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相对论扭曲波方法是研究微观粒子碰撞动力学过程的常用理论方法. 本文基于多组态 Dirac-Hartree-Fock

(MCDHF)方法以及相应的程序包 GRASP 92/2K/2018和 RATIP, 发展了一套电子与原子碰撞激发过程的全

相对论扭曲波方法和程序. 计算了极化电子与原子碰撞激发过程的总截面、微分截面、态多极以及碰撞激发

后辐射光子的积分和微分 Stokes参数等. 讨论了电子关联效应、Breit相互作用和等离子体屏蔽效应对碰撞

激发截面的影响. 该方法和程序的发展为详细研究复杂靶离子的碰撞激发过程和讨论电子关联效应以及

Breit相互作用对碰撞激发过程的影响提供了条件.
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1   引　言

电子与原子 (离子)碰撞激发 (electron impact

excitation)是最常见的微观粒子非弹性散射过程,

主要包括直接碰撞激发和间接碰撞激发 [1–8]. 直接

碰撞激发是指原子直接吸收入射电子的能量从一

个态激发到另一个高激发态的过程, 该过程中原子

吸收的能量等于入射电子减少的能量 [4,5]. 间接碰

撞激发又称为共振激发, 根据独立过程近似, 间接

碰撞激发被视为一个两步过程: 靶原子中的电子首

先吸收入射电子的能量跃迁至激发态, 同时入射电

子被俘获至束缚态而形成中间双激发态, 中间双激

发态再通过自电离跃迁到较低激发态 [6–8]. 值得注

意的是, 间接碰撞激发与直接碰撞激发的初态和末

态可以相同, 这两个过程会同时发生.

电子与原子 (离子)的碰撞激发、电离和复合

过程是天体、实验室和聚变等离子体中最为重要的

碰撞动力学过程 [9–25]. 高精度的碰撞截面和速率

系数在等离子体状态的诊断中具有重要的应用价

值 [17–25]. 如在等离子体中, 电子温度和密度的测量

主要由辐射光谱的强度确定, 而谱线的辐射强度主

要由碰撞速率系数等参数确定. 在天体物理中, 研

究者们通常通过分析电子与原子 (离子)碰撞后产

生的谱线强度比来确定等离子体中电子的温度和

密度. 另外, 对这些过程的系统研究有助于深入理

解微观粒子体系间的相互作用机制和探究各种微

观物理效应 [9–25].

实验方面, 电子束离子阱 (EBIT)可以在很小

的体积中产生并约束高电荷态离子, 能提供近乎各

种高电荷态离子的光谱, 并且有很窄的电荷态分

布. EBIT可以对电子与离子和离子与离子碰撞的
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各种过程的截面进行绝对测量, 非常适合于研究电

子与高电荷态离子的碰撞动力学过程 [26–31]. 除此

之外, 实验方面还有用于研究电子与原子 (离子)

碰撞激发过程的交叉束或能损方法 [32–43]. 例如: 交

叉束辐射方法被用于测量相对电子碰撞激发截面,

在高能情况下与玻恩近似的结果符合较好 [32]; 交

叉电荷束方法是用可变能量的电子轰击靶离子, 被

用于测量低离化态离子的绝对总截面, 优点是精确

性好 [33,34]; 交叉束能损方法通常被用于测量不同角

度的微分散射截面 [35–37]; 合并电子离子束能损方

法可以探测非弹性散射出来的低能电子, 具有更高

的检测灵敏度和更窄的电子能量分布 [38–43]. 近年

来, 随着重离子加速器冷却储存环 [44–46]、电子能量

损失谱仪 [47–49]、冷靶反冲离子动量谱仪 [50–52]、磁光

阱 [53–55]、同步光子探测 [56,57] 和辐射囚阱 [58,59] 等实

验技术的迅速发展, 已经可以对电子与离子或原子

碰撞激发的绝对截面进行高精度测量.

理论方面, 目前常用的方法主要有平面波 Born

方法 [60,61]、紧耦合方法 [62–67]、R矩阵方法 [68–70] 和扭

曲波方法 [71–76] 等. 其中, 平面波 Born方法是最简

单的理论方法 [60,61], 主要适用于处理高能散射问

题. 其假设入射电子的波函数为平面波, 忽略了靶

产生的势对连续电子波函数的影响以及连续电子

与束缚电子的交换效应 [60,61]. 通过这种方法, 可以

计算广义振子强度, 进而得到散射截面等关键物理

量. 优点是方法简单, 计算低能散射或近阈值的散

射时, 激发截面会远大于真实值. 紧耦合方法是将

靶原子的最外层电子和连续电子作为活动电子, 并

将原子核和其他电子的静电势用模型势代替 [62,63,67].

它通过求解耦合微分方程, 得到系统从初态到某一

末态之间的跃迁概率和相应的截面 [62,63,67], 该方法

适用于处理中低能散射问题. R矩阵方法的主要思

想是将空间区域分成内区和外区两个部分. 在内区

中连续态与束缚态的计算类似, 主要计算 (N + 1)

体系的波函数. 然而, 在外区通过近似波函数来描

述散射态的行为. R矩阵方法是一种处理低能散射

问题非常有效的方法. 扭曲波方法是通过构造一个

尽可能反映电子与靶之间相互作用的扭曲波来近

似描述散射电子的波函数, 不仅改进了平面波方

法, 而且可以很好地处理连续电子与束缚电子之间

的关联和交换效应. 它具有非常好的适用性、简洁

性和灵活性, 对研究中低能散射问题具有很好的优

势, 目前被广泛地应用于电子与原子 (离子)碰撞

的研究中 [9,25,77,78].

碰撞动力学过程的研究中, 除了获得散射截面 [77]

和速率系数 [78] 外, 碰撞激发后辐射光子的 Stokes

参数也是实验和理论研究的热点. Stokes参数的获

取可以用来揭示碰撞过程的各向异性特征以及确

定碰撞激发所产生的电子云取向, 从而深入了解碰

撞激发的物理机制. 理论方面: Macek和 Jaecks[79]

给出了原子、光子与离子符合实验方法并提出了角

关联参数理论, 得出了散射振幅与符合测量概率之

间的关系; Barstschat等 [80,81] 描述了自旋极化电

子与原子碰撞激发过程中的微分和积分 Stokes参数

测量理论; Khalid和 Kleinpoppen[82] 给出了极化电

子与极化原子碰撞的角关联参数理论; Raeker等 [83]

推导了电子云与态多极以及极化电子碰撞的散射

振幅之间的关系. 实验方面: Kłosowski等 [84,85] 将

磁角转换方法引用在符合实验的测量中实现了全

角度测量; Hussey等 [86,87] 利用给定频率和极化的

激光激发原子的同时在给定散射角上测量散射概

率, 通过选择激光能量来分辨激发态的精细结构,

确定电子碰撞激发原子在完整散射几何上的微分

截面.

本文基于全相对论性的多组态 Dirac-Hartree-

Fock (MCDHF)理论方法 [88–93] 以及大规模计算

原子结构和跃迁性质的程序包 GRASP 92/2K/

2018[94–96] 和RATIP[97,98], 介绍了我们进一步发展的

相对论扭曲波方法. 详细研究了电子与原子碰撞激

发过程中的电子关联效应对总截面、微分截面、态

多极、微分和积分 Stokes参数 (角关联参数)、取向

参数的影响, 以及等离子体屏蔽效应对碰撞激发的

影响. 

2   相对论扭曲波方法
 

2.1    连续态波函数的计算

相对论理论框架下, 连续态波函数的分波展开

可写为 [99,100]
 

|εm ⟩ = c

(
1

pεc

)1/2

4π
∑
κ

∑
ml

cmeiδκilC

×
(
l
1

2
j;ml,ms,m

)
Yms−m

l uεκm, (1)

κ j = l−
1/2 j = l + 1/2 κ = l κ = −(l + 1) ε

式中,    为连续电子的相对论量子数, 对于  

 和    态 ,    和   ;    为
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c p εc

cm δκ

C m ml ms

Yms−m
l

电子的动能;    为光速;    为动量;    为电子的能

量 (包括静止质量);    表示归一化系数;    为库

仑相移;   为 C-G系数;   ,   和  分别为连续

电子总角动量、轨道角动量和自旋磁量子数在 Z

轴的分量;    为球谐函数. 单个连续电子的

Dirac自旋轨道波函数 [101–103] 可以表示为 

uεκm =
1

r

[
Pεk (r)χκm(θ, φ)

iQεk (r)χ−κm(θ, φ)

]
, (2)

χκm(θ, φ) Pεκ Qεκ式中,   为自旋函数.   和  分别为连

续电子径向波函数的大、小分量 [9], 其满足耦合的

Dirac方程 [25,77]:  (
d
dr

+
κ

r

)
Pεk (r)−

(
2c− ε

c
+

Y (r)

cr

)
Qεk (r)

= −χ(P ) (r)/r,(
d
dr

− κ

r

)
Qεk (r) +

(
−ε

c
+

Y (r)

cr

)
Pεk (r)

= χ(Q) (r)/r, (3)

Y (r) χ(P ) χ(Q)式中,    为直接势. 非齐次项    ,    可以

表示为 

χ(p) = X(p) +
r

cq̄a

∑
b ̸=a

δκbκa
εabQb, (4)

 

χ(Q) = X(Q) +
r

cq̄a

∑
b̸=a

δκbκa
εabPb, (5)

εab X(p) X(Q)其中,    为拉格朗日乘子 ,    和   为交换

势, 其详细的定义和求解参考文献 [104,105]. 

2.2    散射振幅和总截面

|εimsi ⟩
|PiJiMi ⟩

|PfJfMf ⟩ |εfmsf ⟩

扭曲波理论中, 对给定入射能量和自旋分量的

电子  和给定宇称总角动量以及角动量在

Z 轴分量的原子态  , 碰撞激发到末原子态

 , 散射电子态为  的散射振幅 [106–108]

可写为 

f
(
JiMimsi , JfM fmsf

)
=

2a0π1/2

ki

∑
li,ji,mi,lf
mif ,jf,mf

∑
J,M

(i)li−lf (2li + 1)
1/2

× exp [i (δκi + δκf)]Y
mlf
lf

C
(
li
1

2
0msi ; jimi

)
× C

(
lf
1

2
mlfmsf ; jfmf

)
C (JijiMimi; JM)

× C (JfjfMfmf; JM)T (γi, γf) , (6)

i f其中, 下标   和   分别表示碰撞电子和靶离子的初

a0 ki

C(JtjtMtmt; JM)(t = i, f)

lt jt

mst mlt mt

mli = 0 J M

ki p ε

态和末态;   为玻尔半径;   为入射电子的相对论

波数;   是 C-G系数; 1/2,

 和  分别表示碰撞电子的自旋量子数、轨道量子

数和总角动量量子数,  而量子数   ,    和  

是它们相对于量子化 Z 轴的分量; 在束状碰撞中

 ,    和   分别为碰撞体系 (电子+靶离子)

的总角动量及其 Z 分量量子数 [78,109]. 入射电子的

相对论波数  与动量  或能量  的关系 [78,93] 为 

k2i =
p2a20
ℏ2

= ε
[
1 +

α2

4
ε
]
, (7)

ε α = e2/ (ℏc)  的单位为 Rydbergs,   为精细结构常

数. 散射矩阵元 T 可以表示为 

T (γ1, γ0)

= ⟨γfJf, εfκf; J |
N+1∑

p,qp<q

1

rpq
+VBreit |γiJi, εiκi; J ⟩, (8)

|γiJi, εiκi; J ⟩ ⟨γfJf, εfκf; J |
rpq

VBreit ωqp → 0

  和   分别为碰撞体系初态

和末态的波函数;    为两个电子之间的距离 ;

 为 Breit相互作用算符 [109–113], 当   时

表示为 

VBreit=−
N∑

p>q=1

1

rqp

[
αq·αp+

(αq·rqp) (αp·rqp)
r2qp

]
, (9)

αq αp其中,   和  是 Dirac矩阵.

微分截面可写为 

dσ
dkf

=
1

2Ji + 1

∑
Mi,Mj

1

2

∑
msi ,msf

∣∣f(JiMimsi , JfM fmsf
)
∣∣2.
(10)

散射总截面表示为 

σif (ε) =

∫∫
dσ
dkf

sinθdθdϕ

=
8πa20

k2i (2Ji + 1)

∑
J

(2J + 1)×
∑
κ,κ′

|T (γf, γi)|2. (11)
 

2.3    Stokes 参数

图 1给出了极化电子与光子符合实验示意图,

Stokes参数定义 [114] 为 

P1 =
Iy (0◦)− Iy (90◦)

Iy (0◦) + Iy (90◦)
, (12)

 

P2 =
Iy (45◦)− Iy (135◦)

Iy (45◦) + Iy (135◦)
, (13)

 

P3 =
Iy (RHC)− Iy (LHC)
Iy (RHC) + Iy (LHC)

, (14)
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Iy (θ)

θ Iy (RHC)
Iy (LHC)

其中,   为所探测受激态退激偶极辐射光子偏

振化方向与 Z 轴成  夹角时的偏振光强,  

和  分别为右旋和左旋极化光子的强度. 根

据 Bartschat等 [80,83] 的理论可以得到 Stokes参数

与态多极的关系为 

P1 =
1

Iy

{
1 1 2

J1 J1 Jf

}(√
3

2
G2 (J1) ⟨T (J1)+20⟩

−G2 (J1)Re
[
⟨T (J1)+22⟩

])
, (15)

 

P2 = − 2

Iy

{
1 1 2

J1 J1 Jf

}
G2 (J1)Re

[
⟨T (J1)+21⟩

]
,

(16)
 

P3 = − 2

Iy

{
1 1 1

J1 J1 Jf

}
G1 (J1) Im

[
⟨T (J1)+11⟩

]
,

(17)

式中, 

Iy =
2

3

(−1)
J1+Jf

√
2J1 + 1

G0 (J1) ⟨T (J1)+00⟩

+

{
1 1 2

J1 J1 Jf

}(√
1

6
G2 (J1) ⟨T (J1)+20⟩

+G2 (J1)Re
[
⟨T (J1)+22⟩

])
; (18)

Gk (J)  为原子核自旋引起的修正系数, 

Gk(J)=
1

2I+1

∑
F

(2F+1)2

{
J F I

F J K

}
, (19)

 

F = J + I. (20)

⟨T (J1)+KQ⟩这里, I 为原子核的自旋量子数. 态多极 

由密度矩阵理论引入, 散射后靶原子激发态 (总角

动量为 J )的密度矩阵可用态多极展开 [25]. 态多极

主要由散射振幅决定, 具体计算过程参考文献 [80].

实验中如果只测量 Stokes参数而不符合测量

散射电子时, 所得到的参数称为积分 Stokes参数.

理论上计算积分 Stokes参数是将所有的态多极在

散射角空间积分得到积分态多极, 将积分态多极代

入 (15)式—(20)式可得到积分 Stokes参数: 

P1 =
1

Iy

{
1 1 2

J1 J1 Jf

}√
3

2
G2 (J1) ⟨T (J1)+20⟩,

(21)
 

P2 = − 2

Iy

{
1 1 2

J1 J1 Jf

}
G2 (J1)Re

[
⟨T (J1)+21⟩

]
Py,

(22)
 

P3 = − 2

Iy

{
1 1 1

J1 J1 Jf

}
G1 (J1) Im

[
⟨T (J1)+11⟩

]
Py.

(23)

⟨T (J1)+20⟩
从 (21)式可以得出, 积分 Stokes参数 P1 正比于

 , 而且与入射的极化度无关. 对于非极化

电子, P2 和 P3 为 0; 对于极化电子, P2 和 P3 正比

于电子的极化矢量 Py. 

3   电子关联效应对激发总截面和微分
截面的影响

5p53/26p3/2

图 2以中性 Xe原子的亚稳态 5p56s J = 2

能级到  (J p = 2+)能级的碰撞激发为例,

给出了电子关联效应对激发总截面的影响. 为了讨

论电子关联效应的贡献, 我们使用了两种关联模

型. 其中, 模型 A为单组态近似, 包含了 5s25p6, 5s2

5p56s和 5s25p56p组态, 共有 15个组态波函数. 计

算中 n = 1—4的轨道为原子实轨道, 价轨道包括

5s, 5p, 6s和 6p. 模型 B中加入了 5p55d作为参考

组态, 并将 5d3/2 和 5d5/2 轨道作为价轨道. 同时,

我们利用活动空间方法, 还包含了占据轨道 5s和

5p电子单或双激发到所有关联轨道的组态. 其中,

亚稳态有 963个组态波函数 , J p = 2+的态共有

778个组态波函数. 图 2给出了利用这两种相关模

型计算的激发截面, 并与 Jung等 [115] 的实验结果

进行对比. 可以发现, 在低能区域, 单组态近似的

结果远大于多组态模型 B的计算结果. 随着入射
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图 1    极化电子与光子 Stokes参数测量示意图

Fig. 1. Schematic diagram of polarized electron and photon

Stokes parameter measurement.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 3 (2025)    033401

033401-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


电子能量的增大, 两种模型计算结果的差别逐渐减

小, 而且模型 B的结果变化趋势与实验符合得非

常好. 这表明在低能碰撞中, 电子关联效应占据主

导地位, 然而在高能碰撞中, 电子碰撞激发截面受

靶态波函数的影响较小. 模型 A和 B的计算中, 除

了组态相互作用不同外, 这两种模型所选择的势也

不同. 在模型 A中, 我们选择的势是占据轨道单电

子产生的平均势; 模型 B中, 则包含了 Core-价和

Core-Core关联势. 因此, 模型 B计算的精度要比

模型 A的精度高. 尽管模型 B计算结果的精度有

所提高, 但是理论和实验结果明显还有一定的差

距, 高阶 Born近似的贡献还需要进一步考虑.
  

60

50

40

30

E
IE

 c
ro

ss
 s

e
c
ti
o
n
/
(1

0
-

1
6
 c

m
2
)

20

10

0

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Incident electron energy/eV

p=2+

图 2　Xe原子的激发截面随入射电子能量的变化, 方形为

模型 A的结果 , 三角形为模型 B的结果 , 带误差条的圆形

为 Jung 等 [115] 的实验结果 (数据图片来自于文献 [116])

Fig. 2. Excitation cross  section of  Xe atom varies  with the

energy  of  incident  electron.  The  square  represents  the  res-

ults of model A, the triangle represents the results of model

B, and the circle with error bars represents the experiment

results of Jung et al[115]. From Ref. [116].
 

图 3给出了电子关联效应对入射电子能量为

8 eV时, Hg原子从基态激发到 6s6p 3P1 的碰撞激

发微分截面的影响, 并与 Goeke等 [117] 利用符合测

量技术的实验结果比较. 对于高 Z 中性原子, 由于

其具有较强的关联效应, 大规模电子组态的扩展非

常必要 [77]. 为了详细讨论电子关联效应对激发截

面的影响, 采用 3种计算模型来描述靶态波函数.

模型 I是单组态近似, 原子实轨道包含主量子数

n = 1—5的轨道, 价轨道包括 6s, 6p1/2 和 6p3/2. 这

些单电子轨道波函数用扩展能级 (EOL)方法 [77,93]

优化, 电子组态只包含了 6s2 和 6s6p J = 1, 共有

3个能级; 模型 II中, 将基态和激发态分成 2组分

别优化, 而且单电子轨道中进一步加入 6d和 6f作

为关联轨道, 并包含一个或两个虚电子激发到关联

轨道的电子组态; 模型 III中, 进一步加入 n = 7

的单电子轨道作为关联轨道, 也包含一个或两个虚

电子激发到 7l关联轨道的电子组态.
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图 3　入射电子能量为 8 eV时, 不同计算模型下Hg原子1S0 -
3P1 电子碰撞激发微分截面 , 其中 SC为模型 I单组态近似

的计算结果, 6l为模型 II的计算结果, 7l为模型 III的计算

结果, Experiment为 Goeke等 [117] 的实验结果

Fig. 3. Differential cross sections of electron collision excita-

tion of Hg atom 1S0 -3P1 under different calculation models,

when the  incident  electron energy is  8 eV.  The SC repres-

ents  the  calculation  results  of  single  configuration  approx-

imation  of  model  I,  6l  represents  the  calculation  results  of

model  II,  7l  represents the calculation results  of  model  III,

Experiment represents the results of Goeke et al[117].
 

Ymlf
lf

θ

由图 3可以看出, 在整个散射角范围内激发截

面减小了一个量级. 对于低能散射, 随着散射角的

增大, 激发截面减小得比较缓慢. 单组态计算的结

果在散射角为 120o 时出现了极小点, 模型 II和模

型 III的计算结果在 100o 时出现了极小点. 这是因

为散射振幅计算公式中的球谐函数  是散射角

 的函数, 不同分波通道求和之后会在一定的角度

出现极小值, 此现象在物理上可以理解为不同分波

通道干涉最小值的点. 另外, 对不同模型的计算结

果与实验结果相比较可以发现: 利用模型 I的计算

结果与实验结果相差非常大, 利用模型 II的计算

结果已经接近于实验结果. 当散射角小于 50°时,

利用模型 III的计算结果与实验结果符合得非常

好. 但是当散射角大于 50°时, 目前的理论和实验

还有比较大的差别.
 

4   共振激发对总截面的影响

共振激发可以看成两步过程, 即俘获和自电

离, 共振截面 [108] 可写为
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σres
εi

(βiJiMi − βfJfMf)

=
∑
k

σcap
εi

(βiJiMi − βkJkMk)

×B (βkJkMk − βfJfMf) , (24)

σcap式中,   为俘获截面. 自电离过程的分值比 B 为
 

B(βkJkMk − βfJfMf)

=
Aa(βkJkMk − βfJfMf)∑

m

Aa(k −m) +
∑
m′

Ar(k −m′)
, (25)

Aa(k −m) Ar(k −m′)其中,    和   是能级之间的自电

离和辐射概率.

Ba46+离子M2线的共振过程可以表示为
 

e− (εiliji) + Ba46+(2p6; Ji = 0,Mi = 0) →

Ba45+(2p5nln′l′; JkMk) →

Ba46+(2p53s; Jf = 2,Mf) + e− (εflfjf) . (26)

图 4以类氢 Ba46+离子从基态 2p6 J = 0到 2p5

3s J = 2的磁能级之间的激发截面为例, 讨论了共

振激发对总截面的影响. 初态和末态波函数的计算

中, 不仅包含了 2s22p6 和 2s22p53s参考组态, 而且

包 含了 2s22p53p,  2s22p53d,  2s2p53s,  2s2p53p和

2s2p53d参考组态, 其中共包括 37个能级. 对于低

能量且高量子数的连续轨道波函数, 连续轨道不能

很快达到正弦渐近行为, 并且在散射矩阵元的计算

中, 大半径处连续轨道的贡献也非常大. 因此有必

要计算非常大 r 的连续态波函数, 在该工作中选取

最大的 r = 190a0.

图 4的计算包括了从基态到 4l 5l',  4l 6l' 和

5l 5l' 共振激发的贡献, 可以看出共振结构在该能

量范围内非常明显. 当入射电子能量在 5—5.2 keV
之间时, 4l 5l' 双激发共振占主导, 其中共振贡献的

激发截面提高超过直接激发截面的 2倍. EBIT装

置实验 [118] 中发现, 由于共振激发, 在该能量范围

内M2辐射线强度增强了 50％. 文献 [119]中, 4l 6l'

和 5l 5l' 的贡献被认为非常小而无法在实验中观察.

但是在极化的实验测量中, 这两个共振过程是比较

明显的. 从目前的工作可以看到, 5l 5l' 和 4l 6l' 的

贡献相对较小, 4l 6l' 比 5l 5l' 共振过程的贡献更小. 

5   碰撞激发后辐射光子的 Stokes参数
和态多极

图 5给出了入射电子能量为 45 eV时, 包括不

同分波情况下的电子与 Ca原子从基态到 4s4p 1P1
的微分 Stokes参数, 并与 Dyl等 [120] 利用电子与光

子符合实验方法的测量结果比较. Ca原子 4s2 1S0-

4s4p 1P1 的激发能为 2.93 eV, 当入射电子能量大

于 40 eV时, 属于中能碰撞过程, 从理论的角度而

言, 激发截面可以很快达到收敛. 计算 Ca原子靶

态波函数只包含了单组态的计算, 即参考组态只包

含了 4s2 和 4s4p J = 1. 比较包含不同分波的计算
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发截面 (数据图片来自于文献 [108])

Fig. 4. Excitation cross sections from ground state 2p6 J = 0

 to 2p53s J = 2 magnetic energy levels. From Ref. [108].
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大分波量子数, Experiment为 Dyl等 [120] 的实验结果

κ

Fig. 5. Collision  excitation  differential  Stokes  parameters

P1, P2 and –P3 of electron and Ca atom from ground state

to 1P1, when the incident electron energy is 45 eV.    is the

maximum partial  wave  quantum number,  and  Experiment

represents the results of Dyl et al[120].
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结果可以发现, 包含最大分波为 30和 80时, Stokes

参数振荡非常大, 尤其是对于 P3. 只有分波达到

120时, Stokes参数的变化才趋于光滑. 与实验相

比较可以看出, 目前我们的计算结果与 Dyl等 [120]

的实验结果符合得非常好.

⟨T (J)+11⟩un

⟨T (J)+20⟩un ⟨T (J)+21⟩un

图 6为入射电子能量为 8 eV时, Hg原子从基

态激发到 3P1 的归一化的态多极, 并与 Sohn等 [122]

的实验结果进行比较. 可以看出, 由于入射电子能

量比较低, 电子关联效应的影响非常显著. 比较不

同模型的计算结果可以发现, 散射角小于 30°时, 单

组态和多组态计算的结果差异较小且与实验结果吻

合较好. 图 6(d)中的电子关联效应使得 

的值减小, 当散射角大于 50°时, 态多极逐渐接近

于 0, 而且随着散射角的增大, 实验结果逐渐靠近

于多组态的计算结果. 对于  ,  

⟨T (J)+22⟩un

⟨T (J)+00⟩py ⟨T (J)+20⟩py
⟨T (J)+21⟩py

⟨T (J)+22⟩py

和  (图 6(a)—(c)), 在实验测量的角度范

围内, 理论计算和实验测量结果的变化趋势符合得比

较好, 但是理论与实验之间还有一定的差别. 对比

极化电子散射的态多极 (图 6(e)—(i))可以发现, 对

于  和   单组态的计算结果与实

验似乎符合得非常好, 但是对于其他 (如 

和  )多组态的计算结果与实验符合得比

较好. 对于低能散射, 电子关联效应非常强, 实验

上测量微分态多极参数也非常困难. 目前我们只能

找到一组实验结果, 实验上也并未给出相应的误差

分析, 我们建议高精度的实验是必要的.

态多极的计算结果依赖于入射电子的能量 [119],

图 6中单组态和多组态的计算结果差异较大. 图 7

则给出了入射电子能量为 15 eV时, Hg原子从基
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图 6    入射电子能量为 8 eV时 , 不同关联模型下计算的 Hg原子 1S0 -3P1 归一化的态多极 , 其中 SC为利用单组态计算的结果 ,

MC 6l为考虑了 6l关联轨道的计算结果, MC 7l为考虑了 7l关联轨道的计算结果, Experiment为 Sohn等 [122] 的实验结果

Fig. 6. Normalized state multipoles of Hg atom 1S0 -3P1 calculated under different correlation models, when the incident electron en-

ergy is 8 eV. The SC represents the calculation results using a single configuration, MC 6l represents the calculation results consid-

ering the 6l correlation orbit, MC 7l represents the calculation results considering the 7l correlation orbit, and Experiment refers to

the results of Sohn et al[122].
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⟨T (J)+00⟩py
K = 2

态激发到 3P1 的归一化的态多极, 并与 Srivastava

等 [121] 的理论结果和 Sohn等 [122] 的实验结果作比

较. 图 7(e)—(i)给出了横向极化电子碰撞激发的

态多极, 通过比较不同模型的计算结果可以发现,

电子关联效应对态多极的影响与非极化电子碰撞

对态多极的影响非常类似. 当散射角较小时, 电子

关联效应的影响比较小. 随着散射角的增大, 电子

关联效应逐渐显现, 但是其影响比电子关联效应

对激发微分截面的影响小. 理论与实验结果相比

可以发现, 部分结果符合较好, 而另一部分结果存

在符合较差的情况. 例如, 图 7(e)为值比较小的

 , 并且理论与实验符合得相对较好. 但

是, 对于  的态多极 (图 7(g)—(i)), 理论计算

结果与实验测量值的差别非常大, 不仅理论值与实

验值的变化趋势不一样, 而且理论值与实验值之间

的符号都互不相同. 通过对实验结果以及不同模型

的计算结果比较, 可以得到: 电子关联效应对小角

散射的影响比较小, 随着散射角增大, 电子关联效

应的影响逐渐变大, 但是相比电子关联效应对激发

截面的影响较小. 对于非极化电子散射的态多极,

实验与理论结果符合得非常好, 对于极化电子散射

的态多极, 理论与实验结果还有很大的差别, 还需

要理论与实验做进一步的研究. 

6   等离子体屏蔽效应对碰撞激发的
影响

等离子体中, 热力学效应和库仑效应同时存
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图 7    入射电子能量为 15 eV时 , 不同关联模型下计算的 Hg原子 1S0 -3P1 归一化的态多极 , 其中 SC为利用单组态计算的结果 ,

MC 6l为考虑了 6l关联轨道的计算结果 , MC 7l为考虑了 7l关联轨道的计算结果 , RDW R 为 Srivastava等 [121] 的理论结果 ,

Experiment为 Sohn等 [122] 的实验结果

Fig. 7. Normalized state multipoles of Hg atom 1S0 -3P1 calculated under different correlation models, when the incident electron en-

ergy is 15 eV. The SC represents the calculation results using a single configuration, MC 6l represents the calculation results consid-

ering the 6l correlation orbit, MC 7l represents the calculation results considering the 7l correlation orbit, RDW R represents the

theoretical results of Srivastava et al[121], and Experiment refers to the results of Sohn et al[122].
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≪

在, 通常利用库仑参数 Γ来判断哪种效应占主要

地位 [123,124]. 目前, 理论上常用两种模型来描述等

离子体静电屏蔽势, 即 Debye-Hükel模型和离子

球 (IS)模型 [125].  Debye-Hükel模型由线性化的

Poisson-Boltzmann方程得到, 主要应用于低密高

温 (Γ  1, 弱耦合等离子体)等离子体 [123,124]. 我们

知道等离子体屏蔽效应对原子动力学过程的影响

非常大, 但是到目前为止, 理论方面没有关于等离

子体屏蔽效应对谱线极化效应的研究.

在 Debye屏蔽势模型中, N 电子原子体系的

哈密顿量 [126] 可以写为 

HDC =

N∑
i=1

[
cα̂ · p̂i + (β − 1) c2 − Z

ri
e−ri/λ

]

+

N∑
i,j
i<j

1

rij
e−rij/λ, (27)

λ

ne Te

式中,   为 Debye长度, 它与等离子体平均电子密

度  及电子温度  之间的关系为 

λ =

[
kTe

4πne

]1/2
, (28)

λ

T 1/2
e n

1/2
e λ

λ λ

其中, k 为 Boltzmann常数. 根据 (28)式,    与电

子温度  成正比, 与  成反比. 对于给定的  ,

 越小说明等离子体屏蔽越强,   越大说明屏蔽越

弱. 本节中所涉及的是高离化态离子, 因此在计算

等离子体屏蔽效应时, 采用了与 Pindzola等 [127] 相

似的办法. 即等离子体的密度可以影响连续电子波

函数以及连续电子与束缚电子之间的相互作用, 但

不足以影响靶态中的束缚电子. 为了处理相对简

单, 进一步采用了Whitten等 [124] 的经典文章以及

Pindzola等 [127] 的屏蔽模型. 在这种情况下, 库仑

径向矩阵元 (所谓 Slater积分)可以写为
 

Dk (ab, cd) =

∫ ∞

0

∫ ∞

0

[PaPc +QaQc]
rk<
rk+1
>

× e−λ/r [PbPd +QbQd] dr1dr2, (29)

Pi Qi其中,    和   (i = a,b,c,d)代表单电子轨道波函

数. 连续态波函数方程可写为
  (

d
dr

+
κ

r

)
Pεk (r)−

(
2c− ε

c
+

Y (r) e−λ/r

cr

)
Qεk (r)

= −χ(P ) (r)/r,(
d
dr

− κ

r

)
Qεk (r) +

(
−ε

c
+

Y (r) e−λ/r

cr

)
Pεk (r)

= χ(Q) (r)/r. (30)

为了更进一步说明等离子体屏蔽效应对激发

截面的影响, 图 8给出了入射电子能量为 1.5倍的

激发能时, 电子碰撞激发截面随 Debye长度的变

化. 从图 8可以看出, 当 Debye长度大于 10a0 时,

所有的激发截面变化比较平缓, 说明等离子体屏蔽

效应的影响不大. 但是当 Debye长度小于 10a0 时,

随着屏蔽效应的增大, 激发截面迅速减小. 而且,

对于到 1P1 以及相应的 M = 0和 M = 1磁量子

能级, 激发的变化趋势相似, 3条曲线平行地变化.

但是对于到 3P1 的激发, 到 M = 0的激发截面比

M = 1的激发截面减小得更快, 而且两条曲线出现

了交叉.
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图 8    从基态 1s2 1S0 到 1s2p 1P1 和 3P1 的激发截面随屏蔽长度的变化 (数据图片来自于文献 [128])

Fig. 8. Excitation cross sections from ground state 1s2 1S0 to 1s2p 1P1 and 3P1 vary with shielding length. From Ref. [128].
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7   总　结

本文基于全相对论多组态 Dirac-Hartree-Fock

(MCDHF)理论方法以及相应的程序包 GRASP

92/2K/2018和 RATIP, 发展并建立了一套全相对

论理论框架下研究电子碰撞激发过程的扭曲波方

法和程序. 该理论方法和程序系统有以下几个优点:

1)对连续电子波函数的求解中, 不仅考虑了

靶原子产生的势场对连续态波函数的影响, 而且包

含了束缚电子与连续电子的交换相互作用, 并采用

连续电子与离子波函数的乘积构成的反对称化耦

合波函数作为体系的波函数. 因此, 该方法可以很

好地研究低能和中高能电子散射过程.

2)该方法中, 靶态波函数基于 MCDHF理论

方法得到. MCDHF的优势是能够很好地考虑电子

关联效应、Breit相互作用和 QED效应对靶态波

函数的影响. 在碰撞激发矩阵元的计算中, 也包

含了 Breit相互作用的贡献. 因此, 该方法结合了

MCDHF方法和扭曲波方法的优势, 可以研究高阶

效应对碰撞动力学过程的影响, 得到高精度的理论

数据.

3)该程序不仅可以研究电子与原子碰撞激发

过程的散射截面和等离子体屏蔽效应对碰撞激发

的影响, 而且可以很好地研究电子与复杂原子碰撞

激发的态多极、微分/积分 Stokes参数 (角关联参

数)和取向参数等, 为详细研究电子碰撞激发过程

提供了很好的工具.
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Abstract

The  electron-atom  (ion)  collision  excitation  process  is  one  of  the  most  common  inelastic  scattering

processes.  It  is  of  great  significance  in  the  fields  of  astrophysics  and  laboratory  plasma.  The  relativistic

distorted-wave method is a widely used theoretical tool for studying electron-atom (ion) collisions, with the aim

of obtaining scattering parameters, such as impact cross sections and rate coefficients.

　　In  recent  years,  we  have  developed  a  set  of  fully  relativistic  distorted-wave  methods  and  programs  of

studying the electron-atom collision excitation processes. This method is based on the multi-configuration Dirac-
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Hartree-Fock (MCDHF) method, together with the corresponding packages GRASP 92/2K/2018 and RATIP.

In  the  present  work,  continuum  state  wave  functions,  total  and  differential  cross  sections,  state  multipoles,

integral  and  differential  Stokes  parameters  of  the  radiation  photon  after  the  impact  excitation  processes  of

polarized electrons and atoms are calculated. The influences of electron correlation effects, Breit interaction, and

plasma  screening  effects  on  the  excitation  cross  sections  are  discussed.  The  present  methods  and  programs

possess several advantages below.

　 　1)  In  the  calculations  of  the  continuum  electron  wave  functions,  the  direct  interaction  and  exchange

interaction  between  the  bound  electron  and  the  continuum  electron  are  both  included.  Then,  the  anti-

symmetrized  coupling  wave  function,  which  is  composed  of  the  continuum  electron  wave  function  and  the

continuum ion wave function, is utilized as the wave function of the system. This method is employed to study

the low-energy electron scattering process and medium energy electron scattering process.

　 　2)  In  this  method,  the  target  state  wave  function  is  obtained  form  the  MCDHF  theory  and  the

corresponding GRASP packages. The MCDHF method has the advantage of being able to consider the electron

correlation effects, including valence-valence, core-valence, and core-core correlations, as well as the influence of

Breit  interaction  and  quantum  electrodynamics  effect  on  the  target  state  wave  function.  Furthermore,  the

calculation  of  the  collision  excitation  matrix  elements  also  includes  the  contribution  of  the  Breit  interaction.

Consequently, the present method integrates the advantages of both the MCDHF method and distorted-wave

method,  thus  is  made  suitable  for  studying  the  scattering  processes  of  highly  charged  ions.  In  addition,  it

facilitates the study of the influence of higher-order effects on the collision dynamics,  thereby obtaining high-

precision theoretical data.

　　3) The current method and program can also be utilized to study the scattering cross section of electron-

atom collision excitation processes,  as  well  as  the influence of  plasma screening effects  on collision excitation.

Furthermore,  the  state  multipoles,  differential  Stokes  parameters,  integral  Stokes  parameters,  and orientation

parameters of electron-complex atom collision excitation can be studied in detail by using the present method

and program.
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