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使用基于相对论多组态方法的 FAC 程序，研究了类钠 Ni17 + (3s)离子通过双激发态 Ni16 + (3pnl，3dnl)(Δn = 0

激发)的双电子复合过程，得到了态选择的双电子复合截面和速率系数，并与文献中的实验和理论数据进行了对

比 .结果发现，计算通过 3p3 /210 l 和 3p1 /211 l 共振态的双电子复合积分截面在实验误差范围内与实验测量很好地符

合，并好于全相对论的多体微扰理论计算结果 .结合量子亏损理论，发现包含高里德伯态的共振双激发态的辐射跃

迁和自电离速率具有较好的标度关系，利用该关系给出了近激发阈值的所有共振态的双电子复合积分截面和速率

系数 .比较 3pnl 和 3dnl 两个系列，发现在低温(大约小于 100 eV)等离子体情况下前者速率系数比后者大，更高的

温度后者大 .
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1. 引 言

双电子复合过程是高温等离子体中影响等离

子体电离平衡以及光谱特性的一种重要原子物理

过程，其发射的双电子伴线光谱也是等离子体物理

温度密度诊断的一种重要手段 . 双电子复合原子过
程参数在惯性约束聚变( ICF)、磁约束聚变和天体
物理中都具有重要应用 . 同时由于涉及复杂的双电
子激发态，电子关联效应将对原子结构和动力学过

程有重要影响，因此这也是研究原子物理多体效应

的一个标准物理过程 . 目前兰州重离子储存环、上
海电子束离子阱(EBIT)装置都可以对该过程进行
细致的实验测量 .
过去的实验和理论工作主要集中在入射电子

能量较高的双电子复合过程，这些过程涉及的双激

发态与基态的主量子数相差 1 以上( Δn ≥ 1 ) . 随
着高精度的储存环合并束技术的发展，近年来有大

量工作测量低能的双电子复合过程，涉及的双激发

态靠近电离阈值，两个电子中一个电子的主量子数

与基态相同( Δn = 0 )，另一个电子处在高里德伯
态，如类锂离子 Ar15 + ［1］，N4 + ［2］

和 F6 + ［3］
等的双电子

复合过程 . 对于这些靠近电离阈值的双激发态，
Auger 电子的能量接近零值，准确计算电子双激发
态的能量和自电离速率是对理论研究的一个重要

挑战 .特别是电子关联、相对论效应等都会对理论
计算结果的准确性有很大影响 . 最近，Fogle 等［4］利

用储存环上的合并束技术测量了类钠 Ni17 +
离子的

双电子复合过程

e + Ni17 + (3s) → Ni16 + (3pnl)

→Ni16 + (3 l1n2 l2) + hν， (1)

给出了自由电子能量低于 6. 5 eV 的双电子复合积
分截面和速率系数 . 类 Na 体系比类 Li 体系更为复
杂，要准确给出双电子复合过程的共振位置和积分

截面更为困难，尤其是对于激发电子 Δn = 0 的跃迁
过程 . Fogle 等［4］利用相对论多体微扰的方法对该过

程进行了计算，但一些积分截面，如 3p3 /2 10s 共振
态，与实验符合得并不好 . 另外，理论工作只给出了
实验测量的能量范围的计算结果，从应用和规律研

究的角度看都应该扩展到更高的能区 . 因此有必要
对该过程进行更深入的研究 .

本文使用基于相对论多组态方法的 FAC
( flexible atomic code) 程序［5—7］

计算了类钠 Ni17 +
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(3s) 离子的双电子复合过程，给出了双激发态
3p1 /2nl(n = 11—16) 和 3p3 /2nl(n = 10—16) 的能
级、自电离速率、辐射跃迁速率，进一步计算了经过
这些中间态的双电子复合积分截面和速率系数，并

与文献［4］中的实验和理论数据进行了对比和分
析 .结果表明，我们的理论计算积分截面在实验误
差范围内与实验测量很好地符合，总体上要比全相

对论多体微扰计算的结果
［4］
要好 . 根据量子亏损理

论，对于更高的里德伯态 3pnl(n = 17—35)，我们
使用 3p16 l 的双激发态能级、自电离速率和辐射跃
迁速率进行了外推，得到了相应的积分截面和速率

系数 . 此外，我们还计算了双激发态 3d3 /2nl(n =
7—12) 和 3d5 /2nl(n = 7—12) 的能量、自电离速率、

辐射跃迁速率、积分截面和速率系数，对于更高的
里德伯态 3dnl(n = 13—31)，我们使用 3d12 l 的双
激发态能级、自电离速率和辐射跃迁速率进行了外
推，得到了相应的积分截面和速率系数 .

2. 理论方法

我们采用孤立共振近似计算双电子复合过程 .

在该近似下，双电子复合过程可以看作两步过

程
［8］，第一步:一个具有一定能量的自由电子与一

个带电离子 Xq+
碰撞，将带电离子中一个束缚电子

激发到较高激发态，同时该自由电子由于失去部分

能量而被共振俘获到一个束缚态，从而形成一个共

振双激发态，这个过程叫双电子共振俘获过程; 第

二步:共振双激发态通过自发辐射而衰变成为不能

发生自电离的离子，并放出特定能量的光子，该双

激发态也可以通过自电离与自发辐射过程相竞争 .

2. 1. 双电子复合的积分截面

双电子复合过程的第一步是双电子共振俘获

过程，其逆过程是自电离过程，这一对正逆过程之

间满足细致平衡关系 . 所以双电子俘获的截面可以
由自电离速率表示出来，将双电子俘获的截面对入

射电子的能量进行积分就得到双电子俘获的积分

截面，即双电子俘获强度

SDC
ij = π23

(m eE ij)

g j

2g i

A a( j → i)， (2)

其中 m e 是电子的质量，g j 和 g i 分别是双电子俘获

所形成的双激发态 j 和初态 i 的统计权重，A a( j →
i) 是自电离速率，E ij 是共振能量 . 双激发态 j 既可

以通过发射光子而衰变到较低的态 d，也可以通过
自电离而衰变 .如果自发辐射过程的末态 d 的能量
仍然高于电离阈值，那么它可以进一步通过自发辐

射过程或者自电离过程而衰变，这样的过程叫做级

联辐射过程 . 当考虑级联辐射时，双电子复合过程
的分支比是

Br
j =

Σ
f
Ar(j → f) + Σ

d
Ar(j → d)Br

d

Σ
i
Aa(j → i) + Σ

f
Ar(j → f) + Σ

d
Ar(j → d)

，

(3)
其中 A r
是辐射速率，f 和 d 分别代表能量低于电离

阈值和高于电离阈值的态，i 是自电离过程的末态 .
对我们研究的双电子复合过程，由于我们计算

出来的自电离速率远大于辐射速率，一般大两个量

级以上，因此(3)式中的 B r
d 很小，并且由于能级差

小，辐射末态高于电离阈值的辐射速率 Σ
d
A r( j →

d) 远远小于辐射末态低于电离阈值的辐射速率

Σ
f
A r( j → f)，因此对我们研究的这个体系，级联辐

射过程是不重要的，本文忽略其效应，则双电子复

合过程的分支比是

B r
j =

Σ
f
A r( j → f)

Σ
i
A a( j → i) + Σ

f
A r( j → f)

(4)

其中 f 代表能量低于电离阈值的态 .
双电子复合过程的积分截面，即双电子复合强

度可以表示为

SDR
ij = SDC

ij × B r
j = π23

(m eE ij)

g j

2g i

A a( j → i)B r
j . (5)

2. 2. 双电子复合的速率系数

当自由电子的速度分布是麦克斯韦速度分布

时，双电子复合的速率系数为

αDR
i (T e) = h3

(2πm eT e)
3 /2Σ

j

g j

2g i

A a( j → i)B r
j

× exp －
E ij

T( )
e

， (6)

其中 T e = kT，T e 是电子温度，k 是玻尔兹曼常数 .
在储存环的实验中，自由电子的速度分布是双

温型的
［9—11］，即

f( v0，v) = m e

2πkT( )
‖

1 /2

exp －
m e v‖ － v( )

0
2

2kT[ ]
‖

×
m e

2πkT⊥
exp －

m e v
2
⊥

2kT( )
⊥

， (7)
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这里 v⊥ 和 v‖ 分别为垂直和平行于离子束方向的电
子速度分量，T⊥ 和 T‖ 分别为 v⊥ 和 v‖ 对应的电子
温度，T‖  T⊥ .

相应的双电子复合的速率系数为
［11］

αDR( v0) =
sDR vd

m eσ
2
⊥ ζ

exp －
v2d － v20 ζ

－2

σ2( )
⊥

[× erf v0 + vdζ
2

σ‖
( )ζ

－ erf v0 － vdζ
2

σ‖
( ) ]ζ

， (8)

其中 vd 是相应于共振能量 E ij 的速度，vd =

2E ij /m槡 e，v0 是相应于质心能量 E0 的速度，v0 =

2E0 /m槡 e，σ‖，⊥ = 2kT‖，⊥
m( )

e

1 /2

，ζ = 1 －
T‖
T( )
⊥

1 /2

，

erf( )x = ∫
x

0

e － u2 du 为误差函数 .

3. 计算结果及讨论

利用 FAC 程序，我们计算了双激发态 3p1 /2nl(n

= 11 － 16)，3p3 /2nl(n = 10—16)，3d3 /2nl(n =
7—12) 和 3d5 /2nl(n = 7—12) 的能级、自电离速率、

辐射跃迁速率，然后利用(2)—(8)式计算了 Ni17 +

离子经过这些中间态的双电子复合积分截面和速

率系数 .对于更高的里德堡态 3pnl(n = 17—35)，
根据量子亏损理论，我们对双激发态能级、自电离
速率和辐射跃迁速率进行了外推，得到了相应的积

分截面和速率系数 .
表 1 给出了 3p3 /210 l 和 3p1 /211 l 的部分双激发

态能量、自电离速率、辐射跃迁速率，以及 Ni17 +
离子

经过这些中间态的双电子复合积分截面，并与文献

［4］中的理论数据进行了对比 . 需要指出的是，与文
献［4］一样，我们根据 NIST 数据库的能级表对 3p1 /2

－ 3s1 /2，3p3 /2 － 3s1 /2，3d3 /2 － 3s1 /2和 3d5 /2 － 3s1 /2的能
级差进行了修正 . 这些是对双电子复合过程贡献最
大的双激发态 . 可以看到，本文计算的双激发态能
级与文献［4］的结果很好地符合，最大差别也小于
1%，特别是靠近阈值的态，由于积分截面反比于共
振能量，因此这些态对积分截面的贡献最大 . 两种
方法计算的自电离速率和辐射跃迁速率大部分差

别在 15%以内，但由于自电离速率比辐射跃迁速率
大两个量级左右，因此从(5)式可以看到，积分截面
主要由辐射跃迁速率决定 . 我们计算的辐射跃迁速
率大部分比文献［4］高约 10%—20% 左右，因此大
部分态的积分截面也高约 10%—20%左右 .

表 1 Ni16 + 离子双激发态 3p1 /211 l 和 3p3 /210 l 的部分能级、自电离速率、辐射跃迁速率，以及 Ni17 + 离子通过

这些中间态的双电子复合积分截面，并和 Fogle 等［4］的理论结果的比较

共振位置 / eV 自电离速率 Aa / ns － 1 辐射速率 A r / ns － 1 积分截面 /10 － 20 eV cm2

本文 文献［4］ 本文 文献［4］ 本文 文献［4］ 本文 文献［4］

(3p3 /210s1 /2 ) 2 0. 203 0. 206 1. 472 × 104 1. 356 × 104 70. 4 62. 8 213. 0 187. 5

(3p3 /210s1 /2 ) 1 0. 245 0. 243 4. 684 × 104 4. 347 × 104 89. 0 69. 7 134. 7 106. 5

(3p3 /210p3 /2 ) 3 1. 134 1. 139 2. 215 × 104 2. 164 × 104 74. 6 64. 1 56. 8 48. 6

(3p3 /210d3 /2 ) 3 2. 323 2. 311 1. 769 × 103 1. 952 × 103 126. 8 110. 5 44. 1 39. 2

(3p3 /210f7 /2 ) 5 2. 884 2. 901 1. 164 × 104 1. 297 × 104 113. 0 104. 7 52. 8 48. 7

(3p1 /211d5 /2 ) 3 5. 540 5. 537 9. 346 × 102 1. 028 × 103 80. 1 70. 0 11. 5 10. 3

(3p1 /211f5 /2 ) 3 5. 959 5. 987 5. 596 × 103 6. 053 × 103 85. 7 77. 5 12. 3 11. 7

(3p1 /211f7 /2 ) 3 5. 987 6. 016 7. 993 × 103 7. 871 × 103 87. 8 78. 6 12. 6 11. 2

(3p1 /211f5 /2 ) 2 6. 013 6. 020 1. 143 × 104 1. 973 × 104 90. 6 103. 6 9. 3 10. 6

(3p1 /211f7 /2 ) 4 6. 004 6. 022 1. 180 × 104 1. 066 × 104 84. 6 78. 1 15. 6 14. 3

通过对双激发态的精细结构能级求和，我们在

表 2 给出了 Ni17 +
离子经过双激发态 3p3 /210 l 和

3p1 /211 l 的不同角量子数的双电子复合积分截面，并
和文献［4］中的实验和理论数据进行了对比 . 可以
看到，我们计算的积分截面在实验误差内与实验完

全符合 .文献［4］采用多体微扰理论计算的一些积
分截面与实验符合得并不好，特别是 3p3 /2 10s 共振
态，主要是辐射跃迁速率的计算精度问题，或者他

们采用的辐射末态不够，也可能是电子关联效应考

虑的不好 . 在的计算中，我们不但考虑了相同主量
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子数组态之间的相互作用，也包含了近邻主量子数

组态之间的相互作用 .

表 2 Ni17 + 离子经过 3p3 /210 l 和 3p1 /211 l 共振态的双电子

复合积分截面，并与 Fogle 等［4］的理论及实验结果的对比

本文

/10 － 20 eV cm2

理论值［4］

/10 － 20 eV cm2

实验值［4］

/10 － 20 eV cm2

3p3 /210s 347. 7 294. 0 409(96)

3p3 /210p 192. 9 169. 0 205(46)

3p3 /210d 155. 9 152. 0 195(43)

3p3 /210f，…
b) 924. 4 913. 3 1003(181)

3p1 /211s 7. 3 6. 1 — a)

3p1 /211p 18. 2 16. 4 — a)

3p1 /211d 31. 4 27. 7 32(9)

3p1 /211f，…
c) 203. 9 216. 4 232(48)

a)实验未测出;b)包括了所有 3p3 /210 l 的共振，其中 l = 3—9;c)包括

了所有 3p1 /211 l 的共振，其中 l = 3—10.

为了与储存环的高精度实验
［4］
进行对比，我们

计算了自由电子速度分布满足(7)式时的双电子复

合速率系数 .我们选 kT⊥ = 1 meV，kT‖ = 0. 1 meV

与实验一致，计算的速率系数与文献［4］中的理论
及实验结果进行了对比，如图 1 所示 . 可以看到，不
论共振峰的位置还是强度与实验测量的结果都非

常符合 .

通过我们的理论计算和实验测量结果的对比，

检验了我们的理论计算的可靠性 . 接着我们进一步
把计算扩展到高里德堡态，更高能量的双电子复合

过程 .

图 1 Ni17 + 离子的双电子复合速率系数及与其他实验和理论的

对比(计算中取 kT⊥ = 1 meV，kT‖ = 0. 1 meV. 粗黑实线是本文

结果，细灰色实线是 Fogle 等［4］采用多体微扰理论计算的结果，

具有噪声背景的灰色线是 Fogle 等［4］的实验结果)

根据量子亏损理论，对于更高的双激发共振里

德堡态 3pnl(n = 17—35) 或 3dnl(n = 13—31)，我
们利用 3p16 l或 3d12 l的双激发态能级、自电离速率
和辐射跃迁速率进行了外推，得到了相应的积分截

面和速率系数 .对能级进行外推的公式如下:
E3pnl － E3p16 l

= 13. 6 (× 172

(16 － μ l)
2 － 172

(n － μ l)
)2 ( eV)，

(n = 17—35)，
E3dnl － E3d12 l

= 13. 6 (× 172

(12 － μ l)
2 － 172

(n － μ l)
)2 ( eV)，

(n = 13—31)， (9)

这里 μ l 为高激发态电子的量子亏损，可以通过相邻

的能级差计算得到，这里采用单通道近似
［12］.

对辐射跃迁过程，当只有一个活动电子时，对

自发辐射速率的外推分成两种情况:一是 3pnl 到
3snl 的跃迁过程，由于 nl 为高里德伯态，它对内层
3p 到 3s 跃迁过程的影响应该随着 n 的增加越来越
小，见图 2( a)，因此当 n > 16 我们就用 n = 16 的值
来近似 .由于 3p12 l 已经是双激发态，而本文忽视级
联辐射过程，所以我们对 3d12 l 的辐射速率进行外
推时不需考虑这种情况 . 二是外层电子从 3pnl 到
3pn′l′或者从 3dnl 到 3dn′l′ 的跃迁过程 . 根据量子
亏损理论，辐射速率随主量子数 n 的增大逐渐呈现
n －3
标度
［13］，从图 2(b)可以看到 n3A r

随主量子数 n
的增大逐渐趋向常数，因此对 n > 16 的情况，可以
用 n －3
标度关系进行外推 . 由于考虑了组态相互作

用，所以计算结果中包括了辐射过程中存在两个活

动电子的情况，考虑到这样过程的辐射跃迁速率很

小，我们仍按照 n －3
标度律来外推这类辐射跃迁速

率 .对自电离过程，对 n > 16 的情况，自电离速率也
存在近似 n －3

标度关系
［13］.图 2( c)给出了几个计算

的例子，可以看到 n3A a
随着主量子数 n 的增大逐渐

趋向常数
［13］，因此我们仍然按照 n －3

标度律来外推

自电离速率 .
图 3 是对应于 3p3 /2nl(n = 10—0) 和 3p1 /2nl(n

= 11—20) 的不同角量子数的积分截面 .可以看到，
积分截面不仅随着主量子数 n 的增加而逐渐减小，
而且随着角量子数 l 的增加而减小 . 对我们计算的
体系，A a  A r，根据(5)式，积分截面 SDR

ij ∝ A r
近似

成立 .由于 A r
随着 n 的增大存在趋于常数和 n －3

标

度变化两种情况，所以 SDR
ij 随着 n 的增大不一定符
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合 n －3
标度 . 对于本文计算的体系，当从 3p16 l 到

3s16 l 的辐射速率远远小于以 3p16 l 为初始能级的

其他所有辐射速率之和时，SDR
ij 随着 n 的增大才基

本符合 n －3
标度 .

图 2 Ni16 + 离子双激发态 3p1 /2，3 /2 ns1 /2 ( n = 11—16) 四个通道中辐射速率和自电离速率随主量子数 n 的变化规律 ( a) 3p1 /2，3 /2 ns1 /2 ( n

= 11—16) 到 3s1 /2 ns1 /2 ( J = 1) 的辐射速率随 n的变化规律;( b) 3p1 /2，3 /2 ns1 /2 ( n = 11—16) 到能级 3p1 /23p3 /2 ( J = 1) 的辐射速率随 n的

变化规律;( c) 3p1 /2，3 /2 ns1 /2 ( n = 11—16) 的自电离速率随 n 的变化规律

图 3 Ni17 + 离子经过双激发态 3pnl 的不同角量子数 l 的积分截面 ( a)对应 3p3 /2 nl( n = 10—20) 中间态;( b)对应 3p1 /2 nl( n =

11—20) 中间态

包含这些外推的高里德伯态，我们仍然采用文献

［4］的实验双温分布: kT⊥ = 1 meV，kT‖ = 0. 1 meV
重新计算了通过双激发态 3pnl(n≤ 35) 和 3dnl(n≤

31) 的双电子复合速率系数，如图 4.可以看到速率系
数，随着共振能量增加逐渐降低，并在较高的能区收

敛于连续态.另外，对比两个共振态 3pnl(n ≤ 35) 和
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3dnl(n≤31) 的速率系数，可以发现 3pnl(n≤35) 有
两个系列 3p1 /2nl(n ≤ 35) 和 3p3 /2nl(n ≤ 35)，而
3dnl(n≤ 31) 只有一个系列，这是由于实验分辨率不

足以分开 3d3 /2nl(n ≤ 31) 和 3d5 /2nl(n ≤ 31) . 希望
兰州近代物理研究所的储存环实验可以测量到 Δn =
0 的这几个双电子复合系列.

图 4 Ni17 +离子通过双激发态 3pnl(n ≤ 35) (a)和 3dnl(n≤ 31) (b)的双电子复合速率系数(计算中取 kT⊥ = 1 meV，kT‖ = 0. 1 meV)

在实际的应用中，不论是天体物理或实验室环

境中，等离子体的自由电子都是麦克斯韦分布的，

因此我们也计算了该分布下 Ni17 +
离子 Δn = 0 跃迁

的双电子复合速率系数，见图 5. 可以看到，速率系
数随主量子数 n 的增加而逐渐减小，但并没有明显

的标度关系，这是与图 3 中的积分截面一致的 .对比
3pnl 和 3dnl系列，可以发现当温度大约小于 100 eV
时，前者的速率系数大，这主要是由于前者有很多

靠近阈值的共振态;而当温度约大于 100 eV 时，后
者的速率系数大，这主要是由于后者的统计权重大 .

图 5 利用自由电子麦克斯韦分布计算的 Ni17 + 离子双电子复合速率系数 ( a)通过共振激发态 3p3 /2 nl( n ≤ 35) ;( b) :通过共振

激发态 3p1 /2 nl( n ≤ 35) ;( c) :通过共振激发态 3dnl( n ≤ 31)
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4. 结 论

本文使用相对论多组态方法研究了类钠 Ni17 +

离子 Δn = 0的双电子复合过程，得到了通过 3pnl(n
≤ 16) 和 3dnl(n ≤ 12) 各双激发态的积分截面和
速率系数 .靠近阈值的共振态积分截面在实验误差
内与 Fogle 等［4］的实验很好地符合，并好于他们的
多体微扰理论计算 . 基于量子亏损理论，我们研究
了包含高里德堡态的共振双激发态的标度性质，发

现辐射跃迁和自电离速率仍能保持较好的 n －3
标度

关系，利用该标度关系我们得到了接近激发阈值的

所有共振积分截面，并计算了对应的速率系数 . 电
子数小于 9 的离子的 Δn = 0 双电子复合过程，主要
是离子 2s 到 2p 的激发并俘获一个自由电子，但类
钠 Ni17 +
离子不但有 3s 到 3p 的激发过程，还有 3s 到

3d 的激发，特别是我们发现后者的速率系数在电子
温度约大于 100 eV 时，要比前者大 .值得提醒的是，
我们的计算并没有包含 Δn = 1 的双电子复合过程，
在较高的温度，Δn = 1 的双电子复合速率系数要大
于 Δn = 0 的情况，一些低共振态会进入 Δn = 0 系
列中，本文不再详细讨论 .
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Abstract
We studied the dielectronic recombination processe of Ni17 +

( 3s ) through the resonant doubly excited states
Ni16 +
(3pnl，3dnl) ( Δn = 0 ) using the Flexible Atomic Code ( FAC) which is based on a relativistic configuration

interaction method. We obtained the cross sections and the rate coefficients and compared them with the experimental data
and other theoretical results. The integrated cross sections through the resonant doubly excited states 3p3 /210 l and 3p1 /211 l
are in a good agreement with the measurements within the experimental errors. In combination with quantum defect theory，
we have found out that the radiative rates and the auger rates of the resonant doubly excited states involving high Rydberg
states obey a good scaling law，by means of which we obtained the integrated cross sections and the rate coefficients of all
the resonances close to the thresholds. A comparison of the series 3pnl and 3dnl indicates that the rate coefficients of the
former are larger when the temperature is below ～ 100 eV，and are smaller when the temperature is higher.
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