０．５ １１０．５

本计算 ０．２９ １１２．９ １１３．７ １１４．５ １１５ ９２５ １０７１

Ｃｕ Ｅｘｐ． ０．２８ １０５ １０４ １０７ １１２ １９７ ２６７
ＤＩ ０．２８ ９５．４ ９５．４ ９５．４ ９５．４ ９５．４ ９５．４

本计算 ０．２８ ９８．２ ９８．８ ９９．５ １００ ８１１ ９３８

Ｇｅ Ｅｘｐ． ０．２５ ４９ ４７ ４５ ５１ １０７ １４８
ＤＩ ０．２５ ４７．８ ４７．８ ４７．８ ４７．８ ４７．８ ４７．８

本计算 ０．２５ ４８．４ ４８．６ ４８．８ ４９ ３７６ ４３４

　　　　　　　Ｎｉ，Ｃｕ和Ｇｅ的截面值引自文献［１４］。
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荷态。从表中可以看到对于满 Ｋ壳层入射离子
Ｏｑ＋，随着入射离子电荷态的变化，Ｘ射线产生截
面的变化不大，与表２中Ｃ４＋，Ｃ３＋和Ｃ２＋离子入射
的情况相似，计算结果也与实验结果基本一致。对

于Ｏ７＋和Ｏ８＋离子入射，理论计算得到的 Ｘ射线产
生截面值比实验值高３到４倍。
　　图２给出了电子俘获对靶Ｎｉ，Ｃｕ和Ｇｅ的Ｌ壳
层Ｘ射线产生截面的贡献。由图可见，随着Ｚ２值的
增加及Ｚ１／Ｚ２的减小，计算值和实验值逐渐趋向一
致。

图２ 由Ｏ７＋和Ｏ８＋离子电子俘获贡献的 Ｎｉ，Ｃｕ和 Ｇｅ的 Ｌ

壳层Ｘ射线产生截面
ＥＣ为计算的电子俘获贡献的Ｘ射线截面值，Ｅｘｐ．为实验值引

自文献［１４］。

４　结果和讨论

　　从Ｃ离子与Ａｌ和Ｏ离子与 Ｎｉ，Ｃｕ和 Ｇｅ的碰
撞情况可发现，对于 Ｚ１／Ｚ２≈１时，随着 ｖ１／ｖ２Ｓ增
加，理论计算值与实验值相差越大（见图 １）；在
ｖ１／ｖ２Ｓ值一定的情况下，随着Ｚ１／Ｚ２值的减小，理论
计算值与实验值趋向一致（见图２）。可见 ＥＣＰＳＳＲ
的电子俘获理论对于 ｖ１／ｖ２Ｓ值和 Ｚ１／Ｚ２值较小的情
况，可以很好地符合于实验结果。

对于具有满Ｋ壳层空穴的入射离子，相应的靶
Ｘ射线产生截面与入射离子电荷态基本无关，见表
２以及表１和表３中Ｃ４＋，Ｃ３＋，Ｏ６＋，Ｏ５＋，Ｏ４＋等离
子。对于具有Ｋ壳层空穴的入射离子的电子俘获截
面，ＥＣＰＳＳＲ理论计算值明显高于实验值。见图 １
和图２。这可能是与具有 Ｋ壳层空穴的入射离子相
比，满Ｋ壳层空穴的入射离子电子俘获截面很小的
缘故。在满Ｋ壳层空穴的情况下，ＥＣＰＳＳＲ计算值
与实验值基本符合。

入射离子能量为２和４ＭｅＶ时，理论计算值比
实验值偏低，在表２能直观地看到这种现象，在表
１中入射离子能量为２ＭｅＶ时实验值约是理论值的
２．６倍，这主要有两方面的原因：第一，随着能量降
低，ｖ１／ｖ２Ｓ变小，分子轨道电离机制将变得重要，而
在计算中未考虑分子轨道电离的贡献；第二，随着

能量的降低，多重电离效应导致荧光产额增大，计

算中所采用的荧光产额没有进行多重电离效应修

正，从而导致低能区的截面计算值偏低［４，１１］。

从以上比较来看，对于具有满Ｋ壳层的入射离
子碰撞，靶的Ｘ射线产生截面与入射离子电荷态基
本无关。对于Ｚ１／Ｚ２１，ｖ１／ｖ２Ｓ１，即以直接电离
为主导的碰撞过程，本工作计算得到的Ｘ射线产生
截面与实验数据符合得很好，由此说明 ＥＣＰＳＳＲ理
论很好地描述了直接电离过程；但对于全裸离子和

单Ｋ空穴入射离子的碰撞，本工作计算结果高估了
Ｘ射线产生截面，说明 ＥＣＰＳＳＲ理论描述电子俘
获，尤其对Ｚ１／Ｚ２比值以及 ｖ１／ｖ２Ｓ比值较大的碰撞
过程，明显过高地估计了电子俘获对Ｘ射线产生截
面的贡献。

总体来说，我们的计算方法和实验结果符合得

比较好，这套计算程序为进行几 ＭｅＶ能量的高电
荷态重离子与多电子原子碰撞研究提供了帮助。重

离子碰撞是个复杂的过程，涉及到多方面的机制，

在以后将继续进行这一领域的研究。
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