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摘 要 ：利 用包 括 实散 射 的 闭合轨 道理论 和分 区 自洽的迭代 算 法，计算 了标 度 能量为 e一一0．03， 

标度 电场 F一0．01时的平行 电磁 场 中 n≈40， 一0的 Li原子 闭合 轨道 以及光 吸收谱．介 绍 了谱 的 

标度特性，它对理解量子与经典之间的对应关系具有非常重要的意义．并与同样情况下的氢原子谱 

作 了比较．验 证 了离子实对 光吸 收过 程的重要 作用． 
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1 引言 2 理论 与方法 

里德堡 原子 由于其 在研究 混沌现 象 中的特殊作 

用 ，近几 年受到 了广 泛 的关 注 ．在 电离 阈 附近 ，分 

离能级之 间的跃迁不 可分辨 ，因此人 们 的注意力 就 

自然而然 的转到系统 的总体 性质 上 ，尤其 是振 荡强 

度 中的大标 度结 构．半 经典 闭合 轨道 理 论[1 由于 

具有 物理 图像清 晰 、应 用 范 围广 泛 的特点 ，被 普遍 

用来解 释原子或离子 在外 场 中的光 吸收 现象 ，为研 

究量 子谱 的经典对应 提供 了强 有力 的工 具 ，在 研究 

经典混 沌的量子体现 中 已取得 很 大的成 功．该 理论 

在研究 H一在 各种外场 下 的光 吸收 · ]以及氢原 子 、 

Li原子[5]、He原子 和 O。等在 电场 或磁 场 中的光激 

发 、波包 动力学 等问题 已经得 到广 泛 的应 用．通过 

对多 电子 原子强场行 为 的实验 和理论 研究 ，人 们发 

现在 回归谱 中存在着 由氢原 子轨道不 能解释 的强共 

振结构 ．这说 明 ，研 究 多 电子 原子 必须 考 虑离 子实 

的作用 ，而且 回归谱 中应 该 有实 散射 峰 的贡 献．对 

于 e<0的情况 ，离 子实 的作用 比 e>0时更 为明显 ， 

轨道 也更 加 复杂 ，而且 更 能反 映原 子 的内部 结 构． 

本文采用 了量子实散 射 的分 区 自洽迭代 方 法[6]，结 

合 了 Houpper 的模 型势 ，考虑 到轨道 的多 次重 复 

和离子实 的多次散 射 ，对 e一 一0．03，主 量子 数 为 

”一37—46，mz0的 Li原子 在 平 行 电磁 场 中 的 回 

归谱 进行 了理 论 计算 ．这是 对 电场 、磁 场单 独存 在 

情况 的进一步推 广 ，具有重 要 的意义 ． 

在原子 单位 中，激 发 电子 的哈密顿量 可以写为 

H 一 1

＼r 2+等)+ L：+吉yzf02+ 
妻P +F + (r)， (1) 

其 中，)，一B／(2．35×10 )T，L：一0．参 照近年来对 

非氢原子 的研究 ，我们将势 取为 

V(r) 一 Vc。山 b(r)+ V 。 (r) 

一 一  一  e--r 
， (2) 

其 中，z一3为 Li原 子 的核 电荷数 ，“是 由离 子 实 

范 围决定 的长度参数 ，取为 1／2．13． 

在量子 力学 中，离 子实效应 完全 是 由量子 亏损 

来描述的，我们利用模型势求量子亏损的值，计算 

中取 ／z。一0．40，／z。一0．06 E ．平 均振 子 强度密 度包 

括一个光 滑背景项加 上振荡部 分 _厂(E)， 

)一一 Im~-]N · 

(一1) √8 ( ’)． (3) 

我们把 研究 空 间分 成 以下 3个 区域 ：(1)在离 

子实 区域 (约 为 r0≤ la。)，外 场 的 作 用 可 以忽 略 ； 
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(2)在离子实周 围的库仑 区域 (约为 1“。≤r≤ 50a。)， 

电子的受力主要由离子实的库仑力决定 ；(3)在库 

仑 外部 区域 (约 为 50a。≤ r)，外加 电磁 场对 激 发 电 

子的作用至少和库仑作用相当．在实区域和绕实的 

库仑区域，我们用量子力学方法求解其波函数，在 

库仑外部区域用半经典方法求解，然后在库仑区合 

适的位置对解进行 连接嘲 ．同时 引入标 度 变换 ： 一 

ry2 ， 一pY ，e— EY ，厂一Fo ，__tY， 

h 一 ，最后 得 到标 度 后 的系 数 N，的第 零 阶近 

似为 

N 一 均 D e ， (4) 

其 中 ，相 位 一 (2~／tz eff)S 一 (a7~／2)一 ，因子 

是由半经典振幅 作标度变换时产生的．第 P 

阶近似 为 

N 一Nl +疗 叶 ∑⋯∑D × 
k
p 

to 

⋯ ：B：， ⋯B ei(A ' p 叶 ． (5) 

由上式可知 ，对 于 比较 小的 厅 来说 ，连续 的迭 

代 一定 会导致 ～ 的收敛．而且 ，实 散射对振 荡强度 

至少有 疗 倍 的减小 ，这 与 阴影 效 应对 回归谱 强度 

有减弱 的影 响是一 致 的．因 为 _厂(E、化 简后 的表 达 

式形式上可 以写为 

)一∑Cj sin(等一等一 +2 )．(6j 

令 z 7—1／3，则 有 

厂( )=∑c n(2兀§ 一等一 +2 )． 
(7) 

在傅立叶变换问隔[z ，z ]内，有 乏一(z +z )／2， 

以及 Az： 一z ．我们可 以得到 ： 

)一 (z)exp{2 (z一 dz 

一  c 

exp{i(一2 7【i鸯 乏+等+ 一2 ))．(8) 
上 式 得 出 的 F(§)为 复 数 ．我 们 研 究 的是 它 的 模 

l F(鸯)l函数随着标度经典作用量 的变化． 

3 结 果 

假定 磁场 B 和 电场 F 均沿 z轴 正 方 向，Li原 

子位于 坐标 原点 ，根 据正则 方程 可 以求 得 电子轨 道 

所满足的不可分离变量的偏微分方程组．我们给出 

了常标度 能 量 ￡一 一 0．03，常标 度 电场 F一 0．01， 

-1 (近似等于 n)的范 围 为 37．4～45．5时 的 部分 

闭合轨道 ，如图 1所 示． 

图 l 柱坐标(10，z)下的闭合轨道 

根据所找到的轨道，我们计算 了平行电磁场中 

Li原子 的吸收谱．在 图 2中对 e一一0．03时 氢原子 

的结果 与包括 实散 射 的结 果 即 Li原 子 结果 进行 了 

比较．纵轴为傅立叶变换的模 ，横轴为标度经典作 

用量．图 中的 每 一 个 尖 峰 都 与一 个 闭 合 轨 道 相 对 

应，尖峰的位置对应着该闭合轨道的标度经典作用 

量 S，，尖 峰的强 度 与 A，成 正 比，库 仑 散 射 也就 是 

轨道 的单 纯重复对应 着 ”S，位置 处 的尖峰 ，实 散射 

的贡献对应着 §，+S 位置处 的尖 峰．图 2中单 个数 

字标 注 的是 氢原子 的基本 闭合 轨道 ，即图 1中的那 

些轨道．数字对或数 字组标 注的是 基本 闭合轨 道 的 

组合 ，即实 散 射造 成 的尖 峰．如 ：标 注 为 (1，4)的 

尖峰 ，对 应 的是轨道 1与轨 道 4经过 一次实散 射 的 

组合 ，位置在 S +S ≈4．415附近 ；标注 为 (2，3， 

5)的尖峰 ，对应 的是轨 道 2、轨道 3、以及轨道 5经 

过 二次实散 射 的 组合 ，位 置 在 S +S +S s≈ 8．63 

附近． 

从 以上 可 以看 出 ，我们得 出的实散射对 吸收谱 
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图 2 Li原子 在平 行 电磁场 中常标 度 能 量傅 立 叶 变换 谱 (e一一0．03， 、一0．0l，y 的范 围 37．4—45．5) 

(a)用包括实散射 的闭合轨道理论得出的 Li原子光谱；(b)氢原子的标准闭合轨道理论得 出的计算光谱． 

的影响，这一结果与预期的规律是符合的．这说明 吸收谱的影响是重要的 

了在研究外 场 中的多 电子原 子 时 ，离子 实散 射对 光 
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PhOtOabsOrptiOn Spectra for Lithium Atom in 

Parallel Electric and M agnetic Fields 
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Abstract：By employing the semiclassical closed—orbit theory including core—scattering and region—splitting 

consistent iterative method，we calculate the closed-orbits and the recurrence spectra of，z≈ 40。m 一 0 Li 

Rydberg atom in parallel electric and magnetic fields at scaled energy￡一 一 0．03．The constant scaled elec— 

tric field is F 一 0．0 1 ． The novel spectral structures are compared with those of hydrogen obtaines by 

standard closed orbit theory． The effect of the core—scattering has been discussed． 

Key words：closed—orbit theory；recurrence spectrum ；region—splitting consistent and iterative m ethod： 

core—scattering 
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