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摘要: 利用全相对论组态相互作用方法，详细研究了W44+离子从基组态 3s23p63d104s2俘获一个电子形

成双激发态 (3s23p63d104s2)−1nln′l′(n = 4 ∼ 6，n′ = 4 ∼ 7)的双电子复合 (DR)过程。通过比较不同壳层

电子激发的DR速率系数，得知 4s电子激发和 3d电子激发的DR速率系数分别在低温和中高温度时给

出了主要贡献，得到了主要的电子激发DR通道。在 1 eV∼ 50 keV温度范围内，计算了 n = 4∼18的DR

速率系数，并外推到了 n= 100，得到总DR速率系数。比较总DR速率系数、三体复合 (TBR)以及辐射

复合 (RR)速率系数，结果表明DR速率系数在研究的温度范围内远大于TBR和RR速率系数，其将明

显地影响 ITER等离子体的电离平衡和离化态布居。
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1 引言

双电子复合 (DR)过程作为重要的电子-离子非弹

性碰撞现象之一，是实验室高温等离子体和天体等离

子体中影响等离子体电离平衡的一种很重要的原子动

力学过程。高精度的DR截面和速率系数对于研究高

离化态热等离子体的电离平衡极其重要[1−2]。然而，

在许多利用碰撞辐射模型对等离子体的研究中，通常

只考虑了碰撞电离、辐射复合和三体复合过程，而对

于DR过程，由于速率系数没有合适的经验公式可利

用，同时复杂离子的DR过程的理论计算比较复杂，

而往往未予考虑。实际上，在许多情况下，高离化态

热等离子体中的DR速率系数往往要大于辐射复合和

三体复合[3−5]。因此，对相关高离化态离子的DR过

程进行细致的研究是很有必要的。

在国际热核聚变实验反应堆 (ITER)的设计中，

钨 (W)由于其高熔点、优良的热传导性、低溅射、耐

腐蚀和对氚的低吸附等特点，可作为腔壁和偏滤器

材料。这样，W不可避免地会成为反应中飞溅等离

子体的杂质离子。在偏滤器等离子体的辐射冷却过

程中，DR过程是高离化态W离子辐射损失的重要

原因之一。世界上一些研究小组已经对各种离化态

的W离子的DR过程进行了一些研究[4−28]。为清晰

起见，表 1简单总结了国内外已经发表的有关W离

子DR过程的研究结果，总共涉及了 21个离化度的W

离子。其中有 14个离化态只涉及了简单的芯激发，

对DR速率系数进行了参数拟合的只有 6个。这些研

究无论从W离子离化态的覆盖面和DR过程研究的深

度，还是便于 ITER项目的具体应用上来看，都远远

满足不了 ITER项目的需求。本文利用基于全相对论

组态相互作用理论的Flexible Atomic Code(FAC)[29]程

序包，细致研究了W44+离子在电子温度为 1 eV∼50

keV范围内的DR过程。其中，考虑了内壳层激发的

贡献以及∆n= 0和 1的贡献，讨论了 4s和 3d壳层电子

激发的各主要通道对DR速率系数的影响。最后，为

满足 ITER项目的需求以及方便实验工作者的应用，

对总DR速率系数进行了参数拟合。
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表 1 国内外已发表的W离子DR过程的研究情况∗

离子 研究方法 基组态 芯激发 拟合

W72+[6−7] A, B, C 1s2 ∆n = 1 —

W71+[8] D 1s22s ∆n = 0, 1 —

W67+ ∼W60+[9−10] B, E 2s22p3-3s23p2 ∆n = 1 —

W64+[6, 11−14] A, B, C 2s22p6 ∆n = 1, 2 —

B 2s22p6 ∆n = 1, 2 总DR速率系数

W63+[6, 15] A, B, C 2s22p63s ∆n = 0, 1 —

W56+[16−17] B 2s22p63s23p6 ∆n = 0, 1, 2 —

W47+[18−19] F 3s23p63d4
3/23d5 ∆n = 0, 1 总DR速率系数

W46+[17, 20−21] B 3s23p63d10 ∆n = 1 总DR速率系数

W45+[17] B 3p63d104s ∆n = 1 —

W37+[22] F 3s23p63d94s24p64d ∆n = 0, 1, 2 —

W35+[23] G 4s24p64d3 ∆n = 0, 1 ∆n = 0, 1

W29+[5] F 4p64d9 ∆n = 0, 1, 2 总DR速率系数

W28+[24] A, B, C 4d10 ∆n = 0, 1, 2 —

W20+[25−26] H 4d104 f 8 ∆n = 0, 1 —

I 4d104 f 8 ∆n = 0, 1, 2 总DR速率系数

W6+[27] A, C 4 f 145p6 ∆n = 0, 1, 2 —

W5+[28] A, B, C 4 f 145p65d ∆n = 0, 1, 2 —

* A. RMBT程序；B. HULLAC程序；C. COWAN程序；D. HCR 程序；E.柏林EBIT实验；F. FAC程序；

G. DRACULA程序；H.海德堡加速器和储存环实验；I. AUTOSTRUCTURE和DRACULA程序。

2 理论方法

DR过程可以分为两步：第一步，具有一定能量

的自由电子与电离度为 q的Aq+离子碰撞，Aq+离子

中一个束缚电子被激发，同时自由电子被Aq+离子

俘获，从而形成了A(q−1)+离子的双电子共振激发态；

第二步，该双电子共振激发态通过发射光子而衰变

成非自电离态，完成复合过程。在独立共振近似下，

忽略共振结构的影响，并根据细致平衡原理，通过

计算得到的相关辐射和俄歇跃迁几率，可以得到DR

速率系数。相关计算公式已经在本研究小组张国鼎

等[4]的论文中详细论述。在计算中，高里德堡态电子

的主壳层考虑到 n = 18，然后利用 n−3的标度律外推

到 n = 100：

αDR(n′) =αDR(ns)

(
n′

ns

)−3(
∑Aa(ns)+∑Ar(ns)

)
(

n′

ns

)−3

∑Aa(ns)+∑Ar(ns)

×

exp
(−13.6057)

(
1
n2

s
− 1

n′2

)
kT

， (1)

其中，Aa和Ar分别表示俄歇跃迁几率和辐射跃迁几

率。

辐射复合 (RR)和三体复合 (TBR)过程作为另外两

种重要的电子-离子非弹性碰撞现象，其速率系数分别
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由如下的经验公式简单估算得到[30]：

αRR =5.2×10−14
(

Vion

Te

) 1
2

Z

[
0.429+

0.5ln
(

Vion

Te

)
+0.469

(
Te

Vion

) 1
2
]
， (2)

neαTBR = 2.97×10−27 nenZ

TeV 2
ion

(
4.88+

Te

Vion

) ， (3)

其中：Vion是电离势；Z是电荷态；nZ是对应离化态

离子的最外层电子数；ne是电子密度。

3 结果与讨论

3.1 不同壳层电子激发的DR速率系数

W44+ 离子的基组态为 3s23p63d104s2，其DR过

程中既可以激发 4s电子，也可以激发 3d，3p和 3s

电子。本文利用基于全相对论组态相互作用

理论的 FAC 程序包，对类锌W 离子经过双激发

态 (3s23p63d104s2)−1nln′l′(n= 4∼ 6，n′ = 4∼ 7)的DR

速率系数进行了细致计算。计算中考虑了基组态的统

计权重以及辐射和俄歇衰变过程所有可能的跃迁。在

算得态-态DR速率系数后，通过对初态平均末态求和

得到了总的DR速率系数。图 1给出了W44+离子 4s，

3d，3p和 3s壳层电子激发和总DR速率系数。由图可

见，3d和 4s电子激发的DR速率系数分别在高温和低

温时对总DR速率系数有重要的贡献。其中， 3d电子

图 1 双激发态 (3s23p63d104s2)−1nln′l′(n = 4 ∼ 6, n′ = 4 ∼
7)的DR速率系数

激发在 kTe > 100 eV的范围内的贡献保持在 70%左

右，4s电子激发在kTe = 10 eV时对总DR速率系数的

贡献约为 90%。随着温度的升高，4s电子激发的DR

速率系数很快减小，逐渐与内壳层 3l(3d, 3p和 3s)电

子激发的DR速率系数接近并交叉，这是因为 4s电子

激发的共振能量Eij较小，使得其DR速率系数峰值

偏向低温，而 3l电子激发的共振能量Eij较大，其峰

值偏向高温。由于DR速率系数正比于exp(−Eij/kTe)，

随着温度的增加，4s电子激发的DR速率系数减小

得较快，而3l 电子激发的DR速率系数减小得较慢，

从而导致 4s和 3l壳层电子激发的DR速率系数随着

电子温度的升高出现交叉现象。3p和 3s电子激发在

低温范围内对总DR速率系数的贡献可以忽略，高

温范围内的贡献逐渐增加。其中，3p电子激发在峰

值温度为 1 250 eV以上范围内的贡献为 10% ∼ 18%，

3s电子激发在峰值温度为 1 650 eV以上范围内的贡献

为 2% ∼ 5%，在总DR速率系数的计算中可以忽略。

3.2 不同芯激发的DR速率系数

由上面的分析可以得到，4s和 3d电子激发对DR

速率系数的贡献最为突出，下面针对4s和3d电子激发，

进一步考察不同芯激发对DR速率系数的贡献。图 2展

示了∆n = 0, 1, 2和 3四类芯激发的DR速率系数。由

图可见，∆n = 0芯激发的双激发组态为 3d104s14ln′l′，

图 2 双激发态 (3d104s2)−1nln′l′(n = 4 ∼ 6, n′ = 4 ∼ 7)

的DR速率系数

由于其共振能量比较低，部分在电离限附近，导致

其在 1 eV 6 kTe 6 13 eV低温范围内对总DR速率系

数的贡献极为突出，在 73% ∼ 91% 之间，为低温区

域最主要的芯激发通道；之后，随着温度的升高其

贡献很快下降，在kTe = 100 eV时的贡献约为 6%，

在 1 000 eV以上时的贡献可忽略。∆n = 1芯激发的

双激发组态包括 3d94s24ln′l′和 3d104s15ln′l′系列，在
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整个温度范围内对DR速率系数都有重要贡献。其

中，3d94s24ln′l′组态系列在 kTe = 1 eV时对总DR速

率系数的贡献只有 1%，然后较快地上升；在 kTe = 10

eV 时的贡献约为10%；在 kTe > 100 eV 时的贡献

为 70% 左右，成为高温区域最主要的芯激发通道。

3d104s15ln′l′组态系列在 1 eV 6 kTe 6 10 eV的低温范

围内的贡献约为 10%，在 10 eV 6 kTe 6 1000 eV的中

温范围内的贡献约为 24%，在 kTe > 1000 eV的高温时

的贡献为 25%∼ 9%，所以此芯激发通道在整个温度范

围内都必须予以充分考虑。∆n = 2和∆n = 3芯激发的

双激发组态 3d94s25ln′l′，3d104s16ln′l′和 3d94s26ln′l′

系列在 kTe < 100 eV时的贡献可以忽略，在 kTe > 1000

eV高温时的贡献分别为 12%，2.5%和 3%左右；在

总DR速率系数的计算中，∆n = 3的贡献可以忽略。

3.3 总DR速率系数

通过上面的分析，在总DR速率系数的计算中，

忽略了3s电子激发，以及∆n =3的贡献；在算得态-

态DR速率系数后，采用对初态平均末态求和的方法

得到总DR速率系数。高里德堡态电子的主壳层考虑

到n= 18，然后利用n−3的标度律外推到n = 100。图 3

给出了W44+离子的DR，RR和TBR速率系数的比较。

TBR速率系数的计算中，ne代入了ITER等离子体中心

处电子密度，约为1014 cm−3[11]。由图可以看出，在整

图 3 W44+离子DR，RR和TBR 速率系数αDR，αRR和

neαTBR

ne为电子密度，这里取ne = 1014 cm−3；αDR为 n = 4 ∼ 100

的DR速率系数求和。

个温度范围内，DR速率系数始终最大，将极其明显

地影响 ITER等离子体的电离平衡和离化态布居。为

了方便应用，表 2列出了对类锌W44+离子的总DR速

率系数的拟合参数。拟合公式为

αDR (kTe) = (kTe)
−3/2

6

∑
i=1

cie−Ei/kTe ， (4)

其中：ci (单位：cm3/s)和Ei是拟合参数；kTe是电子

温度。当电子温度高于 5 eV时，拟合值与计算值的之

间的偏差小于 1%；当电子温度小于 5 eV时，DR速率

系数对共振能量的具体位置极为敏感，有着很大的不

确定性，因此在使用时应当注意。

表 2 类锌W44+离子总DR速率系数的拟合参数

i ci Ei

1 1.156 9×10−6 9.037 4×101

2 7.459 2×10−6 7.138 4×102

3 2.538 4×10−7 2.232 4×101

4 1.058 3×10−7 3.877 4×100

5 2.336 7×10−6 2.198 2×102

6 2.000 7×10−5 1.909 4×103

4 结论

利用基于全相对论组态相互作用理论的FAC程序

包，对W44+离子在电子温度为 1 eV∼50 keV范围内

的DR速率系数进行了详细的计算研究。对不同电子

激发的DR过程的研究表明，4s和 3d电子激发分别

在低温和高温范围内对总DR速率系数有重要的贡

献，3s电子激发对总DR速率系数的贡献可以忽略。

对于不同芯激发的DR过程的分析表明，∆n = 1的双

激发组态在整个温度范围内对DR速率系数的贡献突

出，∆n = 0的组态主要在低温时对DR速率系数有重

要贡献，∆n = 2在低温时的贡献可以忽略，∆n = 3的

芯激发贡献在计算中可以不予考虑。根据分析得到的

主要的DR通道，计算得到了高里德堡态电子主量子

数n = 18的DR速率系数，并利用 n−3的标度律外推

到了 n = 100；外推得到的总DR速率系数和TBR以

及RR速率系数进行了比较，表明DR速率系数在所

研究的温度范围内远大于TBR和RR速率系数，将极

其明显地影响 ITER等离子体的电离平衡和离化态布

居。最后，为方便应用，对总DR速率系数进行了参

数拟合，在电子温度高于 5 eV时拟合结果和计算值的

偏差小于 1%。
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Theoretical Investigation of Dielectronic Recombination
Rate Coefficients of W44+++ Ions

MA Xingze1, 2，FU Yanbiao1，LI Maijuan1，ZHANG Guoding1，ZHANG Yizhao1，DONG Chenzhong1

( 1. College of Physics and Electronic Engineering, Northwest Normal University, Key Laboratory of Atomic and Molecular Physics &

Functional Materials of Gansu Province, Lanzhou 730070, China;

2. Department of Physics, Changji University, Changji 831100, Xinjiang, China )

Abstract: Based on the fully relativistic configuration interaction method, theoretical calculations are carried out to

research the dielectronic recombination (DR) processes, in which W44+ ions in the ground state 3s23p63d104s2 trap an

electron to form doubly excited states (3s23p63d104s2)−1nln’l’(n =4∼6，n′ = 4∼7). The comparison of the DR rate

coefficients of different shells shows that DR approach is as follow: the 4s subshell excitation dominates to DR at low

temperature, but 3d subshell excitation attributes to DR at high temperature. Total DR rate coefficients from n=4∼18

are evaluated directly, and the results are extrapolated up to n = 100 in the temperature range from 1 to 5×104 eV, and

thus get the total DR rate coefficients. Compared total DR rate coefficients to three-body recombination (TBR) rate

coefficients and radiative recombination (RR) rate coefficients, it showed that the total DR rate coefficients obviously

significantly greater than other two recombination rate coefficients, and thus it obviously influence ionization equilibrium

and ionization state population of ITER plasma.
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