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摘要：利用基于多组态Ｄｒｉａｃ－Ｆｏｃｋ（ＭＣＤＦ）理论方法发展的程序包ＧＲＡＳＰ及ＦＡＣ程序包，详细计算了共振双激发态

１ｓ２ｌ２ｌ′的共振能量、自电离速率、辐射速率及双电子复合截面．重点讨论了Ｂｒｅｉｔ相互作用对类氦钨离子双电子复合
截面的影响．
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　　ＫＬＬ双电子复合（ＤＲ）过程是指一个具有特定
能量的自由电子与离子碰撞时，离子的一个束缚电
子从Ｋ壳层被激发到Ｌ壳层的同时该自由电子被
共振俘获到Ｌ壳层，从而形成一个中间双激发态

１ｓ２ｌ２ｌ′，随后该双激发态通过辐射退激而趋于稳态
的过程．
近年来，随着离子的加速和储存技术、同步辐

射技术以及超强超快激光技术等的快速发展，高电
荷态离子双电子复合截面的高分辨测量已经发展成

为研究原子结构和复合动力学的 “全能”工具．目
前，这一工具已被广泛应用于原子中相对论效应、

Ｂｒｅｉｔ相互作用［１］、共振与非共振之间的干涉［２］、
亚稳态寿命和超精细猝灭［３］、强库仑场中量子电
动力学（ＱＥＤ）效应的精确研究［４］、全相对论碰撞
理论的检验［５］、原子中电子与核之间相互作用的
高阶效应如同位素位移、超精细劈裂等的研究［６］，
以及提供天体物理学和受控热核聚变相关的绝对复

合速率系数等诸多方面［７］．
由于熔点高、导热好、溅射率低、耐腐蚀、低

氚滞留等优点，元素钨（Ｗ）已被国际热核聚变实验
堆（ＩＴＥＲ）选为挡板零件以及偏滤器的第一壁材料．
然而，由于溅射，第一壁材料的原子将不可避免的
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进入等离子体中，从而导致很强的电磁辐射．这种
短波辐射很难被低密磁约束等离子体有效的再次吸

收，造成了大量能量的损失．已有研究表明，在

ＩＴＥＲ中，０．０１％钨杂质离子的存在就有可能熄灭
氘－氚等离子体的燃烧．因此，有关钨原子所有电
荷态的碰撞和光谱数据对模拟ＩＴＥＲ中真实等离子
体的状态至关重要．钨离子的ＤＲ过程已引起许多
研究 小 组 的 兴 趣．利 用 ＦＡＣ 程 序 包［８］，Ｍａ
等［９］、Ｗｕ等［１０］、Ｌｉ等［１１］对 Ｗ４４＋，Ｗ３７＋ 以及类
铷、类铑和类钆钨离子的 ＤＲ速率系数进行了计
算，并与其他理论计算结果做了比较；Ｂａｄｎｅｌｌ
等［１２］用ＡＵＴＯＳＴＲＵＣＴＵＲＥ程序对 Ｗ２０＋离子的

ＤＲ速率系数进行了详细计算并与实验结果做了比
较；Ｂｅｈａｒ等［１３］、Ｂｉｅｄｅｒｍａｎｎ等［１４］、Ｃｈｅｎ等［１５］

用 ＨＵＬＬＡＣ程序对类镍、类钴离子的速率系数、
类硅到类氮钨离子的 ＤＲ截面进行计算；Ｂａｌａｎｃｅ
等［１６］利用组态平均扭曲波（ＣＡＤＷ）方法对 Ｗ３５＋离
子的 ＤＲ速率系数和 ＤＲ截面进行了计算；Ｐｅｌｅｇ
等［１７］用ＤＡＣ程序计算了类氩钨离子总的ＤＲ速率系
数；Ｓａｆｒｏｎｏｖａ等［１８］用相对论 Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ方法
（ＣＯＷＡＮ）和 ＨＵＬＬＡＣ方法分别对 Ｗ４４＋到 Ｗ５４＋

离子的ＤＲ速率系数进行了计算．上述工作主要是
对较低离化度钨离子的ＤＲ过程进行了研究．对类
氦的钨离子ＤＲ过程，在文献中还未见报道．
本文利用基于多组态 Ｄｉｒａｃ－Ｆａｃｋ理论方法发

展的程序包ＧＲＡＳＰ及ＦＡＣ程序包，详细计算了
类氦 Ｗ 离子由初态１ｓ２ 共振俘获电子到双激发态

１ｓ２ｌ２ｌ′的共振能量，双激发态的辐射及自电离衰变
速率，获得了ＤＲ强度，重点分析了Ｂｒｅｉｔ相互作
用对类氦 Ｗ 离子ＤＲ截面的影响．

１　理论方法

类氦离子的ＫＬＬ双电子复合过程可表示为

ｅ－＋２ｓ２ →１ｓ２ｌ２ｌ′→２ｓ２２ｌ＋ｈｖ． （１）
（１）式中类氦离子从初态ｉ（２ｓ２）俘获一个自由电
子形成类锂离子的中间双激发态ｊ（１ｓ２ｌ２ｌ′），进一
步通过辐射出一个光子ｈｖ衰变到末态ｋ（１ｓ２２ｌ）的
双电子复合强度为

ＳＤＲｉｊｋ ＝ π
２

εｊ
ｇｊ
２ｇｉ
Ａａｊｉ

Ａｒｊｋ

∑ｋ′Ａ
ｒ
ｊｋ′＋∑ｉ′Ａ

ａ
ｊｉ′

，

（２）
其中，ｋ′为对所有可能的辐射跃迁末态求和；ｉ′表
示对所有可能的自电离末态求和；ｇｉ 和ｇｉ 分别为

初态ｉ和中间双激发态ｊ的统计权重；εｊ 为自由电
子的共振能量．

（２）式中Ａａｊｉ表示共振双激发态ｊ到态ｉ的自
电离速率，可由（３）式得到

Ａａｊｉ ＝２π ?Ψｊ ∑
ｐ＜ｑ
Ｖｐｑ Ψｉεｊ ?

２

， （３）

其中，Ψｊ为中间双激发态的原子态波函数，可以
通过组态波函数的线性组合得到；Ψｉεｊ由离子的束

缚态波函数和能量为εｊ 的自由电子的旋－轨波函数
构成；Ｖｐｑ为库仑和Ｂｒｅｉｔ算符的和．

Ｖｐｑ ＝ １
ｒｐｑ

－αｐαｑ
ｃｏｓ（ωｒｐｑ）
ｒｐｑ

＋

　　（αｐｐ）（αｑｑ）
ｃｏｓ（ωｒｐｑ）－１

ω２ｒｐｑ
． （４）

其中，αｐ 和αｑ 为狄拉克矩阵；ω为交换的虚光子
的波数．在实际计算中，采用Ｂｒｅｉｔ相互作用的低
频近似．
通过费米黄金定则，（２）式中从中间双激发态

ｊ到末态ｋ自发辐射跃迁速率Ａｒｊｋ可表示为

Ａｒｊｋ ＝ ２π
２ｊｊ＋１∑Ｍｊ∑Ｍｋ

Ｍｊｋ
２． （５）

其中，ｊｊ表示态ｊ的总角动量；Ｍｊｋ是从ｊ到ｋ的
跃迁矩阵元，Ｍｊｋ可表示为

Ｍｊｋ ＝ ?α（ＰｋＪｋＭｋ）ＯＬβ（ＰｊＪｊＭｊ）?． （６）

其中， β（ＰｊＪｊＭｊ）?和?α（ＰｊＪｊＭｊ）分别是中间双

激发态ｊ和末态ｋ的原子态波函数；ＯＬ 为辐射电
磁场的Ｌ 阶张量算符．

２　结果与讨论

我们曾就类氦Ｃ４＋，Ａｒ１６＋，Ｋｒ３４＋，Ｕ９０＋离子的

ＫＬＬ双电子复合过程做过详细研究［２０］，结果表
明，组态相互作用对ＤＲ共振峰位置及ＤＲ截面均
有影响．因此，在本文的计算中，我们使用了与前
文［２０］一样的组态模型来考虑电子关联效应．表１
给出类锂钨离子基态的电离能及两个激发态的激发

能，其中ＧＲＡＳＰ和ＦＡＣ 分别表示用 ＧＲＡＳＰ和

ＦＡＣ程序包计算的结果．为了比较，还列出了

ＮＩＳＴ数据库中相应的结果．从表１可以看出，我
们用两种方法计算的电离能几乎完全一致，与

ＮＩＳＴ给出的推荐值相差也不到１ｅＶ．对于激发
能，本文用ＧＲＡＳＰ程序包计算的结果与ＮＩＳＴ数
据库的结果符合的很好，相差也在１ｅＶ之内．而

５３
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本文用ＦＡＣ计算的激发能则高于 ＮＩＳＴ结果约５
ｅＶ，但相对误差也不超过３％．电离能和激发能与

ＮＩＳＴ数据库中的一致性表明本文计算中使用的波
函数是准确的．

表１　类锂钨离子的激发能及电离能

Ｔａｂ　１ Ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ　ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　ｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ　ｅｎｅｒｇｙ　ｏｆ　Ｌｉｔｈｉｕｍ－ｌｉｋｅ　ｔｕｎｇｓｔｅｎ　ｉｏｎｓ

原子态
激发能／ｅＶ

ＧＲＡＳＰ　 ＦＡＣ　 ＮＩＳＴ［１９］
电离能／ｅＶ

ＧＲＡＳＰ　 ＦＡＣ　 ＮＩＳＴ［１９］

１ｓ２（０）２ｓ １　９６８７．１０　 １９　６８７．０２　 １９　６８６．７４
１ｓ２（０）２ｐ１／２ １９４．９　 １９８．８　 １９３．３０
１ｓ２（０）２ｐ３／２ １　６９５．８　 １　７００．８　 １　６９６．２０

　　为了便于讨论，表２中列出了类锂钨离子的一
些重要的共振双激发态．表３给出了利用ＦＡＣ和

ＧＲＡＳＰ程序包，计算得到自由电子被共振俘获到
类锂钨离子的共振能量，以及在自电离速率的计算
中包括和不包括Ｂｒｅｉｔ相互作用的情况下，计算得
到双电子复合共振强度及自电离速率．从表３可以
看出，除了双激发态 Ｈｅ５外，ＦＡＣ和 ＧＲＡＳＰ计
算双激发态的共振能量符合的都很好，相差在

表２　类锂钨离子的共振双激发态

Ｔａｂ　２ Ｒｅｓｏｎａｎｔ　ｄｏｕｂｌｅ　ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ　ｓｔａｔｅｓ

ｏｆ　Ｌｉｔｈｉｕｍ－ｌｉｋｅ　ｔｕｎｇｓｔｅｎ　ｉｏｎｓ

标记 双激发态 标记 双激发态

Ｈｅ１ ［１ｓ２ｓ２］１／２ Ｈｅ７ ［（１ｓ２ｐ１／２）１２ｐ３／２］５／２
Ｈｅ２ ［（１ｓ２ｓ）１２ｐ１／２］１／２ Ｈｅ８ ［（１ｓ２ｐ１／２）１２ｐ３／２］１／２
Ｈｅ３ ［（１ｓ２ｓ）０２ｐ１／２］１／２ Ｈｅ９ ［（１ｓ２ｐ１／２）０２ｐ３／２］３／２
Ｈｅ４ ［（１ｓ２ｓ）１２ｐ３／２］１／２ Ｈｅ１０ ［（１ｓ（２ｐ３／２）２２］５／２
Ｈｅ５ ［（１ｓ２ｓ）０２ｐ３／２］３／２ Ｈｅ１１ ［（１ｓ（２ｐ３／２）２２］３／２
Ｈｅ６ ［（１ｓ２ｐ１／２）１２ｐ３／２］３／２ Ｈｅ１２ ［（１ｓ（２ｐ３／２）２０］１／２

４ｅＶ之内．而 Ｈｅ５的共振能量，ＦＡＣ计算的结果
比ＧＲＡＳＰ的结果大了２３ｅＶ之多．这种差别主要
来自ＦＡＣ和ＧＲＡＳＰ程序对轨道的优化方法不同．
两个程序计算得到的共振能很好的一致，再次表明
获取的波函数足够准确．在此基础上，进一步计算
了辐射跃迁几率和自电离几率，从而获得了双电子
复合强度．关于ＤＲ强度，对几个ＤＲ强度大的双
激发态 Ｈｅ１，Ｈｅ３，Ｈｅ５，Ｈｅ７，Ｈｅ９，Ｈｅ１０，在考虑

Ｂｒｅｉｔ相互作用时，ＦＡＣ和 ＧＲＡＳＰ的两种程序的
计算结果差别均很小，其中 Ｈｅ３，Ｈｅ５，Ｈｅ９，Ｈｅ１０
的结果、ＦＡＣ的计算结果相对于 ＧＲＡＳＰ的计算
结果差别在４％之内，Ｈｅ１，Ｈｅ７的差别大约为

１０％和９％．不包括Ｂｒｅｉｔ相互作用时，两种程序
计算结果的差别除 Ｈｅ１之外均小于４％，对于

Ｈｅ１，ＦＡＣ程序的计算结果比ＧＲＡＳＰ的计算结果
大 了 约 ９％． 分 析 包 括 与 不 包 括 Ｂｒｅｉｔ
相互作用的计算结果，可以发现Ｂｒｅｉｔ相互作用对

表３　类锂钨离子共振双激发态的共振能（ｅＶ）、双电子复合强度和自电离速率

Ｔａｂ　３ Ｒｅｓｏｎａｎｔ　ｅｎｅｒｇｙ（ｅＶ），ＤＲ　ｓｔｒｅｎｇｔｈ　ａｎｄ　ａｕｔｏ－ｉｏｎｉｚａｔｉｏｎ　ｒａｔｅｓ　ｏｆ　ｒｅｓｏｎａｎｔ　ｄｏｕｂｌｅ　ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ

ｓｔａｔｅｓ　ｆｏｒ　ｌｉｔｈｉｕｍ－ｌｉｋｅ　ｔｕｎｇｓｔｅｎ　ｉｏｎｓ

标记

共振能／ｅＶ

ＦＡＣ　 ＧＲＡＳＰ

ＤＲ强度／（×１０－２０ｃｍ２·ｅＶ）

ＦＡＣ
（Ｂ＋Ｃ）

ＧＲＡＳＰ
（Ｂ＋Ｃ）

ＦＡＣ
（Ｃ）

ＧＲＡＳＰ
（Ｃ）

自电离速几率／（×１０１３　ｓ－１）

ＦＡＣ
（Ｂ＋Ｃ）

ＧＲＡＳＰ
（Ｂ＋Ｃ）

ＦＡＣ
（Ｃ）

ＧＲＡＳＰ
（Ｃ）

Ｈｅ１　 ３９　１９６　 ３９　２００　 ３．１９　 ２．９０　 ２．４３　 ２．２１　 ３５．３２　 ３３．８９　 ２４．６２　 ２２．６０
Ｈｅ２　 ３９　２５１　 ３９　２５３　 ０．７３　 ０．７２　 ０．０１　 ０．０２　 ５．８５　 ５．７６　 ０．１１　 ０．１７
Ｈｅ３　 ３９　４１４　 ３９　４１７　 ４．７７　 ４．５９　 ３．１４　 ３．１７　 ４０．００　 ３８．２４　 ２５．８８　 ２５．７５
Ｈｅ４　 ４０　９１３　 ４０　９１６　 ０．１２　 ０．１２　 ０．５５　 ０．５３　 １．００　 ０．９５　 ４．５７　 ４．３６
Ｈｅ５　 ４０　９７９　 ４０　９５６　 ３．６９　 ３．４６　 ２．６６　 ２．６９　 １５．７３　 １４．７２　 １１．２５　 １１．４６
Ｈｅ６　 ４０　９８１　 ４０　９８２　 ０．３８　 ０．３５　 ０．０８　 ０．２２　 １．５８　 １．４６　 ０．３３　 ０．９０
Ｈｅ７　 ４０　９８２　 ４０　９８３　 ３．８５　 ３．５３　 ４．０１　 ３．８４　 １０．７２　 ９．７８　 １１．１７　 １０．６１
Ｈｅ８　 ４１　０１４　 ４１　０１７　 ０．１２　 ０．１１　 ０．０２　 ０．０２　 １．００　 ０．９５　 ０．１５　 ０．１６
Ｈｅ９　 ４１　０５４　 ４１　０５８　 ２．６０　 ２．５３　 ３．５５　 ３．２５　 １０．８２　 １０．５１　 １４．８１　 １３．４４
Ｈｅ１０　 ４２　５４１　 ４２　５４０　 ２．２８　 ２．２４　 １．８５　 １．８０　 ６．５９　 ６．４８　 ５．３５　 ５．１６
Ｈｅ１１　 ４２　６０３　 ４２　６０６　 ０．５０　 ０．４８　 １．０２　 ０．９３　 ２．１７　 ２．０７　 ４．４０　 ３．９６
Ｈｅ１２　 ４２　６３６　 ４２　６３７　 ０．４５　 ０．４２　 ０．３２　 ０．２８　 ３．８８　 ３．５９　 ２．７３　 ２．４１

　　注：（Ｂ＋Ｃ）表示在自电离速率的计算中包括了Ｂｒｅｉｔ相互作用，（Ｃ）表示在自电离速率的计算中没有包括Ｂｒｅｉｔ相互作用．
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Ｈｅ１，Ｈｅ２，Ｈｅ３，Ｈｅ４，Ｈｅ６，Ｈｅ８，Ｈｅ１０这几个双激
发态的共振强度有非常重要的影响，其贡献超过了

３０％，尤其是共振双激发态 Ｈｅ２和 Ｈｅ８，几乎完
全由Ｂｒｅｉｔ相互作用所主导．包括Ｂｒｅｉｔ相互作用
后，Ｈｅ４，Ｈｅ７和 Ｈｅ９的ＤＲ强度降低了，而其他
共振双激发态的ＤＲ强度，在包括Ｂｒｅｉｔ相互作用
后都增大了．比较两种程序计算的自电离几率，发
现其与ＤＲ强度的变化规律是一致的，这里不再赘
述．
　　图１给出了在半高全宽（ＦＷＨＭ）为１００ｅＶ
时，本文计算的类氦钨离子的ＤＲ截面随电子能量
的变化曲线．其中图１ａ为在自电离几率的计算中
包括Ｂｒｅｉｔ相互作用时，用ＦＡＣ和ＧＲＡＳＰ程序包
计算的结果．

图１　类氦钨离子的ＤＲ截面

Ｆｉｇ　１ Ｔｈｅ　ＤＲ　ｃｒｏｓｓ　ｓｅｃｔｉｏｎ　ｏｆ　Ｈｅｌｉｕｍ－ｌｉｋｅ　ｔｕｎｇｓｔｅｎ　ｉｏｎｓ

从图１ａ可以看出，表示ＦＡＣ计算结果的实线
与表示ＧＲＡＳＰ结果的虚线吻合的很好，仅在共振
能为４１ｋｅＶ时有微小的差别．从表３可以看出，
这种差别是由于共振能为４１ｋｅＶ附近的几个双激
发态，ＦＡＣ 程序包计算的自电离速率略大于

ＧＲＡＳＰ的结果所引起的．为了更加明显地展示

Ｂｒｅｉｔ相互作用对类氦钨离子ＤＲ过程的影响，在
图１ｂ中给出了在自电离速率的计算中包括和不包
括Ｂｒｅｉｔ相互作用时，用ＧＲＡＳＰ程序包计算的ＤＲ
截面随电子能量的变化曲线．从图中可以看出，对
于电子能量较低的前两个峰，Ｂｒｅｉｔ相互具有非常
重要的贡献，而随着入射电子能量的增加，Ｂｒｅｉｔ
相互作用对ＤＲ截面的影响逐渐减弱．这可以解释
为，当入射电子的能量较小时，自电离初态和自电
离末态相应电子轨道间的差别要小于入射电子能量

较大时的差别，因而在入射电子能量较小时Ｂｒｅｉｔ
相互作用对自电离几率的影响较大．在高电荷态离
子与自由电子相互作用的理论研究中，已经注意到

Ｂｒｅｉｔ相互作用可以引起共振激发截面的显著增
加［２１］，这种效应在实验上也得到了很好的验证［２２］．

３　结论

基于 全 相 对 论 的 多 组 态 Ｄｒｉａｃ－Ｆｏｃｋ 方 法
（ＭＣＤＦ）的ＧＲＡＳＰ的ＦＡＣ程序包，对类氦钨离子
的ＫＬＬ双电子复合过程做了详细的研究，给出相应
的共振双激发态的共振能、ＤＲ强度、自电离几率以
及类锂钨离子基态的电离能和几个激发态的激发能，
并与ＮＩＳＴ数据库中已有的数据进行了比较．结果
表明，在包括和不包括Ｂｒｅｉｔ相互作用的情形下，
用两种程序包计算的结果都具有很好的一致性．在
入射电子能量较低时，Ｂｒｅｉｔ相互作用对类氦钨离
子ＤＲ截面有着重要的影响．希望本文的计算结果
能对ＩＴＥＲ相关的等离子体模拟有所帮助．
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