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原子光电离过程中的 Cooper 最小
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摘　要：利用 Dirac-Slater 相对论自洽场理论�研究了入射光子能量较小时 Na和 K 原子最外壳层电子的光
电离截面的变化规律及其 s 和 p 壳层的 Cooper 最小�在论述 Cooper 最小的产生原因及其基本特征的基础
上�分析了影响 Cooper 最小的主要因素原子实、主量子数、角量子数以及总量子数等�并对这种影响进行了
较为详细的理论说明．
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The Cooper-minimum structure in atomic
photoionization cross sections
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Abstract： Based on Dirac-Slater relativistic self-consistent field�the examples of cooper-minimum in photoion-
ization have been found in numerical calculations within a single-electron model at low energies．In these cal-
culations for photoionization of Na and K we find cooper-minimum in the s and p subshells．Our calculated
results indicate that the main factors what influence the position of cooper-minimum are atomic core�principal
quantum number�angular momentum operator and so on．Finally the theoretical explains of these influence of
cooper-minimum in photoionization cross section are given．
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1　引　言
在相对论独立粒子近似模型下�对于氢和类氢

离子的单光子光电离及其逆过程的研究表明�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�这主要是由于电子运动在纯库仑
势场中�入射光子的能量比相关电子的电离能大的
多时电子被共振电离就会变的较为困难［1］．对存
在节点的轨道�当入射光子的能量连续减小、以至

趋于相关电子的电离能时�情况则有所不同：入射
光子的能量较大时光电离截面随光子能量的增加

而减小；但当入射光子的能量减小到一定值时�光
电离截面就会出现一极大值�此后截面随入射光子
能量的减小而减小�直至出现一极小值即 Cooper
最小［2－8］．这是一种比较复杂的过程：光电离截面
随入射光子的能量的增加呈现非单调性变化．

Cooper最小不是连续态的特征�而是单光子
矩阵元的特征�是由相应跃迁矩阵元的符号变化而
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引起的［7］：由于原子实或核对电子连续态波函数
的影响而发生的相移使跃迁矩阵元在此特殊的连

续能量区的符号出现了变化�即由正转变为负�或
由负正转变为正�其结果是跃迁矩阵元必要经历一
个零值点�由于光电离截面正比于跃迁矩阵元的平
方�所以跃迁矩阵元随入射光子能量的变化将会出
现 “下凹”的极小值�此即 Cooper 最小．其物理过
程为：初束缚态电子的平均半径相对于末连续态电
子非常小�原子实或核对其波函数的影响都比较
大�当电子吸收入射光子的能量而被电离时�电子
将离开其初始的半径位置�其运动方向一般只能是
远离或靠近核；当电子以靠近核的方向运动时�一
旦越过核其实也就是远离核的运动�此时电子就有
可能回到其初始位置�与吸收入射光子能量而向外
运动的电子波函数发生干涉�如果电子的相对相移
合适就有可能发生干涉相消�电子波函数不再会向
外传播�此时就出现了 Cooper 最小．一般情况下�
Cooper最小倾向于出现在高 Z 和中 Z 原子外壳层
的光电离过程�这是因为初束缚态电子的轨道贯穿
使其感受到的有效核电荷随半径的减小而迅速增

加�屏蔽效应变得越来越小�就有可能使靠近核运
动的电子相对于远离核运动的电子的波函数有较

大的相移�从而更有可能发生干涉相消而出现
Cooper最小．如果在出现 Cooper 最小的同时又有
形状共振�则 Cooper最小处截面不一定为0［2］．

利用 Dirac-Slater 相对论自洽场理论�本文详
细研究了钠和钾原子光电离截面随入射光子能量

变化时 Cooper最小出现的规律�分析了影响 Coop-
er最小的主要因素�并对这种变化规律做了相关的
理论说明．在本文中�我们全部采用了相对论单
位：ħ＝ c＝me＝1．
2　理论方法

单电子原子体系的光电离过程可以表示为：
A （q－1）＋（ nili）＋ hv → Aq＋＋e－ε0l0� （1）

其中 q ＝ Z为原子的核电荷数；ε0、l0和 hv ＝ε分
别为自由电子的动能、角量子数以及入射光子的能
量；ni和 li为电离前束缚电子的主量子数及角量子
数．在这一过程中�原子中的电子受到外界辐射场
作用�当入射光子的能量大于或等于原子中相关电
子的电离能时电子即被电离�由束缚态跃迁到自由
态．

当光子的能量ε＝ hv ＝ω一定时�原子体系
中单电子所对应的微分光电离截面为［9－11］：

dσPhdΩ ＝ α4ω
12jb ＋1·

∑
μb
∑
ms

| MP�b（ ms�λ＋�μb）|2� （2）

这里对光电离前束缚态电子的角动量投影μb、入
射偏振光分别进行了平均�而对电子的自旋投影
ms则进行了求和．对角动量投影μb 和自旋投影

ms的求和意味着入射光无论取哪一偏振方向�其
计算结果都一样�这就等价于只取一种偏振［9�11］．
其相应的跃迁矩阵元为：

MP�b（ ms�λ＋�μb） ＝

　∫φ＋
P�ms

（ r⇀）α·u^＋ e i k⇀·r⇀φjb�μb
（ r）d3r⇀� （3）

α是Diracα矩阵；u^＋是光子偏振的单位矢量�相当
于对入射光子的方向进行了定义�在具体的理论计
算过程中如果提前对入射光子的方向进行了定义�
则在公式中就没有必要再出现；k⇀为波失�φ＋

P�ms
为

自由电子的波函数φP�ms
的共轭函数�φjb�μb

（ r⇀）是
束缚态电子的波函数．可以看出�光电离截面的计
算最终归结为对初末态波函数的处理�在（2）式中
束缚态和连续态波函数均由 A q＋ 离子的

Dirac-Slater相对论自洽场方法获得［12］�对其角度
进行积分即可得到光电离的总截面 σPh（barn：
10－28m2）．
3　结果与讨论

利用上述方法�本文研究了当入射光子的能量
较低时钠和钾原子光电离截面随入射光子能量变

化规律及其与 Cooper 最小相关的一般规律�具体
包括以下三方面：
3．1　Cooper最小的一般特征

为了说明原子中电子被光电离时 Cooper 最小
的一般规律�我们选择了 K 的4s与 Na的3p 电子
为研究对象．由图1可以看出�当入射光子的能量
连续减小至趋于电子的电离能时光电离截面随入

射光子能量的变化呈非单调性�出现了极小值即
Cooper最小�这与入射光子的能量较大时光电离
截面与入射光子能量的变化关系有很大的不

同［1］．长期以来�人们一直认为 Cooper 最小可能
只存在于激光电离中�但近年来发现对于原子电
离、辐射复合甚至分子电离也存在 Cooper 最小［3］�
而且有些原子和分子的光电离截面随入射光子能

量的变化会出现振荡�即存在多个 Cooper 最小�图
1所示的只是单个 Cooper 最小的情况．

413第2期 　　 刘晓斌等：原子光电离过程中的 Cooper 最小 　



图1　K 的4s 与 Na的3p 电子被光电离时电离截面随
入射光子能量的变化�当入射光子能量较小时均
出现了 Cooper 最小

Fig．1　 Variation of cross section with photon energy
when4s of K and3p of Na are photoionized�
the cooper-minimum is occured at low energy of
photon

3．2　总量子数和原子实对Cooper最小的影响
图2所示的是 Na和 K 的4p 电子被光电离时

截面随入射光子能量的变化关系�为便于比较�我
们将 K 的4p1．5电子的光电离截面乘了系数0．5．
由于总量子数较大时其所对应的量子态较多�所以
当入射光子能量相同时�总量子数较大的电子所对
应的截面也较大�即总量子数较大时其所对应的光
电离截面曲线相对于总量子数较小时的曲线要高

一些�但两曲线的变化趋势几乎完全一致．也就是
说�总量子数较大时 Cooper 最小的位置将会变高�
但对发生 Cooper最小时入射光子的能量却几乎没
有影响．可以设想�如果没有原子实的影响�图（a）
和（b）中相同总量子数的曲线应该完全相同�而实
际情况并非完全如此．由于原子实不同�两图中4p
电子的电离能也不同�其具体值如下表所示．
表1　不同原子实外不同总量子数的4p 电子的电离能／eV
Table1　The ionization energy of4p with different total an-

gular momentum quantum number for different
atomic core／eV
（a）1s22s22p64p （b）1s22s22p63s23p64p

4p0．5 4p1．5 4p0．5 4p1．5
3．3088 3．3048 2．7370 2．7295

不同原子实外相同量子态电子的电离能一般

是不同的：原子实较大时�相关电子的平均半径就

大�而电子的电离能则较小．对1s22s22p64p 和
1s22s22p63s23p64p 中4p 电子�后者的平均半径
要比前者大［1］�其4p 电子的电离能则应该小一
些．比较图2中的（a）和（b）�可以看出对同一总量
子数�（b）中的曲线相对（a）有一个向右的平移�而
且曲线的位置也要低很多．这是因为�电子的电离
能较大时�其所感受到的库仑势就强�较小能量的
光子（但必须保证光子的能量大于等于电子的电离
能）也可以使电子离开其初始位置而发生很小的位
移�而在较强的库仑场中�即使电子的位移很小也
可以产生较大的相移�从而使远离与靠近核的电子
波函数更容易产生干涉相消�这就 Cooper 最小；当
总量子数相同�图（a）中4p 电子的电离能比（b） 中
的要大�即（a）入射光子能量与4p 电子的电离能
之差要比（b）的小�而一般情况下光子的能量越是
接近电子的电离能电子就越容易被光电离�所以
（a）中的曲线比（b）中的高．

图2　Na和 K 不同总量子数的4p 电子被光电离时电
离截面随入射光子能量的变化．为便于比较�对
K 的4p（ j＝1．5）电子的截面乘了0．5

Fig．2　 Variation of cross section with photon energy
when4p of Na and K are photoionized for dif-
ferent total angular quantum numbers．For com-
pare�the cross section of 4p （ j＝1．5） for K
multiplied by0．5�respectively
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3．3　主量子数和角量子数对 Cooper最小位置的
影响

　　由图3（a）可以看出�主量子数 n 越大�出现
Cooper最小的入射光子能量就越大�即随主量子
数的增大 Cooper 最小的位置向右平移�而且图（b）
中的4p 和5p 光电离截面曲线的 Cooper 最小位
置相对于（a）中的4s和5s 也向右发生了平移．我
们认为�这是由于对同一原实外的电子�随主量子
数以及角量子数的增加�电子的电离能就会减小�
从而使 Cooper 最小的位置右移�这与图2中的情
况完全一样．

图3　主量子数和角量子数不同时 K 的最外壳层电子
的光电离截面随入射光子能量的变化

Fig．3　 Variation of cross section with photon energy
when the outmost electron of K are photoionized
for different principal quantum numbers and an-
gular quantum numbers

4　结　语
本文在相对论框架内研究了较为简单的钠和

钾原子最外壳层电子在入射光子的能量较低时光

电离截面与入射光子能量的变化规律及 Cooper 最
小的基本特征�分析了影响 Cooper 最小位置的主
要因素．研究结果表明：影响钠和钾原子最外壳层
电子光电离过程中 Cooper最小位置的主要因素为
原子实、主量子数、角量子数以及总量子数等．这
些量的变化可影响原子体系中相关电子的平均半

径、电离能（也就是电子所感受到的库仑势场）以及
量子态数等的变化�并最终影响到跃迁矩阵元�从
而使 Cooper最小的位置发生各种移动．对于不存
在节点的轨道�由于其高度对称性�当电子吸收入
射光子的能量而离开原子时�其靠近核方向的运动
由于核的影响而变得较为复杂�几乎不可能与远离
核方向运动的电子波函数发生干涉相消�从而形不
成 Cooper最小．
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