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摘 要：在对 KⅧ一TbLⅣ离子3s3p。P 能级结构的多组态相互作用理论 HXR方法计算的基础 

上，分析 了各种效应对等电子序列离子能级结构的影响，找出了能级沿等 电子序列变化的规律性． 

预测计算了KⅧ一Tb LⅣ离子 3s3p P。的能级．由此进一步计算了KⅧ一TbLⅣ离子自旋禁戒跃 

迁 3s3p。P。一3s。 S。的谱线波长、振子强度和跃迁概率． 
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1 引言 

在纯 LS耦合表象中，自旋一轨道相互作用很 

小，完全可以忽略，这时原子体系的总自旋角动量 

是一守恒量，因此 Mg I等电子序列离子的 3s3p 

。P 三重态谱项能级到 3s。 S。基组态谱项能级的辐 

射衰变跃迁是被禁戒的．但是，对高剥离态离子而 

言，由于相对论性自旋混合使得 Mg I等电子序列 

离子 3s3p。P。一3s S。的 自旋禁戒跃 迁不但 成为 

可能，而且沿等电子序列随着核电荷数 Z的增加， 

其辐射衰变率也随着增加．在高密度等离子体中相 

对于 3s3p P。能级的碰撞激发速率大于其辐射衰 

变速率，因而在实验上 Mg I等电子序列离子的 

3s3p P。一3 。 S0自旋禁戒跃迁是很难观测到的， 

但对低密度等离子体(例如托卡马克等离子体)中辐 

射衰变速率通常大于碰撞激发速率，自旋禁戒跃迁 

在实验上是可能观测到的[1]．此外，由于自旋禁戒 

跃迁 3s3p。P。一3 S。的线强度与共振跃迁 3s3p 

P。一3 S。的线强度比直接反映了等离子体中电 

子数密度的大小，所以在托卡马克等离子体研究 

中，Mg I等电子序列 离子 自旋禁戒跃迁 3s3p 

。P。一3s S0的有关参数对等离子体的诊断探测具 

有十分重要的意义．关于 3s3p P。的有关能级值早 

在 1952年Moore[2]对低 Z离子进行了报道，例如， 

MgI离子 3s3p。P。一3 S。的自旋禁戒跃迁谱线 

4 571 A 是 实 验 中 观 测 到 的 强 线． 1982年 ， 

Finkenthal等【3 报道了 SeX—M0XXX I离子 3s3p 

Pl一3 S0的实验观测结果．Sugar等[． 于 1986 

年报道了CuXⅧ离子的最新实验观测结果，1987 

年又对CuXⅧ离子的部分结果进行了进一步的分析 

报道[引，1989年又分析报道了包括 3s3p P。能级 

在内的许多能级的理论研究结果 引．Seely等 于 

1988年报道了ZnⅫ(，SnXXX I X和 XeX LⅢ 3个 

离子的最新实验观测结果，对 GeXXI，SeXXⅢ和 

MoXXXl 3个离子的已有实验结果进行了修正，其 

实验值最大不确定度估计为 0．03 A，同时对 Fë 
一 Ndn 离子 3s3p P。一3s S。的自旋禁戒跃迁 

作了理论分析．1990年 ，Jupen等[7]又报道 了 

Kr 和 Mo XXX I两个离子有关能级的最新实验 

观测结果．2003年，Das等[。 报道了 NiXⅦ离子许 

多能级的计算结果．近年来对于高剥离态等电子序 

列离子的各种禁戒跃迁的研究 日趋活跃[g 。。．综上 

所述，本文用 HXR(Hartree—Forck plus statistical— 

exchange potential with relativistic corrections)方 

法对KⅧ一TbLⅣ离子 3s3p。P。能级进行理论计算 

与分析的基础上，进一步分析了各种效应对等电子 

序列离子能级结构的影响，找出了能级沿等电子序 

列变化的规律性．预测计算 了 KⅧ一TbLⅣ离子 
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3s3p 。P。的能级．由此进一步计算了KⅧ一TbLⅣ 

离子 自旋禁戒肤 迁 3s3p 。P。一3s̈ S。的谱线波 

长、振子强度和跃迁概率． 

2 理论与方法 

2．1 多组态强相互作用理论 HXR方法概述 

对 N电子原子(离子)体系，设其电子组态为 

I-(n1li) l( 2 z2) ⋯( fzf) ⋯·( NzN) ]， 

(N ： 1+ + ⋯ + + ⋯ + Ⅳ)， 

其中硼 ，为第 壳层( z )中的电子占有数．则任一 

单电子径向薛定谔方程为(能量为 Rydberg) 

{一岳+ + )一和 ∽ 
。 +和一Vf(r) · 
f百dP~(r)／dr一 1 1P；(，)：￡ Pi(，)，(r)P ＼ 

f(r) r，r ’ 

式(1)中 a为精细结构常数，V (r)为 HX势能函 

数[“]，P (r)为单电子径向波函数，￡；为相应的能 

量．等式左边前 3项为非相对论电子能量，第 4项 

为质一速项，第 5项为达尔文项．通过自洽场方法求 

解方程(1)获得单电子径向 HXR波函数． 

在构造整个原子(离子)体系波函数时，．体系波 

函数在所有可能的组态基矢空间展开，即 

： ∑∑ ， (2) 

是组态b的具有同一总角动量的第y个谱项波函 

数， 是展开系数，求和是对各种可能组态的具有 

同一总角动量的所有谱项进行的．体系的哈密顿能 

量选取如下形式(原子单位)： 

H=一∑( z十2z ／+ + (j． 
(3) 

式(3)中包括了所有电子的动能、电子在核场中的 

势能、电子之间的静电相互作用能以及电子的自旋 

与轨道相互作用能．系统的能量矩阵元为在(2)式 

所表示的波函数之间构成的能量矩阵的本征值，其 

形式如下 ： 

H 一E 一+∑[-AF ( ，li)+ 

ĝG (fi，zj)]+ d 。(z )， (4) 

其中z ， 为未满壳层轨道角动量量子数，E 为组 

态平均能，P 和G 分别为库仑直接积分和交换积 

分，￡为自旋与轨道相互作用积分 ，̂ ，g 和d 分 

别为相应的径向积分系数，只与径向积分有关，在 

本文计算中这些量均被当成可调参数处理．而角因 

子则由解析运算得到． 

如何获得最佳的体系波函数 ，来保证计算的 

收敛，是具体计算时需要认真考虑的问题，也是相 

互作用理论的一个重要课题[ 副．．由于包含所有基 

矢空间的波函数在具体计算时难以实现，因此在本 

文计算过程中，对于强相互作用，根据组态选取规 

则，选取有强相互作用的重要组态，体系波函数在 

这些组态的基矢波函数空间展开，在本文的计算 

中，体系波函数在 3s。，3s3p，3p。，3s3d，3d ， 

3p3d，3s4s，3s4f和 3s4p等组态为基矢的波函数 

空间展开，而对于弱相互作用组态累积所导致的对 

3s3p。P。微扰作用，我们将在对能级的系统拟合计 

算中一并予以处理． 

2．2 跃迁谱线的振子强度和跃迁概率 

对于电偶极跃迁的振子强度可由下式计算[1“： 

gf一 3．037 6×10 aS， 

跃迁谱线的跃迁概率与振子强度的关系是 

gA = 0．667 026 gf (S )， 

为谱线波数，单位为 cm一，S是电偶极跃迁的线 

强度 ，单位是 e。a5． 

2．3 能级沿等电子序列规律性的分析与计算 

对一等电子序列离子能级的实验可观测值为 

E ，其相应的多组态强相互作用 HXR方法计算 

结果为Ewx ，则 AE=E 一EwxR为实验可观测值 

与理论计算结果之差．一般来说，AE的数值反映 

了理论计算过程中各种效应对能级影响的准确性的 

考虑程度．这些影响主要包括：(1)电子剩余相关效 

应的影响．其影响随核电荷数 Z的减小而增加，随 

Z的增大而减小．根据 Edlen[1 的分析和我们的计 

算经验，这部分能量与核电荷数 Z 或更低次幂成 

正比关系；(2)量子电动力学(QED)效应的影响． 

QED效应主要包括电子自能和真空极化效应两部 

分．对高剥离态离子而言，QED效应对能级的影响 
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随核电荷数的增加而增加，随着核电荷数 Z的增 

加，电子相关效应的影响将不明显，而 QED效应 

对能级的影响随 Z2一z4次幂变化[1 ．其它效应的 

影响主要有 Breit效应和前述弱组态累积效应所导 

致的微扰修正．Breit算符主要由3个单电子算符 

和 5个两电子算符构成，其中对能级漂移产生影响 

的主要是 3个单电子算符中的两个，其对等电子序 

列离子能级变化规律与 z4成正比[1引．至于弱组态 

累积的微扰修正，我们认为主要由两部分组成：一 

部分是这种影响对整个等电子序列能级影响大致相 

同的部分，这部分影响只对所有能级的整体产生影 

响，而不影响能级结构；另一部分是这种累积效应 

对不同的局部离子能级影响不同，属于弱相互作用 

局部效应，由于从理论上很难严格确定其与 Z的关 

系，根据我们的计算经验[17 18]，唯象地确定为与(Z 

—

s) 成正比，这里 s一7为一经验常数，x为拟合 

参数． 

综合上述分析，对 Mg I等电子序列离子能级 

的 AE的变化情况表示成如下的形式： 

^ 

△E一 +B+CZ +DZ：+E(Z 一7) ，(5) 
0 

其中有效电荷数 Zc=Z—N+1，Z为原子序数，N 

为核外电子数．(5)式中使用 Z 而不是核电荷数 Z 

是因为对于核外电子数较大的等电子序列，较大的 

Z值会使外推计算变得十分困难．A，B，C，D，E 

和X为可调拟合参数，其数值由各具有实验观测结 

果的相应能级的 AE确定．而未知离子能级的预测 

计算结果ED就等于其相应计算的 AE加上多组态 

强相互作用理论 HXR方法计算结果得到． 

为了得到最佳的计算结果，引入一标准偏差 

来评判计算结果，即 

／ ：(E 一E ) 
一

、̂／彳 ==_ ’ 

其中，E 和Ep分别为实验观测值和理论预测计算 

值，求和是对所有实际参加拟合的离子能级进行 

的，N 为实际参加拟合的离子能级数．通过调节 

(5)式中的X使这一标准偏差最小，以获得最佳的 

计算结果．本文得到的 X为 3．699 9，其它参数分 

别是 A一9 114．456 cm_。，B=2 416．455 cm_。，C 

一 91．728 cm_。，D 一 5．488 59 cm_。，E一 0．052 

cm_。，由此得 到的最小标 准偏差为 一58．79 

3 计算结果与讨论 

表 1的第 3列和第 4列分别列出了本文预测计 

算得到的KⅧ一TbLⅣ离子 3s3p P。能级值 ED和 

实验值 Ec (单位为 1 000 cm )．计算过程中发现， 

包括文献[33所给出的 MnX1V离子的能级值后，标 

准偏差 的值会很大．尽管文献[33中已有该离子 

能级实验值的报道，但是系统的拟合计算过程中并 

不包含该离子的能级值，所以表 1给出的数值为预 

测计算结果．除了MnX1V离子的3s3p。P 能级值 

与文献[33的计算结果的偏差为 182 cm 外，对 

3s3p。P。能级的计算结果与所有离子的已有的实验 

观测结果比较，偏差均不超过 60 cm_。．第 5列为 

本征矢的混合情况，本文只列出了与 3s3p。P。有较 

强混合的3s3p P。的本征矢的混合情况．从中可以 

看到，沿等电子序列随着核电荷数 Z的增加，3s3p 

P。的比重逐渐增加，而3s3p。P。的比重逐渐下降． 

从 TeX LI开始出现了不规则性，以后 3s3p 。P。 

的比重又逐渐增加．随着核电荷数 Z的增加，3p3d 

。P。，3p3d。D。和 3p3d P。的比重也将会逐渐增 

加，这时 _，_，耦合的平均纯度会超过LS耦合的平 

均纯度，以至于无法再按 LS耦合表象进行指认． 

第 6和第 7列分别为本文计算的KⅧ一Tb LⅣ离子 

3s3p。P。一3s S。自旋禁戒跃迁的谱线波长和相应 

的实验观测结果(单位为 nm)，没有给出实验值的， 

为到目前为止还没有发现有关实验值的报道．其中 

MnⅪV离子的 3s3p。P。一3 S。自旋禁戒跃迁的 

谱线波长与文献[33的计算结果的偏差较大，本文 

计算结果为 44．754 4 nm，文献[3]给出的实验结果 

为 44．719 nlTl，相差 0．036 nm (O．36 A)，这个结 

果有待于实验 的进一步核定．对于 Kr XXV和 Mo 

XXXI两个离子 3s3p。P。一3s川S。自旋禁戒跃迁 

的谱线波长本文计算结果与文献[73报道的实验观 

测结果一致，而 Ni XⅦ的谱线波长与文献[8]报道 

的最新实验结果十分符合，其余离子的结果与文献 

[13和文献[3—7]所报道的实验值都十分接近，最 

大不确定度估计不超过 0．005 nm．这说明了本文 

所有 的预测计算结果是准确的，因此，对于 Ce 

X LⅦ一TbLⅣ的外推计算结果应该是可靠的．此 

外，在表 1的最后两列，还列出了 HXR方法计算 

http://www.cqvip.com


原 子 核 物理 评 论 

的3s3p。P 一35̈ S。自旋禁戒跃迁的振子强度和 

跃迁概率．本文所提供的数据可以作为有关实验和 

理论进一步研究的参考．由于篇幅所限，本文表 1 

第 21卷 

中未给出FeXV—BrXXⅣ和 RbXXⅥ一NbXXX共 

计 l5个离子的所有数据． 

裹 1 K~--TbLIV离子 自旋禁戒跃迁 3s3p’Pl一3 的谱线波长和跃迁概率 

*本征矢的混合情况一列中第一项表示 3s3p。P1，第二项表示 3s Pt． 
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Intercombination Transitions 3s3p 3 P1— 3 ̈ S0 in 

Magnesium—like Ions through KⅧ to TbL 1V。 

Mu Zhi‘dong·WEl Qi-ying 

(Department of Applied Physics，College of Sciences．China University of Mining& 

Technology，Xu zhou 22 1008，Jiangsu．China) 

Abstract：We have calculated the energy levels of 3s3p。PI for magnesium-like sequence ions from KⅦ一 

TbL1V by HXR (Hartree—Forck plus statistical—exchange potential with relativistic corrections)method． 

W ith the important effects taken into account，we have made fl systematic fit for the energy levels of the 

ions mentioned above．We predicted here the energy levels which have not been observed in experiments 

for ions from KⅧ to TbL 1'7．The wavelengths，oscillator strengths and probabilities of intercombination 

transitions 3s3p PI一 3 ̈ S0 are computed tOO． 

Key words：ions KⅧ一TbLⅣ ；intercombination transition；wavelength；oscillator strengths and proba— 

bi lities 
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