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摘 要 ：利用相对论 性 多通道量子 亏损理论计 算 了 Sc的原 子里德 堡 态能 级．计算结 果 显示 ，由于 

通道间的相互作用，使得光谱非常复杂，这与实验测量结果是一致的． 
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1 引言 

近些年来 ，有非 常多的关 于闭 壳层元 素 高激 发 

态的实验研究 ，特别 是对 惰性 气 体 的研 究 ，但 是 对 

开壳层元素 的研 究不多 ．研究 开壳 层元 素 的主要 困 

难在于产生可用的原 子束，现有 的测量大多是 2O 

世纪 7O年代 的结果 ，而且很多 的数据 的精度 较 

低Ⅲ ． 

Sc原 子 有 一个 单独 的 3d 电 子 ，电子 排 布 为 

蛊 

号 

、 ＼  

蛊 
凹  

∽  

[-Ar]3d4s。(。D3／2)，属于 d子壳层未填满的开壳层 

原子．这些 年来 ，随着实 验技 术 的进 步 和高 性能 计 

算机 的问世 ，出现 了很 多关于 开壳层原 子 的研究 成 

果．运用 激 光 多 步 共 振 激 发 的方 法 ，经 由 中 间 态 

3d4s4p。Fs／z，我们得到了 Sc原子的里德堡态和自 

电离态光谱[2]．但是得到 的 Sc原子的激发光谱非 

常复杂 ，在第一电离阈下的光谱 中找不到收敛到第 

一 电离 阈的清晰的里德堡 系列 ，如 图 1所 示． 
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图 1 Sc原 子 里德 堡 态光 谱 ] 

为了解释实验 测量结果 ，我 们用 相对论 性 多通 

道量子 亏损理 论 (RMCT)[3-63对 Sc的原 子里 德 堡 

态进行 了研究 ，分 析 了各个 通道 的里 德堡 系列 的相 

互作用 ，对 比激光 光谱 ，分 析 了各 个通 道 的相互 作 

用 ． 

2 理论方法 

RMCT可以看作是传统 的组态相互作用理论 

的发展．传统的组态相互作用只能处理有限个束缚 

组态 ，而相对论 性多通道理 论可 以处理无 限个 里德 

堡 的相互 作用 ，而 且考 虑束 缚一连续 及 连续一连续组 
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态之间的相互作用．因此，我们不仅能够计算能级 

位置 和能量本征波 函数 ，并且 可 以直 接计算 多通 道 

量子 亏损 理 论 (MQDT) 的物 理 参 数 (本 征 量 子 

数亏损 和本征通 道一分解通 道转 换矩 阵 U )．当 

获得物理参数( ，U )以后 ，我们就可以用多通道 

量子亏损理论对无 限个里德堡态、电子一原子碰撞 

过程 以及 原子一原子碰撞过 程进行计 算． 

3 计算 结果和讨论 

基 于 RMCT理 论 ，我 们 目前 计 算 了 收敛 到最 
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图 2 转换矩 阵 U 的本征量子亏损 。和欧拉角 0 
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低 的 4个 电离 阈的 ．厂一7／2的各个本 征通道 的 和 

己，洳．图 2给出 了 8个 本征量 子亏损 和 8×8么正 

转换 矩阵 己， 的 28个 欧拉 角 0t 从 图 中可 以看 出 

各个本 征通 道 的 和 己， 都 随着能量 的改 变光滑 、 

缓慢地变化 ，这符合本征通道 。和 己，抽的变化规 

律 ，同时也反 映了我们 的计算 的精度 ． 

图 3给 出了我们 计算 的在第一 电离 阈下 的 ．厂一 

7／2各个通道 的能级位 置． 

如果一个态与其他态的相互作用 比较强，在实 

验 光谱上相应 的能级 附近 将会 出现 峰宽增 加 、强 度 

异常等现象 ，相应的量子数亏损将不能和未受干扰 

的同一通道的其他态的量子数亏损光滑连接．从实 

验谱 中我 们 可 以很 明 显 地 看 出，光 子 能 量 在 

52 859，52 876，52 883，52 890，52 897，52 901， 

52 906和 52 915 cm-1等 附近 的谱 峰异 常 ，这就 表明 

在这些位置附近存在较强的组态相互作用．我们理 

论计算 显 示 (见 图 3)，在 52 859，52 876，52 883， 

52 890，52 897，52 901，52 906和 52 915 cm-1附 

近 ，通道 (4s3d3／2)』；l ed7／2和 (4s3d3／2)』：2 ed5／2的 量 

子 数亏损和邻 近态 的量 子 数亏 损不 能 光滑 连接 (而 

其他通道的量子数亏损都很好的光滑连接)，这表 

明在这些 能级 附近 两 个 通 道 发 生 了较 强 的相 互 作 

用 ，这与 实验 测量 的结果 基本 一致 ．其 它实 验观 测 

到的干扰态本 次计 算未 能解释 ，主要 原 因是我们 目 

前 只计算 了末态 ．厂一7／2的通道 ，而实 际上 ．厂一3／Z 

和 J一5／Z的通 道 也是 光学 允 许跃 迁 的．未来 我 们 

将计 算 J一3／Z和 J一5／Z的通 道 ，结合 目前 工作 ， 

预期 计算结果将 能更好地 解释实验谱 ． 
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图 3 从 上 到下 依 次 为实 验光 谱 图 、通 道 (4 s3d ／2)J l ed ／z量子 数 亏损 图和通 道 (4 s3d )』：2 ed5／2量 子数 亏损 图 
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A Theoretical Study on Highly Excited States of Sc 
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Abstract：The energy levels of Rydberg series of Sc atom have been calculated by Relativistic M uhichan— 

nel Theory(RMCT)．The calculations reveal that the Rydberg spectra are complex due to the channel in— 

teractions。which is consistent with the experimental spectra． 
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