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Xe8+离子双电子复合速率系数的理论研究
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摘要:利用基于全相对论组态相互作用理论的FAC程序包,详细研究了温度在0.1~1650eV范围

内 Xe8+ 离子的双电子复合(DR)过程。通过比较4s,4p 和4d壳层电子激发的双电子复合速率系

数,发现温度在10eV以上时,内壳层4p电子激发的双电子复合速率数对总双电子复合速率系数

有很重要的贡献,而4s电子激发对总双电子复合速率数贡献小于7.5%。给出了曶n=0,1和2三

类芯激发对总双电子复合速率系数的贡献以及自由电子俘获到不同主量子数的双电子复合速率系

数,发现曶n=2的芯激发和n曚>15的DR速率系数对总 DR速率系数的贡献也很重要。进一步给

出了曶n=0,1和2三类芯激发和总DR速率系数的拟合参数,拟合结果和计算值符合,偏差小于

1%。通过对双电子复合、辐射复合以及三体复合速率系数的比较得知,在温度高于1eV 时,DR
过程是 Xe8+ 离子的主要复合过程。
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1暋引言

双电子复合(DR)过程作为重要的电子灢离子非

弹性碰撞现象之一,是实验室高温等离子体和天体

等离子体中影响等离子体电离平衡的一种重要原子

动力学过程[1],对建立和维持等离子体的电离平衡

以及对离子激发态布居起着重要的作用[2]。高精度

的DR强度、截面以及速率系数是模拟和诊断各种

天体等离子体及实验室等离子体和研制 X 射线激

光的重要参数。
近年来,由于极端远紫外光刻技术 EUVL的

研究需要,激光和气体放电产生的具有4dn开壳层

结构的Xe和Sn等离子体,因其发射的13.5nm 极

端紫外光在半导体材料 Mo/Si多层镜面有极高的

反射率(其垂直反射时的反射率可以达到65.5%),
被认为是制造EUV 光源的最佳材料,成为研究热

点[3-6]。因此,研究者围绕 Xe和Sn离子的双电子

复合过程展开了大量工作。例如,Song和Kato[7-8]

对Xe10+ 离子的4d电子激发到4f 和5p 壳层的双

电子复合过程进行了细致的研究;2009年,Safro灢
nova等[9]利用 Hartree灢Fork灢Relativistic(HFR)和
多体微扰方法详细研究了 Xe8+ 离子的激发能量、
辐射跃迁速率系数、自电离速率系数、双电子伴线

和双电子复合速率系数;最近,Badnell等[10]详细

计算了Sn4+ 到Sn13+ 的双电子复合速率系数;我们

研究小组的 Fu等[11-12]对Sn10+ 和Sn12+ 离子的双

电子复合速率系数进行了详细的计算。所有这些研

究涉及了诸多离化度 Xe离子外壳层电子激发的双

电子复合过程,获得了大量有用的数据。但根据我

们小组Fu等[12]和Zhang等[13]的研究结果表明,对

于4dn结构,内壳层电子激发的双电子复合过程对

双电子复合速率系数的贡献非常大,而对 Xe离子

内壳层电子激发的双电子复合过程的研究目前还未

见报道。例如,Song和Safronova的研究只涉及了

最外壳层4d电子激发的双电子复合过程,但对于

内壳层电子(尤其是4p电子)激发的双电子复合过

程没有考虑。并且,对于 Xe8+ 离子中间双激发态

4d94fn曚l曚和4d95ln曚l曚的 DR 速率系数,Safronova
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只计算了n曚=4~7的贡献,n曚>7的 DR速率系数

由外推得到。因此,考虑内壳层电子激发,进一步

对Xe8+ 离子的 DR过程进行细致的计算研究是很

有必要的。
本文利用基于全相对论组态相互作用理论的

FlexibleAtomicCode(FAC)[14]程序包,详细研究

了Xe8+ 离子从基组态4s24p64d10经过中间双激发

态(4s24p64d10)-1nln曚l曚(n=4~6,n曚=4~100,l=
0~5,l曚=0~12)的双电子复合过程,比较了4s,

4p和4d壳层电子激发的DR速率系数,以及曶n=
0,1和2三类芯激发对总DR速率系数的贡献,分

析了自由电子俘获到不同主量子数n曚的双电子复合

速率系数。此外,给出了曶n=0,1和2三类芯激发

以及总 DR 速率系数的拟合公式和拟合参数。最

后,利用经验公式计算了辐射复合(RR)、三体复合

(TBR)的速率系数,并与 DR 速率系数进行了比

较。

2暋理论方法

在独立共振近似下,忽略共振结构的影响,并

根据细致平衡原理,DR截面可以表示为
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其中:i是DR初态;j是中间双激发态;f曚和f 是

辐射跃迁末态;i曚是 Auger末态;me是电子质量;

Eij表示共振能量;gi和gj分别表示i态和j态的统

计权重;Aa和Ar分别表示 Auger跃迁几率和辐射

跃迁几率。
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其中:毞j 和毞f 分别为双激发态j和辐射跃迁末态

f 的原子态波函数;毞i毰j
为 Auger末态i和能量为

毰j 的自由电子所构成的对称化原子态波函数;氊为

辐射光子能量;T(1)为电偶极算符。
在热等离子体中,自由电子的速率分布遵循

Maxwell灢Boltzmann分布,则由初态i经过双激发

态j到辐射跃迁末态f 的DR速率系数可以表示为
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其中:k是波尔兹曼常数;Te是电子温度。

RR和 TBR过程作为另外两种重要的电子灢离

子非弹性碰撞现象,其速率系数分别由如下的经验

公式简单估算得到[15]:
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其中:Vion是电离势;Z是电荷态;nZ是对应离化态

离子的最外层电子数;ne是电子密度。

3暋 结果和讨论

在我们的问题中,一个具有特定能量的自由电

子与处于基态4s24p64d10的Xe8+ 离子碰撞,Xe8+ 离

子中的一个束缚电子从其占据的轨道4l激发到未

占满的轨道nl上,与此同时,该自由电子由于损失

了部分能量被俘获到另一个未占据的轨道n曚l曚上,
从而 形 成 Xe7+ 离 子 的 一 个 共 振 中 间 双 激 发 态

(4s24p64d10)-1nln曚l曚的Xe7+** 离子,随后该双激发

态通过辐射跃迁衰变成 Xe7+* 离子的 DR过程可表

示为

Xe8+(4s24p64d10)+e- 暋暋暋暋

曻Xe7+(4s24p64d10)-1nln曚l曚)**

曻Xe7+(4s24p64d10)-1n曚曚l曚曚n曚l曚+
暋(4s24p64d10)-1nln曚曚曚l曚曚曚)* +h毻 , (6)

其中:**表示共振中间双激发态j;*表示辐射跃

迁末态f;n=4~6,n曚=4~100,l=0~5,l曚=0~
12,n曚曚=4~6,n曚曚曚=4-6。在 DR 速率系数计算

中,对于主量子数为n曚曑15的 DR 速率系数利用
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FAC程序计算得到,而n曚>15的 DR速率系数外

推得到。

表1暋Xe7+ 离子的4d10nl态的能级比较暋eV

Level EFAC ECOWAN ENIST

5s1/2 0.0000 0.0000 0.0000

5p1/2 14.2215 14.5432 14.4401

5p3/2 16.5102 16.6370 16.7443

4f5/2 33.3700 33.4196 32.8758

4f7/2 33.4354 33.5410 32.9440

5d3/2 37.8086 38.4150 38.4212

5d5/2 38.1603 38.7192 38.7842

6s1/2 48.0977 49.2029 49.0354

6p1/2 53.9706 55.1928 54.9719

6p3/2 54.8878 56.0504 55.8887

5f5/2 61.1165 61.9723 61.6919

5f7/2 61.1667 62.0188 61.7464

6d3/2 64.2336 65.5954 65.3924

6d5/2 64.3996 65.7396 65.5621

7s1/2 68.8523 70.4837 70.0878

5g7/2 69.4020 70.6843 70.7042

5g9/2 69.4052 70.6866 70.7042

7p1/2 71.9076 73.5186 73.1292

7p3/2 72.3750 74.0817 73.6195

6f5/2 75.4137 76.6905 76.4199

6f7/2 75.4435 76.7135 76.4620

7d3/2 77.3967 79.0318 78.6797

7d5/2 77.4869 79.1128 78.7740

6g7/2 80.0240 81.5339 81.4441

6g9/2 80.0271 81.5354 81.4441

7f5/2 83.6296 85.2449 84.8839

7f7/2 83.6473 85.2592 84.9066

7g7/2 86.4509 88.2144 87.9494

7g9/2 86.4530 88.2156 87.9494

表1列出了Xe7+ 离子的4d10nl态的能级比较。
其中:EFAC是我们利用FAC程序计算得到的能级;

ECOWAN是Safronova等利用COWAN程序得到的能

级[9];ENIST是实验能[16]。通过比较可知,我们计算

得到的能级EFAC与Safronova的结果ECOWAN和实验

值ENIST都符合得很好。其中,与Safronova的结果

ECOWAN的偏差在 0.2% ~2.0% 之间,与实验值

ENIST的偏差在0.9%~1.8%之间,Safronova的结

果ECOWAN与实验值ENIST的偏差在0.02%~1.8%
之间。

图1给出了电子温度在0.1~1650eV范围内,
总DR速率系数(total)以及4s,4p和4d壳层电子

激发的DR速率系数。由图可见,总 DR速率系数

的峰值在70eV左右,并且温度在0.1~10eV 范

围内,总DR速率系数变化较小,主要来自最外壳

层4d电子激发的贡献。在温度大于10eV时,随着

温度的升高,4d电子激发对总DR速率系数的贡献

逐渐降低,而内壳层4p和4s电子激发对总 DR速

率系数的贡献逐渐增加,温度在1650eV 时,4p
和4s电子激发对总 DR速率系数的贡献分别达到

37.8%和7.5%左右。因为,4d电子激发的共振能

量Eij较小,使得其 DR速率系数峰值偏向低温(大
约在60eV),而4p和4s电子激发时,其形成的双

激发态的共振能量Eij较大,峰值偏向高温(大约在

105和 150eV),所以由式 (4)的指数关系因子

exp(Eij/kTe)可知,随着温度的增加,4d电子激发

的DR速率系数减小得较快,4p 和4s电子激发的

DR速率系数减小得较慢。温度在10~100eV范围

内,4p电子激发对总 DR速率系数的贡献很重要,
最大可达到25%左右,而4s电子激发对总 DR 速

率系数的贡献小于4%。所以,在 EUV 光源激光

Xe等离子体的 DR过程研究中,4p 电子激发对总

DR速率系数的贡献必须予以考虑。

图1 总 DR速率系数和4s,4p 和4d 壳层电子激发的 DR
速率系数

4s,4p和4d表示双激发态(4s24p64d10)-1nln曚l曚(n=4~6,n曚

=4~100)中对应于4s,4p和4d壳层电子激发的 DR速率系

数,total表示对4s,4p和4d壳层电子激发的 DR速率系数的

求和,即总 DR速率系数。

图2给出了曶n=0,1和2三类芯激发对总DR
速率系数的贡献。由图可见,在整个考察的温度范

围内,总DR速率系数的贡献主要来自曶n=0和1
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的芯激发。在温度高于10eV时,曶n=0的芯激发

对总DR速率系数的贡献要大于曶n=1的贡献;大

约在30eV时,曶n=0的芯激发贡献份额最大,约

为总 DR 速率系数的62%。在整个温度范围内,

曶n=2的芯激发对总 DR 速率系数的贡献随着温

度的增加而增大,在温度为1650eV时,贡献达到

16%左右。

图2 总DR速率系数和曶n=0,1和2三类芯激发的DR速

率系数

曶n=0,1和2表示双激发态(4s24p64d10)-1nln曚l曚(n=4~6,

n曚=4~100)中对应于曶n=0,1和2三类芯激发的 DR速率系

数,total表示总 DR速率系数。

暋暋图3给出了自由电子俘获到不同主量子数n曚的

DR速率系数。在这里,对于主量子数为n曚曑15的

DR速率系数利用 FAC程序计算得到,当n曚>15
时,对于l曚=6~12的 DR 速率系数很好地满足

n曚-3标度率,用外推公式(7)得到,而对于l曚=0~5
的DR速率系数并不遵循n曚-3标度率,所以用外推

公式(8)得到。

图3 自由电子俘获到不同主量子数n曚的 DR速率系数

Sum(n曚=4~15和16~100)表示n曚=4~15和16~100的DR

速率系数求和,total是总 DR速率系数。

表2暋Xe8+ 离子的DR速率系数的拟合参数*

i
曶n=0

ci Ei

曶n=1

ci Ei

曶n=2

ci Ei

Total

ci Ei

1 2.930[-11]6.956[-01] 3.288[-10] 1.451[00] 8.005[-10] 5.679[01] 6.608[-10] 1.980[00]

2 1.012[-09] 1.683[01] 2.165[-09] 6.134[00] 9.166[-08] 2.395[02] 6.308[-09] 1.033[01]

3 7.639[-08] 4.891[01] 1.900[-08] 2.906[01] 9.396[-08] 2.395[02] 6.401[-08] 3.369[01]

4 3.192[-07] 2.000[02] 3.005[-07] 8.350[01] 1.090[-07] 1.031[02] 1.498[-06] 9.510[01]

5 1.137[-06] 1.034[02] 7.253[-07] 1.759[02] 2.352[-07] 1.529[02] 1.541[-06] 1.814[02]

暋暋暋* A 表示[]前的数据,B表示[]中的数据,其关系为A暳10B。

遵循n曚-3标度率的外推公式[17]:
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n
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不遵循n曚-3标度率的外推公式[17]:
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由图可见,由于自由电子俘获到主量子数n曚=4的

DR速率系数只含中间双激发态(4s24p64d10)-14f2

的DR速率系数,明显小于n曚=5和6的 DR速率

系数,当n曚>5时,DR速率系数随着n曚的增加而逐

渐减小。在温度小于10eV 时,总 DR速率系数的

贡献主要来自主量子数为n曚=5和6的轨道,其中

n曚=5的贡献要大于n曚=6的贡献。在温度大于10
eV时,n曚>15的DR速率系数对总DR速率系数有

很重要的贡献,最大能到32%左右。

暋暋为了快速方便得到 Xe8+ 离子的 DR速率系数,

对总DR 速率系数与n=0,1和2三类芯激发的
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DR速率系数进行拟合,拟合公式为

毩DR kT( )e = kT( )e
-3/2暺

i
cie-Ei/kTe, (9)

其中:ci(单位为 m3/s)和Ei是拟合参数;Te是电子

温度。拟合参数在表2中给出。电子温度在1~
1650eV范围内时,拟合得到的曶n=0,1和总DR
速率系数与计算值之间的偏差小于1%。由于曶n=
2的DR速率系数在温度小于10eV 时的贡献很小

(小于0.2%),所以只拟合了温度大于10eV 时的

DR速率系数,拟合得到的 DR速率系数与计算值

之间的偏差也小于1%。
图4给出了 Xe8+ 离子的 DR,R 和 TBR 速率

系数。其中,ne代入电子密度,取ne=1021cm-3。
由图可以看出,在温度高于1eV时,DR速率系数

大于RR速率系数,尤其在10eV以上时,DR速率

系数比RR速率系数和 TBR速率系数大2个量级

左右。可见,DR过程是Xe8+ 离子的主要复合过程,
其对建立和维持 Xe等离子体的电离平衡以及离子

的激发态布居起重要作用,所以在 Xe等离子体的

模拟分析中,双电子复合过程必须予以考虑。

图4 Xe8+ 离子的 DR,RR和 TBR速率系数

4暋总结

本文利用基于全相对论组态相互作用理论的

FAC程 序 包,细 致 研 究 了 Xe8+ 离 子 从 基 组 态

4s24p64d10经过中间双激发态(4s24p64d10)-1nln曚l曚
的DR过程,得到了电子温度在0.1~1650eV 范

围内4s,4p和4d壳层电子激发的 DR速率系数和

总DR速率系数,比较了曶n=0,1和2三类芯激

发对总DR速率系数的贡献。结果表明,在整个研

究的温度范围内,最外壳层4d 电子激发对总 DR
速率系数的贡献最大,4s电子激发对总 DR速率系

数的贡献很小,而内壳层4p 电子激发的贡献在温

度大于10eV时非常重要(最大到37.8%左右)。在

整个温度范围内,曶n=0和1的芯激发对总 DR速

率系数的贡献占主要贡献,曶n=2的芯激发在温度

大于10eV时对总DR速率系数有重要的贡献。通

过自由电子俘获到不同主量子数对总 DR速率系数

的贡献比较得知,在温度大于10eV 时,n曚>15对

总DR速率系数有很重要的贡献,最大能到32%左

右。为方便应用,给出了曶n=0,1和2三类芯激发

和总DR速率系数的拟合参数,拟合结果和计算值

的偏差小于1%。最后,通过对DR,RR和TBR速

率系数的比较得知,在温度高于1eV时,DR过程

是Xe8+ 离子的主要复合过程,其对建立和维持 Xe
等离子体的电离平衡以及离子的激发态布居起重要

作用,所以在 Xe等离子体的模拟分析中,双电子

复合过程必须予以考虑。
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DielectronicRecombinationofXe8+Ions
ZHANGGuo灢ding1,2,FUYan灢biao1,2,DONGChen灢zhong1,2,ZHANGYi灢zhao1,2

(1.CollegeofPhysicsandElectronicEngineering,NorthwestNormalUniversity,Lanzhou730070,China;

2.KeyLaboratoryofAtomicandMolecularPhysics&FunctionalMaterials

ofGansuProvinc,Lanzhou730070,China)

Abstract:Basedonthefullyrelativisticconfigurationinteractionmethod,theoreticalcalculationsarecar灢
riedoutforthedielectronicrecombination(DR)ratecoefficientsofXe8+ ionsinthetemperatureregion
from0.1to1650eV.ThecomparisonoftheDRratecoefficientsfrom4s,4pand4dsubshellexcitations
showsthat4dsubshellexcitationdominatesinthewholetemperatureregion.Thecontributionfrom4p
subshellexcitationisveryimportantattemperatureabove10eVandthecontributionsfrom4ssubshellex灢
citationislowerthan7.5%inthewholetemperatureregion.Similarly,thecomparisonoftheDRrateco灢
efficientsthrough曶n=0,1and2coreexcitationshowsthatthecontributionfrom 曶n=2coreexcitation
cannotbeneglected,thecontributionsfromn曚>15canalsonotbeneglected.TheDRratecoefficientsof
曶n=0,1and2coreexcitationandthetotalDRratecoefficientsarefittedwithsomeparameters,which
areingoodagreementwiththeoreticalcalculationsvalues(within1%difference).ThetotalDRratecoef灢
ficientsaregreaterthanradiativerecombination(RR)andthree灢bodyrecombination(TBR)ratecoeffi灢
cientsattemperatureabove1eV.Therefore,theDRprocesscanstronglyinfluencetheionizationbalance
oflaserproducedxenonplasmas.
Keywords:dielectronicrecombination;ratecoefficient;Xe8+ion
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