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　　摘　要　基于多组态准相对论自洽场方法和扭曲波方法,理论研究了类铍金和铅离子三

类双电子复合过程,计算了这些离子在电子温度 0. 6～ 10. 0keV 范围内的双电子复合速率系

数,并讨论了它们随电子温度、复合类型及原子序数的变化。

　　关键词　双电子复合; A u75+ 离子; Pb78+ 离子

　　中图分类号: O 562. 4　　　　文献标识码: A

　　双电子复合是电子2离子非弹性碰撞发生共振辐射复合的过程,即离子无辐射俘获一个自

由电子形成双电子共振激发态,随之通过自发辐射衰落到单激发态的过程。通常认为,双电子

复合是高温低密度等离子体中重要的原子动力学过程,它对建立和维持等离子体的电离平衡

以及对离子激发态布居起着主导作用[ 1～ 3 ]。最近的研究表明[ 4, 5 ] ,在高温高密度 ICF 激光等离

子体中,双电子复合也是不可忽略的。它对等离子体状态及X 光转换有明显影响,使晕区电子

温度和平均电离度降低,激光2X 光转换效率提高,并对等离子体的光谱特性也有影响。研究与

ICF 靶材料相关的重元素金和铅在高离化态下的双电子复合过程并得到其速率系数,有助于

更好地了解激光2靶耦合物理规律,并可为惯性约束聚变研究提供所需的相关原子参数。

　　在高离化条件下通过实验获得双电子复合的信息是非常困难的。近年来,随着各种新的多

电荷离子源的发展,直接测量双电子复合截面和速率系数的工作有了较大进展[ 6, 7 ] ,但主要还

是限于中、低 Z 离子体系。目前,对高荷电重离子的双电子复合研究还很不完全,无论是理论

计算还是实验测量数据都比较缺乏。我们从理论上研究了类铍离子A u75+ 和 Pb78+ 的双电子复

合过程,采用多组态准相对论H artree2Fock 方法计算了这些离子在不同电子温度下的双电子

复合速率系数,并总结了它们随电子温度、中间自电离态、复合类型以及原子序数变化的规律。

1　理论方法
　　对双电子复合的处理可以近似为一个两步过程。第一步,电离度为 q的离子A

q+ 与一个具

有特定能量的自由电子碰撞,A
q+ 离子中的一个束缚电子从其占据轨道 n i l i 激发到未占满的轨

道 na la 上。与此同时,该自由电子损失部分能量被A
q+ 离子俘获到另一个未占满轨道 n r lr 上,

从而形成A
(q- 1) + 离子的共振双电子激发态,即

e- + A q+ (n i l i) ∴A
(q- 1) + (na lan r lr) 3 3 (1)

　　第二步,处于双激发态的离子A
(q- 1) + 既可以发射A uger电子而自电离,也可以辐射光子

退激到较低的能态 (nb lbn s ls) :
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A
(q- 1) + (na lan r lr) 3 3 ∴A

(q- 1) + (na lbn s ls) 3 + hΜ (2)

如果完成上述 (1)和 (2)两步过程,则完成了双电子复合过程。由A
q+ 离子的m (n i l i)态俘获一

个自由电子,形成A
(q- 1) + 离子的双激发态 j (na lan r lr) ,再辐射复合为非自电离 k (nb lbn s ls)态的

双电子复合速率系数可以表示为[ 8 ]
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式中 T e 为电子温度; gm 和 g j 分别为m 和 j 态的统计权重; E jm = E j - Em 为 j 态与m 态的能

量差; a0 为Boh r半径; A a
jm 和A r

jk 分别是从 j 态到m 态的A uger衰变率和从 j 态到 k 态的自发

辐射衰变率;求和指标m’遍及离子A q+ 低于 j的所有能级;求和 k’指标遍及离子A
(q- 1) + 低于

电离限m 0 的全部能级。根据量子力学微扰理论,A a
jm 和A r

jk 分别为
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式中 h 为 P lank 常数; c为光速; Αο= - er
ο为电偶极矩; û > 表示体系状态波函数。总的双电子

复合速率系数 ΑDR应是对全部通道的态- 态双电子复合速率系数求和

ΑDR (T e) =
1

nN
∑

j
∑

k
∑

m

nm
N ΑDR

m jk (T e) (6)

其中 nN = ∑nm
N 是A q+ 离子的数密度。在计算离子的束缚态轨道波函数时采用多组态准相对

论H artree2Fock2R ela t ivist ic (H FR )方法,其中考虑了主要的相对论修正,包括相对论速度-

质量修正、D arw in 项和自旋2轨道相互作用,并考虑了B reit 修正,多组态H FR 的结果比非相

对论的H artree2Fock 方法或H artree2Fock2Sla ter方法要精确得多,而计算却比完全相对论方

法简单。对于自由电子连续轨道波函数,采用扭曲波方法进行计算。另外,本文采用 j j 耦合方

式,以充分考虑高 Z 高荷电离子的旋2轨耦合作用。

2　计算结果与讨论
　　我们研究了三种类型类铍等电子离子的双电子复合过程: ∃nc = 0 (nc 为离子实活动电子

的主量子数)时,内壳层电子衰落 (A 类)

A q+ (1s22s2) + e- →A
(q- 1) + (1s22s2p n l) 3 3 →A

(q- 1) + (1s22s2n l) 3 + hΜ;
∃nc= 0时,外壳层电子衰落 (B 类)

A q+ (1s22s2) + e- →A
(q- 1) + (1s22s2pn l) 3 3 →A

(q- 1) + (1s22s2p n’l’) 3 + hΜ;
∃nc= 1时,内壳层电子衰落 (C 类)

A q+ (1s22s2) + e- →A
(q- 1) + (1s22s3ln l’) 3 3 →A

(q- 1) + (1s22s2l″n l’) 3 + hΜ。
2. 1　类铍金离子的计算结果

　　类铍A u75+ 离子A、B、C 三类双电子复合的总复合速率系数 ΑDR随电子温度 T e 的变化在

图 1中给出。从图 1可以看到,A 类复合的ΑDR随 T e 的增加而逐渐增大,B 类复合的ΑDR则随 T e

的增加而下降。在电子温度大约为 1. 3keV 时,A 类复合的 ΑDR就超过B 类复合的ΑDR。这是由

于A、B 两类复合具有相同的中间自电离态,使得A、B 两类复合之间存在竞争。当温度较低

时,电子与离子碰撞主要复合到能量较低的自电离态即 1s22s2pn l中 n 较小的轨道,而较低的
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自电离态易通过B 类复合辐射衰落,这时B 类复合对总的双电子复合速率系数 ΑDR的贡献最

大。随着电子温度的升高,电子动能增大,此时电子与离子碰撞更多地复合到能量较高的自电

离态,即 1s22s2pn l中 n 较大的轨道。处在较高能量的自电离态更趋于由A 类复合衰落。所以,

随电子温度的升高, A 类复合过程取代B 类复合而占据主导地位, B 类复合的 ΑDR呈继续下降

的趋势。随着电子温度的进一步上升, A 类复合的 ΑDR也随之减小,而C 类复合的 ΑDR不断增

大。当温度达到 3. 2keV 以后, C 类复合的 ΑDR值就超过A、B 两类复合。因为在更高的电子温

度下,电子- 离子碰撞应复合到更高能量的中间自电离态,如 1s22s3ln l’,于是 C 类复合就成

为主要的双电子复合过程。

F ig. 1　To tal dielectron ic recom bination　　　　　　　　　F ig. 2　To tal DR rate coefficien ts ΑDR

(DR ) rate coefficien ts ΑDRof th ree types fo r A u75+ 　　　　　　　　of type A and C fo r A u75+ ion as　　

　　ion as functions of electron temperature T e　　　　　　　　　functions of electron temperature T e　　

　　图 1　A u75+ 离子三类双电子复合的总速　　　　　　　　图 2　A u75+ 离子A 、C 两类双电子复　　

　　率系数 ΑDR随电子温度 T e的变化　　　　　　　　　　合的总速率系数 ΑDR随电子温度 T e的变化

　　就类铍A u75+ 离子而言,所研究的三类复合过程与电子温度密切相关。在低温段 (T e≤1.

3keV ) , B 类复合占优; 随电子温度的升高,在中温段 (1. 3≤T e≤3. 2keV ) , A 类复合起主要作

用;进入高温段后 (T e≥3. 2keV ) ,则以C 类复合为主。并且当 T e≥1. 7keV 时, C 类复合的 ΑDR

就大于B 类复合的 ΑDR。A u75+ 离子的这种情况与过去研究的类铍 T i18+ 离子有所不同[ 9 ]。在

T i18+ 离子双电子复合过程中, A 类复合的 ΑDR在所计算的温度范围内一直小于B 类复合的

ΑDR。这是由于 T i18+ 属于低、中 Z 离子,在中间自电离态 1s22s2p n l所取 n 值变化范围内,其能

量差别不大。因此,对于中、低 Z 离子,始终是B 类复合占优势。对于高 Z 离子,A、B 两类复合

竞争的结果,在低温阶段B 类复合大于A 类,而高温部分A 类复合超过B 类。

　　图 2给出了A u75+ 离子A 类和C 类复合的ΑDR随电子温度 T e 变化曲线。由图可知,对于A

类复合,随 T e 的增加ΑDR逐渐增大。当 T e= 1. 6keV 时, ΑDR达到其峰值 5. 60×10- 13cm 3ös。然后

ΑDR随 T e 的继续升高而下降,在 T e= 10. 0keV 时, ΑDR下降至 1. 27×10- 13cm 3ös。对于 C 类复

合,总的双电子复合速率系数 ΑDR在共振电子温度 T e= 3. 5keV 时最大,其值为 4. 26×10- 13

cm 3ös,当 T e 偏离共振温度时, ΑDR均下降。从图中还可看出,A 类复合的 ΑDR对温度变化比较敏

感,当温度偏离共振温度时, ΑDR迅速下降,而C 类复合的 ΑDR随 T e 的变化较缓慢。

2. 2　类铍铅离子的计算结果

　　在图 3中给出了类铍离子 Pb78+ 的A、B、C 三类复合的总双电子复合系数 ΑDR随电子温度
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F ig. 3　To tal DR rate coefficien ts ΑDR of th ree

types fo r Be2like Pb78+ ion as functions

of electron temperature T e

图 3　Pb78+ 离子三类双电子复合的总速

率系数 ΑDR随电子温度 T e的变化

T e 的变化。可以看出, 在电子温度低于 2keV

时, B 类复合是主要的; 当温度高于 2keV 时, C

类复合则是主要的双电子复合过程。

　　图 4 和图 5 分别给出了A u75+ 和 Pb78+ 离

子A、C 两类复合的ΑDR与 T e 的关系。由图可以

看到,由于 Pb78+ 与A u75+ 离子的原子序数相差

不大,它们的ΑDR随 T e 的变化规律非常相似。但

在同一温度范围内, Pb78+ 离子的 ΑDR值小于

A u75+ 离子的值 (A、C 两类均如此)。而 Pb78+ 离

子的共振温度分别为 1. 8keV (A 类复合)和 3.

7keV (C 类复合) ,略高于A u75+ 离子相应的共

振温度。

　　图 6 反映了A u75+ 和 Pb78+ 离子B 类复合

的 ΑDR随 T e 的变化规律。与A、C 两类不同的

F ig. 4　 Comparison of to tal DR rate　　　　　　　　F ig. 5　Comparison of to tal DR rate

coefficien ts ΑDR of type A fo r A u75+ 　　　　　　　coefficien ts ΑDR of type C fo r A u75+

and Pb78+ ions as functions 　　　　　　　　　　　　and Pb78+ ions as functions

of electron temperature T e　　　　　　　　　　of electron temperature T e

图 4　A u75+ 和 Pb78+ 离子A 类双电子　　　　　　　　　图 5　A u75+ 和 Pb78+ 离子C 类双电

复合总速率系数的比较　　　　　　　　　　　　　　子复合总速率系数的比较

是,对于B 类复合, Pb78+ 离子的 ΑDR值略大于A u75+ 离子的值。我们知道,等电子离子具有相似

的能级结构,并且随着原子序数 Z 的增大,对应的中间自电离态的能级要升高。例如,对于自

电离态 1s22s2p 14s, A u75+ 和 Pb78+ 离子的能量分别为 86. 31和 104. 54R y (以各自的 1s22s2 为

能量零点) ,而 Pb78+ 离子 1s22s2p 11s态的能量为 84. 33R y,与A u75+ 的 1s22s2p 14s 的能量相

当。于是,在同一温度下,即入射电子动能一定时,对等电子离子而言,重离子复合到低自电离

态的几率比轻离子大一些,而较低的自电离态更易于由B 类复合辐射衰落。所以在给定温度

下,B 类复合 ΑDR的值沿等电子序列随着 Z 的增大而增大。

　　比较A u75+ 和 Pb78+ 离子计算结果可知,对于A、C 两类复合来说,这些离子的 ΑDR随电子

温度 T e 的变化均明显地表现出双电子复合的共振特性,并且沿等电子序列随原子序数 Z 的

增大,双电子复合速率系数 ΑDR共振峰位置向高温方向移动。因为同一中间自电离态的能量随
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F ig. 6　 Comparison of to tal D r rate coefficien ts ΑDR of type B fo r

A u75+ and Pb78+ ions as functions of electron temperature T e

图 6　A u75+ 和 Pb78+ 离子B 类双电子复合总速率系数的比较

Z 的增大而增高,这样,只有在更高的电子温度下,具有更大动能的电子才能复合到更高原子

序离子的相同自电离态上。所以,双电子复合速率系数的共振温度随 Z 的增大向高温端移动。

　　我们还计算了 Pb78+ 离子A、B 两类复合在中间自电离态不同角量子数情况下的 ΑDR值,其

结果列于表 1中。从表中的数据可以看出,偶宇称自电离态 1s22s2pnp 辐射衰落的双电子复合

速率系数比奇宇称自电离态 1s22s2p n s (d)辐射衰落的值略大一些。但与 T i18+ 离子相比[ 10 ] ,这

种由于中间自电离态角量子数 l 不同所引起的双电子复合速率系数的差别,在高原子序情况

下,已经变得很小。这表明 l标度对于中、低 Z 离子是重要的。
Table 1　Total D R rate coeff ic ien ts ΑDR of type A and B for Pb78+ ion under auto ion iz ing states with

differen t angular number. The numbers in paren theses indicate multipl icative powers of ten

表 1　Pb78+ 离子A、B两类复合在中间自电离态不同角量子数情况下的速率系数 (括号中的数值表示十的幂指数)

ΑDR öcm 3 s- 1

T eökeV A : 1s22s2pn s (d)→ A : 1s22s2pnp→ B: 1s22s2pns (d)→ B: 1s22s2pnp→

1s22s2ns (d) 1s22s2np 1s22s2pn’p 1s22s2pn’s (d)

0. 8 6. 6794 (- 14) 1. 1065 (- 13) 3. 9915 (- 12) 4. 8292 (- 12)

1. 0 8. 3387 (- 14) 1. 3633 (- 13) 1. 2718 (- 12) 1. 5167 (- 12)

1. 2 9. 5601 (- 14) 1. 5468 (- 13) 5. 6833 (- 13) 6. 7048 (- 13)

1. 4 1. 0274 (- 13) 1. 6487 (- 13) 3. 1085 (- 13) 3. 6358 (- 13)

1. 6 1. 0599 (- 13) 1. 6900 (- 13) 1. 9393 (- 13) 2. 2521 (- 13)

1. 8 1. 0657 (- 13) 1. 6902 (- 13) 1. 3249 (- 13) 1. 5293 (- 13)

2. 0 1. 0537 (- 13) 1. 6641 (- 13) 9. 6643 (- 14) 1. 1096 (- 13)

3. 0 8. 9581 (- 14) 1. 3957 (- 13) 3. 4421 (- 14) 3. 8793 (- 14)

4. 0 7. 2919 (- 14) 1. 1281 (- 13) 1. 8813 (- 14) 2. 0971 (- 14)

5. 0 5. 9794 (- 14) 9. 2103 (- 14) 1. 2345 (- 14) 1. 3664 (- 14)

6. 0 4. 9830 (- 14) 7. 6531 (- 14) 8. 9350 (- 15) 9. 8422 (- 15)

7. 0 4. 2211 (- 14) 6. 4694 (- 14) 6. 8714 (- 15) 7. 5426 (- 15)

8. 0 3. 6287 (- 14) 5. 5525 (- 14) 5. 5063 (- 15) 6. 0281 (- 15)

9. 0 3. 1595 (- 14) 4. 8286 (- 14) 4. 5457 (- 15) 4. 9662 (- 15)

10. 0 2. 7814 (- 14) 4. 2466 (- 14) 3. 8383 (- 15) 4. 1863 (- 15)
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3　小　结
　　通过对类铍A u75+ 和 Pb78+ 离子双电子复合理论计算,得到如下主要结论。

　　 (1)三类复合过程与电子温度密切相关。对于高 Z 离子,在低温段B 类复合占主导地位,A

类复合其次, C 类复合最弱;但在高温段, C 类复合是主要的双电子复合过程, A 类复合居中,B

类复合为最弱的过程。A、B 两类复合竞争的结果,低温时B 类占优,进入高温段后, A 类复合

则超过B 类复合。

　　 (2)A、C 两类复合均显示出双电子复合的共振特性,共振温度随原子序 Z 的增大均向高

温端移动,并且C 类复合的共振温度比A 类复合高。A u75+ 和 Pb78+ 离子C 类双电子复合速率

系数峰值随 Z 的增大而减小。另外,A 类复合的速率系数对温度变化较敏感,而C 类复合的速

率系数随温度的改变比较缓慢。
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　　ABSTRACT:　T h ree types of dielectron ic recom binat ion p rocess fo r Be2like ions A u75+ and Pb78+ are in2
vest igated. Based on m ult iconfigu rat ion H artree2Fock2R elat ivist ic and disto rted w ave app roaches, to ta l di2
electron ic recom binat ion rate coefficien ts are calcu lated at electron temperatu re 0. 6～ 10. 0keV. V ariat ions of

the coefficien ts w ith electron temperatu re, recom binat ion type and atom ic num ber are discussed in detail.

　　KEY WORD S:　dielectron ic recom binat ion; A u75+ ion; Pb78+ ion
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