
第 11卷 第 5期 自然科学进展 2以 ) 1年 5月

B e +

离子内壳激发态的能级
、

精细
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摘要 采用鞍点和鞍点复数转动方法计算了 B e 十

离子双激发共振态的精细结构能

级
,

用截断变分法进一步饱和 函数空间得到更精确的非相对论能量
.

并进行了相对

论效应和质量极化修正
.

得到 了相关共振 态的跃迁波长
.

计算结果较其他理论更符

合实验值
.
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对原子和离子的双
、

三多激发共振态能量
、

精细结构
、

跃迁波长等的计算是很 富有挑战性

的工作
,

因为伴随这些共振态有无穷多的开通道
,

并存在着很强 的电子关联效应
,

增加了计算

的困难
.

R弧场 or 等仁
’ 〕报道了铿离子体系双

、

三多激发共振态 的高解析度的 A u

ger 谱实验结果
,

c hu gn 川用鞍点变分法对这些态进行了计算
,

能量的计算是用近似的闭通道波函数法
.

后来
,

iP an go ,
等〔3〕利用 s sT (

s
att

e 一 s ep ic if 。

hcot
yr )理论方法计算了类锉等电子系列多激发态的辐射跃

迁寿命和能量
.

儿 e m an [’] 和 zA~ s[] 采用不同的实验方法 同时观察到了许 多洞 u 离子 的位

于 ,护 以上的共振态
.

c hu gn 和 oG
u陌

一 8】采用鞍点复转动技术对类锉离子多激发共振态的能量

和宽度进行了计算
.

iD he l0[ 〕和 cu b a y n e s [̀ 创等针对
Z P “ , 2 5

, Z P 共振态的能量及宽度进行了大量的

高精度测量
.

与此 同时
,

Hart er e 一 F oc k 组态相互作用法 ( H F
一

CI )
、

多通 道组 态相互作用 iD acr
-

oF ck 法 ( M c D )F
、

R
一

矩阵法也被应用来标识这些共振态
,

我们也进行了这方面的计算尝试 〔川
,

采用上述不同方法得到的相关计算结果基本上能相互吻合
,

但对高位三激发态的标识差别很

大
,

有待进一步研究
.

由于计算机资源的增加和计算方法的改进
,

为高精度计算这些共振态 的能量
、

精细结构
、

跃迁波长等奠定了基础
,

本文选用 的波函数具有远多于文献「2」的线性参数项和角动量
一

自旋

藕合分波项
,

取得了高精度的计算结果
,

同时也计算了更多的激发共振态
.

1 理论方法

在 挤 (总轨道角动量
一

总 自旋角动量 )祸合表象下
,

类锉离子体系的非相对论 H axn il t on ian 为

2(x x卜0’7
一

24 收稿
,

2 X( X)
一

11
一

23 收修改稿
二 联系人
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通常
,

内壳激发 3 电子体系的鞍点波函数可 以写为 [`“ 〕

巩 ( 1
,

2
,

3 )
二 , 云 e蕊念
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,

波函数的径向部分为

笋nnI k
(
r l , r Z , r 3

)
= r子r夕r鳖

e x p (
一 a `r l 一

风
r : 一 了、 r 3 )

,

投影算符为

p , `

(
r `
)

= I笋。 (
r : ) > < 笋。 (

r`
) l

,

并取空轨道为

f 、
,

、
`左

岁 o 、 r ) 二 l 一 1
e x

P \ 一 q r )
\ 兀 l

在鞍点变分方法 中
,

( 5 )式的空轨道非线性参数 q 通过优化能量极大确定
,

( 2 )式的线性参

数 C 和 ( 3 )式的非线性参数
a 、 ,

风
,

7 `通过优化能量极小获得
,

于是由波函数 巩 ( 1
,

2
,

3) 得到

共振态的鞍点能量 E。
.

为改善鞍点能量 E 。 和共振态波 函数
,

利用截 断变分法再获得鞍 点能量 的截断饱和修正

值 易
、

.

总波函数展开为

宇
` 。
( l

,

2
,

3 )
= 刀。

巩 (一
,

2
,

3 )
+

巩 ( l
,

2
,

3 )
,

( 6 )

为了尽量饱和波函数空间
,

在总波函数 鲜 ( 1
,

2
,

3 )中增加 了 巩 ( 1
,

2
,

3 )
,

一般取与 巩 ( 1
,

2
,

3)

相同的形式
,

但选用不同的非线性参数
,

可由截断变分法进行 的优化能量极小过程得到
.

为获得更高精度的共振态能量计算值
,

必须考 虑相对论效应修正 (包括 瓦 n iet C
能量 (尹 )

项蝙
、

D
~

n 项 凡
: 、

电子
一

电子 相关 杨
c : 和轨道

一

轨 道相 互作用 方
。 。
) 和质 量极化修正

(方脚 )
.

相对论效应修正计算到一级微扰
,

质量极化修正精确到无穷级
,

文献「13〕给出了这些

微扰算符的详细表达式
.

相对论效应和质量极化修正能量为

E人脱 =

<伞
。 !
而

+
凡

: +

姗
e : + 方

。。 + 方, l 伞。
>

.

( 7 )

共振态的总能量可描述 为

E ot at ` =
风 + 场

、 + 君咫乙 + sE
,

( 8)

式 中的 sE 是共振态的能量位移
,

它反映了束缚空间与连续空间之 间的相互作用
,

利用鞍点复

数转动方法 仁̀
4〕可得到

.

精细结构的能量微扰算符为

方。
二
方

s。 +
方ss + 方so

。 ,

( 9 )

在 auP
h
一

B er i t 相对论近似下
,

电子 自旋与轨道 方
s 。 、

自旋与自旋 方ss 和 自旋与其他轨道瓦
。 。相互

作用的能量微扰算符可由文献〔13〕查 出
,

在 乙叹Z表象中
,

精细结构波函数表示为

, 乙叹鸽 =

艺 <去5乃”
2 1伪 >巩 ( l

,

2
,

3 )
,

呜

( 10 )

通过一级微扰原理可得到相对于重心能量
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E cc =

习 ( Z J
+
) l凡

艺 ( 2了 + l)
(1 1 )

的精细结构能级
、卫了、̀产

2
八凡é心 ..三

11
Z产、 Z百、

(△E ,.s ) ,
=
<%热 }方。 }%热 >

,

从 J 到 J
一 1 的精细结构能级间隔可表示为

。 z
一 , , 一 l = [ (△ E sr ) ,

一
(△ E sr ) z

一 l〕/入。
.

电偶极跃迁 中
,

辐射谱线的波长为选择规则所允许的两能级之间跃迁所对应的波长

几无i

其中 R 为对应共振态粒子的街d l〕e gr

2 结果分析及讨论

h e

风
一 E `

常数
.

Z R△风
`

( 14 )

本文研究 了 B e 十

离子内壳激发体系 的 13 个态
,

它们是一个最低的
4 P 。 态

、

4 个最低的
Z eS

态
、

5 个
Z P “ 态

、

3 个
ZD

e

态
.

由于计算资源 的改善
,

使用了更多的角动量
一

自旋分波数
,

其分波数范围为 20
一 3;6 基波 函

数中的线性参数个数也远大于文献〔2 〕
,

其个数范围为 3 84
一 8 20

.

得到的鞍点能量 凡 绝对值

相对于文献「2〕有显著增加
,

幅度为
一 0

.

00 2 - 一 0
.

00 5 a
.

u
.

为了进一步改进这些能量
,

运用截

断变分法
,

改进 的能量部分 场
v幅度范围为

一 0 浅x Xx〕187 一 0
.

仪启为9 6 a
.

u
.

鞍点能量 E 。 由波函数闭通道部分计算得到
.

为获得更高精度的共振态能量计算值
,

需考

虑位于 eB
+

离子离化阑之上的闭通道与开通道相互作用而引起的共振态能量位移 sE
.

对产生

自电离的共振 态
,

用 多通道鞍 点复数转 动方法
,

得到 了共 振态 的能量位移 sE
,

幅度范 围为

一 0
.

(联x又78 一 0
.

仪刃 569 8 a
.

u
.

体系的非相对论部分能量是截断饱和修正 易
。 、

位移 sE 和鞍点

能量 凡 之和
.

要获得更精确的共振态能量
,

除去考虑截断饱和修正 易
、 和位移修正 瓦 之外

,

还需进一

步通过质量极化和相对论微扰来修正
,

相对论微扰算符包括
: 愉en it 。 能量 ( P

4 )项
、

D

~
n 项

、

电

子
一

电子相关和轨道
一

轨道相互作用项
.

相对论修正采用一级微扰原理
,

质量极化修正精确到无

穷级
.

利用 ( 1护25
2
)
` s 基态能量 君及 J 二 一 14

.

66 96 7 5 a
.

u ,

计算得到这些共振态 的能量项值 (
e v )

,

图 1绘出了我们的计算值和报道的实验结果
,

显然
,

两者能很好地吻合
.

图 1 的相对论能量是重心能量
,

如果再考虑 自旋
一

轨道
、

自旋
一

其他轨道和 自旋泊 旋相互作
用

,

可 以得到 J 精细结构能量
.

相对于重心能量的不同 J 的位移和精细结构分裂值列于表 1
.

图 2 标绘 出了这些共振态的辐射跃迁波长
,

与文献「3] 的结果对比
,

本文 中的相关计算值

与之相一致
.

关于 eB
+

体系的内壳激发态 的这些计算结果预期对今后的实验有一定参考价

值
.



第 5期 邓文生等
:

e B
+

离子内壳激发态的能级
、

精细结构和跃迁波长 47 9

222 5Z PoZDDD 4Pooo

(((152 5 )
3 56 1 4

.

2 1bbbbb

}}}羹纂二麟 {摹载 :}豁二器器
12 5

.

2 0
aaa

滋滋睽一
’

2 s))) (
12 5

.

12b

—
4P0 (l )))

}}}粼二粼
孟̀’ ` ;一 z o (1 )))))

{{{翁雾一 z s (1)))))

刃刃刃刃

(((152

)
’ 2 5 7

.

5 3 3bbbbb

(((1522 5 )2 5 9
.

2 2 3bbbbb

之之之之

一一一一 (1522 52 ), SSSSS

淤Où闷

图 1 类铿 eB
+

离子内壳激发自离化 152 121
,

组态的能级 (Ve )
a 为本工作 ;b 为文献【l」

ZS
e 2 P 0

[( 1
5 2 5 )

, s ,

3 d ]

I( 1
5 2 5 )

35
,

3 d ]

l s ZPZP

>0边

15 22 5

图 2 类锉 eB
+

离子内壳双激发态的跃迁波长 ( nrn )
二

文献〔3」



4 80自然科学进展 第 11卷

表 1类铿 e B
+

离子双激发态相对于重心能量 (cc E) 的精细结构能量修正 (△ ) J E和分裂值 (勺一 J一 1
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