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原子核对光电离截面的影响
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摘 要: 利用 Dirac － Slater 相对论平均自洽场理论，研究了不同原子体系光电离截面在不同核模型下的差

异 . 考虑原子核大小时，核的尺寸效应使电子所感受到的有效核电荷减小，并进而影响到电子的概率分布

及光电离截面等; 对没有考虑原子核大小的点模型，由于不存在核的尺寸效应，出射光电子的波函数有较

大相移，从而有可能出现 Cooper 极小 . 当入射光子的能量远大于相关电子的电离能时，不同核模型下电子

束缚能及平均半径等的差异将相对减小，从而使光电离截面随入射光子能量的变化趋于一致 .
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Influences of nucleus on atomic photoionization cross section
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Abstract: Based on Dirac － Slater relativistic average self － consistent field，the difference of photoionization
cross sections within different nuclear models for different atomic systems have been studied systemically. The
calculated results indicate that the effective nuclear charge of electron is decreased when the nuclear finite － size
effects is taken into account. Cooper minimum may be occured within nuclear point model，it can be understood
by considering the larger phase shift of outgoing photoelectron wave function after the atom absorbs one photon. If
the energy of incident photon greatly exceeds the electronic photoionization threshold，the differences of bounding
energy and the average radii from nucleus within different nuclear models are decreased oppositely，and the vari-
ation of photoionization cross sections with photon energy will turn to consistent.
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1 引 言

原子电离数据在等离子体物理、天体物理及

辐射物理等方面非常重要，在理论和实际应用中

均具有一定意义 . 在惯性约束聚变 ( ICF，inertial
confinement fusion) 、X 射线激光及其他一些高科

技研究领域，都涉及到等离子体状态下光与原子

的相互作用［1，2］. 通常等离子体是由各种离化度原

子、自由电子及辐射光子等组成的，而且不同离

化度原子在各能级上的布居及其与周围电子、光

子或其他原子的相互作用，都将直接影响等离子

体的运动状态 . 因此，为模拟等离子体状态下不

同元素不同电离度原子的相对丰度、电离平衡、
光谱特性及平均电离度等，光电离及其逆过程的

相关参量通常十分重要 . 由于光电离过程显示了

原子中电子的关联效应，其截面对原子中相关电
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子的波函数及束缚能非常敏感，通过光电离过程

的研究不仅可以检验极端条件下相关理论的正确

性，也是研究原子结构的重要方法，从而使其成

为原子物理及等离子体物理中最重要的研究领域

之一［3］. 考虑到原子核的大小，核尺寸效应将对

电子产生一定影响: 可改变其概率分布、束缚能，

并进而影响到相关的原子过程 . 通常原子核的大

小对核外电子的影响非常微弱，但由于光电离截

面对原子中相关电子的波函数非常敏感，这种影

响还是可以在原子光电离过程的相关参数如截面

上反映出来 . 到目前为止，人们对原子核的尺寸

效应做了大量的研究［4］，但对其在原子光电离过

程的影响却相对较少 . 本文利用 Dirac － Slater 相

对论平均自洽场理论，研究了原子核对不同原子

体系光电离截面的影响．
在原子光电离的理论研究中，影响其计算结

果的因素主要有两个: 电子与电子之间的关联效

应是否考虑全面，即所构造的波函数是否合理;

Hamilton 是否包含了比较重要的贡献如 Breit 相互

作用( 横向电磁相互作用，即两电子间由于交换

了一个横向光子而对 Coulomb 相互作用的低级修

正) 、自能、真空极化以及核的尺寸效应等［5］. 在

本文中，如无特殊说明，我们一律采用自然单位

( 相对论单位) :  = me = c = 1 .

2 理论方法

在原子的光电离过程中，某一电子受到外界

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( 束缚能负值) 时此电子即被

电离，由束缚态跃迁到连续态 . 入射光子能量为

ε = hv = ω 时，其相应的光电离微分截面为［6，7］

dσPh

dΩ
= α
4ω

1
2jb + 1∑μb ∑ms

| MP，b ( ms，λ + ，μb ) | 2

( 1)

α = e2 /c = 1 /137. 036 为精细结构常数 . 这里对

初束缚态电子角动量投影 μb 、入射光 λ + = 1 和

λ － = － 1 ( 光的偏振或极化从微观角度讲只能有两

个方向) 进行了加权平均; 对电离后光电子的自

旋投影 ms = ± 1 /2 进行了求和 . 这就等价于只取

两种偏振中的一种，相应的跃迁矩阵元为

MP，b ( ms，λ + ，μb ) = ∫φ +
P，ms

( r) 珗α·珗uei珒k·珒rφjb，μb ( r) d
3 r

( 2)

与( 1) 不同，这里珗α 是 Dirac α 矩阵; 珗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; φ +
P，ms

( r) 是 电 离 后 末 连 续 态 的 共 轭 波 函 数，

φjb，μb ( r) 是电离前初束缚态波函数 . 在本文的理论

计算过程中，初末态均为相对论波函数，由原子的

Dirac － Slater 相对论平均自洽场方法获得［8］.
如果同一势场中电子的相对论量子数 κ 相

同，Dirac 方程的非齐次项可不予考虑［9］，经分离

变量后可得到径向波函数的大小分量 Pnκ ( r) 和

Qnκ ( r) 所满足的 Dirac 方程［10］

( － d
dr + κ

r ) Qnκ ( r) = ( εnk － 1 － Vscf ( r) ) Pnκ ( r)

( d
dr + κ

r ) Pnκ ( r) = ( εnk + 1 － Vscf ( r) ) Qnκ ( r)

( 3)

这是 2 个一阶微分方程的联立方程组，其中 εnk 为

电子在 nκ 次壳层的轨道能量． 此式描述的是在平

均势场 Vscf ( r) 中运动的电子，这里相对论平均自

洽势具体包含三部分

Vscf ( r) = V ( r) n－e + V ( r) e－e + Vexc ( r) ( 4)

V ( r) n－e = － Zα / r 为核吸引的库仑势，V ( r) e－e 为

电子间的排斥势，Vexc ( r) 为局部交换势 . 尽管原

子核的大小即体积对核外电子的影响很微弱，但

该影响仍可在原子光电离截面等相关参数上有所

反映 . 通常原子内电子的概率密度从中心向外逐

步减小，这与原子核的情况有很大不同: 核表面

以内物质存在概率密度很高，而表面以外核密度

则很快降到零; 尤其对重原子核此段变化距离比

原子核的半径小得多，这说明原子核的边界比较

确定． 大量的实验分析表明，原子核内部的密度

基本均匀即随质量数 A 的增加，核的体积也相应

的成比例增加，即 V ∝ A . 所以原子核半径可表

示为［11］

Ｒ = r0A
1 /3 ( 5)

这里核半径常数 r0 = 1. 20 × 10 －15m 可通过 α 粒

子、中子、质子、电子或其他粒子与原子核的散

射实验而得到 . 通常核密度分布的研究包括两方

面: 用电磁相互作用研究核的电荷分布和用强相

互作用研究核的物质分布; 由于实验数据统计量

的限制，由此两种方法得到的核半径常数 r0 有细

微差异，其取值范围为 r0 = ( 1. 20 ～ 1. 35) × 10 －15

m. 对轻核 r0 ≈1. 35 × 10 －15 m，随原子序数的增

加 r0 略呈减小趋势，而对重核则有 r0 ≈1. 20 ×
10 －15 m. 曾谨言研究了公式 ( 5 ) ，指出无论是轻

核还是重核，根据原子核的结合能、同位旋效应
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以及库仑能差的变化规律等，核半径更好的遵守

如下规律［12 － 14］

Ｒ = rpZ
1 /3 ( 6)

这里 Z 为核电荷数，rp 为常数，其大小为 rp =
1. 64 × 10 －15 m. 原子核的半径是描述核性质最基

本的物理量之一，但需要指出的是: 原子核半径

不是指其几何半径，早期指核密度的分布范围;

当人们发现原子核具有内部结构以后，核半径被

认为是核力的有效范围; 但通常两者差别不是很

大，而且由原子核具有电四极矩可知大多数原子

核是偏离球形不多的椭球 . 由于研究问题的角度

不同，不同实验方法所测定的原子核半径并不完

全一致，例如由于电子与原子核之间存在库仑引

力，用高能电子对核散射实验得出的核半径通常

要小一些 .

3 计算结果及讨论

利用 Dirac － Slater 相对论平均自洽场理论，

本文研究了原子核对不同原子体系光电离截面的

影响． 具体包括以下三个方面:

3. 1 原子核对电子概率分布的影响

原子核对原子性质的贡献主要来自其质量与

电荷 . 由式( 5) 和( 6) 可以看出，原子核质量与电

荷的变化均可影响到核半径的大小，并进而影响

到核外电子的概率分布、光电离截面等 . 图 1 是

不同核模型下 Na( 4s) 和 K( 4s) 的 4s 电子的径向

概率分布 . 其中 P －model 表示没有考虑核大小的

点模型，CZ － model 为一般和曾氏模型，以下表

示类似 . 相对于核的点模型，一般和曾氏模型下

电子的径向概率分布 P2 ( r) + Q2 ( r) 沿远离核的

方向扩展; 由于电子在核外的总概率为 1，从而

使概率分布曲线降低，即在核的一般和曾氏模型

下电子离核的平均距离有所增加 . 这是因为考虑

到原子核大小，核电荷分布对核外电子波函数有

一定影响: 电子波函数会延伸到核的区域，从而

使其所感受到的有效核电荷有所减小，并影响到

电子的束缚能及其核外的概率分布等，此即核的

尺寸效应( finite － size effects) ［1 5 － 1 7］. 由以上论述

可知: 通常核电荷即原子序数越大、电子离核的

平均距离就越小，则尺寸效应越明显; 如果存在

原子实，核半径的变化也会影响到原子实中的相

关电子 . 电子对原子实的贯穿与核的尺寸效应均

可影响电子所感受到的有效核电荷但性质相反，

通常原子实的贯穿效应要比核的尺寸效应强的多，

而后者仅对高离化态离子的 s 电子较为明显，从

而使原子核对相关电子的影响变得较为复杂 . 由

于一般及曾氏模型下原子核的半径相差无几，核

半径对核外电子光电离过程的影响则看不出来 .

图 1 不同原子核模型下 Na( 2p64s) 和 K( 2p63s23p6

4s) 的 4s 电子径向概率分布
Fig. 1 The radial probability densities for 4s of Na

( 2p64s) and K( 2p63s2 3p6 4s) within differ-
ent nuclear models

3. 2 不同核模型下光电离截面的差异

由于原子核的尺寸效应，不同核模型下电子

波函数将发生或大或小的变化，并最终影响到原

子光电离过程的相关参量如截面等 . 图 2 是不同

核模型下 K( 4s) 和 Fe15+ ( 3s) 的光电离截面随入

射光子能量的变化曲线． 可以看到: 入射光子能

量一定时，一般及曾氏模型下光电离截面完全相

同; 入射光子能量较小时一般及曾氏模型的光电

离截面较点模型的略大，随入射光子能量的增加，

点模型与一般及曾氏模型的曲线将相交，最终使

一般及曾氏模型的光电离截面比点模型的略小，

尤其 对 K( 4s) 则 更 为 明 显 . 对 点 模 型 下 的

K( 4s) ，当入射光子能量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增加呈现非

单调性变化，此即 Cooper 极小［1 8 ，1 9］. 在核的一

般及曾氏模型下，由于尺寸效应使电子的有效核
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电荷减小从而使其离核的平均半径增大 . 对一定

能量的入射光子，有效核电荷减小意味着入射光

子能量与电子电离能( 束缚能负值) 之差增大，从

而更不容易发生光电离，相应的电离截面也就越

小; 而电子离核平均半径增大则说明入射光子越

容易接近电子而发生电离，即光电离截面有所增

大; 不同核模型对光电离截面的这两种影响同时

存在而性质相反 . 通常出射光电子的径向波函数

本质上为平面波，即在离核无穷远处为正弦或余

弦函数; 在核效应相对重要的近核区域，径向波

函数将逐渐失去其平面波的特征而转换为扭曲波．
如果光电子的动能较小，核的影响将变得相对重

要，以致光电子的径向波函数更接近扭曲波． 所

以尽管初束缚电子的径向波函数对不同能量的入

射光子保持不变，但当入射光子能量 ( 也就是出

射光电子的动能) 连续增加时，光电子径向波函

数直观上将朝靠近原子核的方向移动，在某一特

定能量点其偶极矩阵元及相应光电离截面将趋于

0，这就是 Cooper 极小［19］; 由于核的点模型没有

考虑原子核大小，出射光电子所感受到的有效核

电荷相对较大，从而更有可能出现 Cooper 极小 .
当入射光子能量远大于相关电子的电离能时，不

同核模型下相关电子的束缚能及平均半径等的差

异对其光电离过程的影响将相对减小，从而使不

同核模型光电离截面随入射光子能量的变化趋于

一致，而这正是图 2 所反映的 .

3. 3 高离化态原子

原子核对离化度较高的离子即高离化态原子

的影响要比对一般原子的影响大的多 . 在图 2 中

Fe15+ ( 3s) 光 电 离 过 程 的 入 射 光 子 能 量 范 围 比

K( 4s) 的要大的多，而图 3 中 U81+ ( 3s) 的入射光

子 的 能 量 范 围 更 大 . 可 以 看 出: 原 子 核 对

Fe15+ ( 3s) 的光电离截面的影响比对 K( 4s) 的影响

大，而 对 U81+ ( 3s) 的 影 响 则 更 大 . 这 是 由 于

Fe15+ ( 3s) 和 U81+ ( 3s) 均为高离化态原子，其电

子所感受到的有效核电荷较大，波函数沿径向空

间被压缩，电 子 离 核 的 平 均 半 径 急 剧 减 小［20］，

从而使原子核对核外电子波函数及相应光电离截

面等的影响比对一般原子的影响更大，当入射光

子的能量较小时则更如此 .

4 结 论

利用相对论平均自洽场理论，研究了类氢原

子光电离截面在不同核模型下的差异 . 计算结果

图 2 K 的 4s 和 Fe15 + 的 3s 电子被光电离时截面随

入射光子能量的变化; 对 K 的 4s 电子，在没

有考虑原子核大小的点模型下当入射光子能

量较小时出现了 Cooper 极小
Fig. 2 Variation of cross section with photon energy

when 4s of K and 3s of Fe15 + are photoion-
ized，the Cooper － minimum is occured at low
energy of photon for K within nuclear point
model

图 3 U81 + 的 3s 电子被光电离时截面随入射光子能

量的变化
Fig. 3 Variation of cross section with photon energy

when 3s of U81 + is photoionized

表明: 原子核的质量与电荷的变化均可影响到核

半径的大小，并进而影响到核外电子的概率分布

( 波函数) 及相应的光电离截面等 . 这是因为当考

虑核的大小时，核尺寸效应将使电子所感受到的

有效核电荷趋于减小，并最终影响到核外电子的

概率分布( 波函数) 及光电离截面等; 对没有考虑

原子核大小的点模型由于不存在核的尺寸效应，
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出射的连续光电子波函数有较大相移，从而更有

可能出现 Cooper 极小 .
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