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相对论小分量波函数对原子光电离截面的影响
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摘 要：利用相对论平均自洽场理论，研究了相对论波函数的小分量对原子光电离截面的影响。

原子核尺寸效应将使波函数小分量对原子光电离截面的影响减弱。由于波函数沿径向空间被压

缩，电子离核的平均半径较小，波函数小分量对高离化态离子光电离截面的影响比对一般原子要

强得多。波函数小分量反映了相对论效应的基本特征，从而也定性地说明了光电离过程中相对论

效应的强弱。
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１ 引言

　　光电离过程的研究对原子物理和等离子体物理
等领域十分重要，这是由于光电离截面对原子中相

关电子的波函数、关联作用及束缚能等非常敏感，

是研究原子结构及相关原子过程的有力工具。在恒

星大气、Ｘ射线天文学、Ｘ射线激光、地球电离层、
物质结构及凝聚态物质的性质等方面具有重要意

义［１，２］。在当前探索人类未来的能源———受控热核

聚变的研究中，对高密度和部分离化等离子体的性

质提出愈来愈精确的要求，光电离截面的数据更是

必不可少［３］。光电离及其逆过程在等离子体中电

离平衡的建立、维持、能量输运及等离子体的状态

诊断等都具有非常重要的实际意义。在等离子体的

研究中，凡涉及到热稠密物质能量传输与分配时，

都将涉及到不透明度，在英法联合的恒星不透明工

程（ＳｔｅｌｌａｒＯｐａｃｉｔｙＰｒｏｊｅｃｔ）及铁工程（ＩｒｏｎＰｒｏｊｅｃｔ）
中计算光电离截面是其主要任务之一［４，５］。由于目

前产生和加速高离化态离子的实验技术有了很大发

展，如利用重离子加速器、超级电子束离子阱（Ｓｕ
ｐｅｒＥＢＩＴ）、电子回旋共振（ＥＣＲ）等可以产生离化
度很高以至于裸核离子［６—８］，这就为在极端条件进

行光电离过程的研究提供了条件。

　　尽管相对论效应对光电离过程的影响在文献中
已多有讨论［８—１０］，但由于通常相对论波函数小分量

反映了相对论效应的基本特征：相对论效应越明

显，则波函数小分量“振幅”的相对值越大、自由电

子波函数振荡越剧烈［１１］，其对光电离截面的影响

也就间接、定性地说明光电离过程中相对论效应的

强弱。本文利用 ＤｉｒａｃＳｌａｔｅｒ相对论平均自洽场理
论研究了相对论波函数的小分量对简单原子光电离

截面的影响，并对这种影响做了较详细的理论说

明。如无特殊说明，在本文中将采用相对论单位：

＝ｃ＝ｍｅ＝１。

２　理论研究方法

　　原子中某一电子受到外界辐射场作用，当入射
光子能量大于或等于原子中相关电子的电离能（束

缚能负值）时电子即被电离，由束缚态跃迁到连续

态。其物理过程为

Ａ（ｑ－１）＋（ｎｉｌｉ）＋ｈν→Ａ
ｑ＋ ＋ｅ－ε０ｌ０， （１）

ε０，ｌ０和ｈν＝ε分别为光电子的动能、角量子数以
及入射光子能量，ｎｉ和ｌｉ为电离前束缚电子的主量
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子数及角量子数。对一定能量的入射光子，在相对

论情况下光电离截面正比于其跃迁矩阵元的平

方［１２］：

σ∝ 〈φｆ ｅｘｐ（ｉｋ·ｒ）α·ｕφｉ〉
２。 （２）

φｉ与φｆ为光电离初束缚态和末自由态的电子波函
数；ｋ为波矢，ｒ为电离前束缚电子位矢，α为Ｄｉｒａｃ
方程中的α矩阵，ｕ为入射光的偏振矢量单位。可
以看出，光电离截面的相对论理论计算最终归结为

对其初末态波函数的处理。在本文中电子波函数均

由Ａｑ＋离子的相对论平均自洽场求解 Ｄｉｒａｃ方程而
获得［１３］。

　　相对论自洽场理论本质上是独立电子的平均自
洽场模型：将原子中某一电子受到的核与其他电子

的作用用一个平均势场代替，即假定该电子在原子

核与其他电子的平均势场中运动。与非相对论性自

洽场理论不同，单电子的相对论波函数为［１４］

φｎｋｍ ＝
１
ｒ

Ｐｎκ（ｒ） χκｍ
ｒ( )ｒ

ｉＱｎκ（ｒ） χ－κｍ
ｒ( )









ｒ

， （３）

Ｐｎκ（ｒ）和 Ｑｎκ（ｒ）为相对论波函数的大小分量，
χκｍ（ｒ／ｒ）和 χ－κｍ（ｒ／ｒ）为相对论波函数大小分量的
自旋球谐函数，ｎ为主量子数，κ为同时表示电子
角动量和宇称的相对论量子数，ｍ为磁量子数。由
于束缚态的能量分立，电子在非常靠近和远离核的

区域出现的几率很小，其波函数通常采用空间归

一。对自由电子，由于其能量连续，波函数可以延

伸到无穷远处，采用能量归一较为方便［１５］。在中

心场近似下，研究原子时通常只关心其径向波函数

的求解，而对角向部分则较少关心，这是因为波函

数的角向和径向部分可以分离（从严格意义上讲，

只有对氢波函数的角向和径向部分可以分离，其他

则未必如此），而分离后的角向部分在跃迁前后不

变，并且仅与电子数有关。径向波函数则不然，其

在跃迁前后要发生变化，对多电子原子只能通过数

值求解Ｄｉｒａｃ方程而获得，并且对不同原子的具体
过程须单独计算。所以微观体系波函数的求解通常

是对径向波函数而言的。如果不考虑 Ｄｉｒａｃ方程的
非齐次项，对满足一定边界条件的相对论径向波函

数大分量Ｐｎκ（ｒ）和小分量Ｑｎκ（ｒ），其径向 Ｄｉｒａｃ方
程为［１４］

－ｄｄｒ＋
κ( )ｒＱｎκ（ｒ）＝ Ｅｎκ－１－Ｖｓｃｆ（ｒ[ ]）Ｐｎκ（ｒ），

ｄ
ｄｒ＋

κ( )ｒＰｎκ（ｒ）＝ Ｅｎκ＋１－Ｖｓｃｆ（ｒ[ ]）Ｑｎκ（ｒ），

（４）

Ｖｓｃｆ（ｒ）为相对论平均自洽势，Ｅｎκ为电子在 ｎκ次壳

层的轨道能量，因含电子静能 ｍｅｃ
２＝１，电子束缚

能应为εｎκ＝－｜Ｅｎκ－１｜。相对论量子数 κ与总量
子数ｊ的关系为

κ＝
ｌ　　，　　ｊ＝ｌ－０．５
－ｌ－１，　ｊ＝ｌ＋０．{ ５

。 （５）

此时光电离截面与相对论波函数的大小分量有如下

关系［１６］：

σ∝ 〈Ｐｆ ｅｘｐ（ｉｋ·ｒ）α·ｕＰｉ〉＋

　　〈Ｑｆ ｅｘｐ（ｉｋ·ｒ）α·ｕＱｉ〉
２。 （６）

多电子原子中束缚电子径向 Ｄｉｒａｃ方程只能通过自
洽场迭代求解，自由电子则由于其动能已知，通常

不需要迭代而只需进行数值积分就可得到其波函

数。

３　结果及讨论

　　对氢和类氢原子的单光子光电离过程的研究表
明，当入射光子的能量较大时，光电离截面随光子

能量的增加而单调地减小［１７］。入射光子能量较低

时相对论效应较微弱，但随着光子能量的增加相对

论效应对原子光电离过程的影响将趋于增强［９］。

由于通常相对论波函数小分量反映了相对论效应的

基本特征，从而也定性地说明了相对论效应对电离

截面的影响。

３．１　对一般原子的影响

　　无论是束缚电子还是自由电子，其小分量与大
分量相差悬殊，在理论研究中大分量通常起决定作

用［１１］。图１给出了Ｈ的１ｓ电子被电离时光电离截
面随入射光子能量的变化曲线。其中，ＰＱ表示相
对论波函数的大小分量所对应的曲线，Ｐ表示没有
考虑小分量即大分量所对应的曲线，以下有类似表

示（图中的能量采用原子单位，１ｈａｒｔｒｅｅ＝２７．２
ｅＶ）。可以看出：入射光子能量较小时，ＰＱ和Ｐ曲
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线相差较大，随入射光子能量的增加两曲线相交并

单调减小；相对 ＰＱ曲线，Ｐ曲线出现了振荡。对
一定的光电离过程，初束缚电子波函数是确定的，

而末自由电子波函数则随入射光子的能量而变化。

由（２）式和（６）式可知影响光电离截面的只有末自
由电子波函数。通常自由电子波函数在靠近核时

“振幅”较小，远离核时“振幅”较大且振荡剧烈，与

主量子数较大而角量子数相同的束缚态电子波函数

相似［１１］；末自由电子能量（入射光子能量）越大，

其波函数振荡则越剧烈，相对于初束缚电子波函

数，波函数大小分量的平均值越接近０，跃迁矩阵
元的平方即光电离截面也就越小，从而使 ＰＱ和 Ｐ
曲线在入射光子能量增大时单调减小并趋于一致。

由（６）式可知，小分量对跃迁矩阵元的贡献不一定
总为正，考虑到相对论波函数的大小分量并未完全

“同步”，从而导致Ｐ曲线出现轻微振荡。

图１　Ｈ的１ｓ电子被光电离时电离截面随入射光子能量
　　的变化

３．２　不同核模型下的影响

　　尽管原子核的大小对核外电子的影响非常微
弱，但由于光电离截面对电子波函数的敏感性，这

种影响还是可以在光电离截面上反映出来。图２给
出了不同核模型下Ｆｅ１５＋（１ｓ２２ｓ２２ｐ６３ｓ）的３ｓ电子被

光电离的情况。Ｆｅ１５＋（３ｓ）ｐｏｉｎｔ表示没有考虑原子
核的大小即点核模型下电离截面随入射光子能量的

变化曲线，而Ｆｅ１５＋（３ｓ）ｏｒｄｉｎａｒｙ为考虑了核半径Ｒ

＝ｒ０Ａ
１／３时的情况（这里 ｒ０＝１．２０×１０

－１５ｍ，Ａ为质
量数）。如果考虑到原子核的大小，核电荷分布对

核外电子有一定影响：电子波函数会延伸到核的区

域，其所感受到的有效核电荷将减小，进而影响到

波函数及束缚能等，并最终影响到光电离过程的跃

迁矩阵元，从而使光电离截面的曲线发生各种变

化，此 即 核 的 尺 寸 效 应 （ｎｕｃｌｅａｒｆｉｎｉｔｅｓｉｚｅ
ｅｆｆｅｃｔｓ）［１８］。电子所感受到的等效核电荷减小，相
对论效应即波函数小分量对光电离截面的影响将减

弱，从而使ＰＱ和Ｐ曲线的差别减小，而这正是图２
所示的。

图２　不同的原子核模型下，Ｆｅ１５＋（１ｓ２２ｓ２２ｐ６３ｓ）的３ｓ电子被
　　光电离时电离截面随入射光子能量的变化

３．３　高离化态离子

　　通常波函数的大分量在原子光电离过程中起决

图３　Ｃ５＋的１ｓ和３ｓ电子被光电离时电离截面随入射光子能量
　　的变化
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定作用，但在某些特殊情况下小分量的作用不可忽

略，其大小反映了相对论效应的强弱，尤其是对高

离化态离子或低 Ｚ原子的内壳层电子更是如此。
图３给出了 Ｃ５＋的１ｓ和３ｓ电子被光电离的情况。
可以看到，在入射光子的能量范围内，Ｃ５＋（１ｓ）的
两曲线差别比Ｃ５＋（３ｓ）以及图１中Ｈ（１ｓ）的两曲线
的差别均大。这是因为 Ｃ５＋（１ｓ）为高离化态离子，
有效核电荷较大，波函数沿径向空间被压缩［７］，电子

离核的平均半径急剧减小，相对论效应即小分量对

光电离截面的影响将有所增大；相对Ｃ５＋（３ｓ），Ｃ５＋

（１ｓ）的电子平均半径更小，小分量的影响则更大。

４ 结论

　　在独立粒子的相对论平均自洽场理论框架内，
本文研究了相对论波函数小分量对简单原子光电离

截面的影响。波函数大分量通常对原子光电离过程

起决定作用，但在某些特殊情况下小分量的作用不

可忽略，其大小反映了相对论效应的强弱。随光子

能量的增加，没有考虑小分量的光电离截面曲线与

大小分量的截面曲线均单调减小并趋于一致，对高

离化态离子与不同核模型下的原子也有类似结论。

这是因为随入射光子能量的增加光电子能量也增

加，其波函数的振荡更加剧烈，相对于束缚电子波

函数，光电子波函数的平均值更趋于０。对高离化
态离子，由于等效核电荷较大，电子离核的平均半

径较小，波函数小分量即相对论效应对光电离截面

的影响将增强，而原子核的尺寸效应更使小分量对

电离截面的影响减弱。
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