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利用全相对论性多组态()*+,-./,0平均能级（12(.-34）方法系统地计算了高离化类铍离子自旋禁戒"5"
!6$—"5"7’8!（!9!$—!$’）跃迁的能级间隔和跃迁概率，计算中考虑了重要的核的有限体积效应，:*;)<修正和

=>(修正，所得结果和最近的实验数据及理论计算值进行了比较，结果表明：高原子序数的高荷电离子的自旋禁戒
跃迁的跃迁概率和中性原子的电偶极>!的相当，在?2.和12.高温激光等离子体中，自旋禁戒跃迁概率过程不
容被忽视@
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! 引 言

高离化原子离子结构的实验和理论研究是近代

物理学中发展最为迅猛的领域之一［!］，高离化原子

数据在B-*+C激光，磁约束 12.聚变和惯性约束

?2.聚变，天体等离子体物理，原子光谱学等方面具
有特别重要的意义和广泛的应用价值"特别是近几
十年来，高!元素的高剥离离子的能级结构与光谱
特性越来越受到有关研究人员的重视，等离子体中

高离化原子光谱一直作为等离子体状态诊断的重要

工具而被广泛采用［"］"由于高离化原子光谱在许多
领域都有重要的应用价值，因此，提供高离化原子光

谱的跃迁能级间隔和跃迁概率等跃迁参数就显得尤

为重要"
对类铍离子自旋禁戒"5"!6$—"5"7’8!跃迁已

有一些实验和理论报道，(+D;等［’］在托克马克等离
子体中观测到了类铍铁离子的能级间隔’AE!’$,FG!，

(;HH;和I)HH/D等［"］在激光等离子体中观测到了
类铍镍、铜、锗、硒和氪离子的跃迁，!EE’年JK/HL
等［#］在托克马克等离子中观测到了类铍碳离子的

能级间隔，理论上4)HM*/<N和ID+*OH;*［&］用全阶方
法（+PP-/*M;*）计算类铍铁和钼的"5"!6$和"5"7’8!
态的能级，QHH;*F+H等用12(.［%］研究了类铍碳、

氮、氧、硅、铁和钼离子"5"!6$—"5"7’8! 跃迁，

6+O*/H/D+等［A］报道了用含二阶扰动理论的 1:8R
方法系统计算了类铍离子（!9#—!$$）的#9"状
态"!EEA年2N;H和2N;HL等［S］用2?方法重新计算
了类铍离子（!9!$—E"）的#9"跃迁的能级间隔，
理论和实验之间符合得比较好"但以前的工作主要
集中在能级的理论计算和测量方面，而对于光谱的

重要参数跃迁概率则很少涉及到"
为了对激光等离子体进行诊断和跟踪一些杂质

元素，对所涉及的元素谱的了解是非常重要的"例
如，铁是其中杂质之一，却频繁用于等离子体诊断"
然而，对中等和高荷电离子，由于相对论效应和电子

关联是强烈地缠绕在一起的，可靠的理论预言只有

通过相对论量子力学才能获得，本文根据相对论多

组态 1TP<)-,/HO)LT*+<)/H()*+,-./,0理论的程序

UV368"（U;H;*+P-7T*7/5;V;P+<)D)5<),3</F),6<*T,-
<T*;8*/L*+F"，!EE"）［E］，U*+H<的多组态()*+,-./,0
程序包［!$，!!］，系统计算了类铍离子"5"!6$—"5"7’8!
（!9!$—!$’）光谱跃迁的能级间隔和跃迁概率，结
果表明：对低原子序数!，类铍离子的能级间隔在紫
外区域，具有很低的跃迁概率，而对高原子序数!，
自旋禁戒跃迁的能级间隔转移到超紫外区域，具有

很高的跃迁概率，很容易被探测得到"
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! 理 论 方 法

计算基于全相对论多组态"#$%&’()&*方法，理
论方法在文献［+!］中已有详细的描述，这里仅作一
扼要介绍!在"#$%&’()&*多组态理论中，" 电子原
子或离子体系的,%-#./)0#%0量为

#1$!
"

%$+
#1%&!

"

%"’
()1%*)1’(*+， （+）

#1%是第%个电子的"#$%&’2)3.)-4,%-#./)0#%0量，
它由下式给出：

#1%$+!1·,1%&（"1*+）+!&-03&（)），（!）
式中-03&（)）是核势场，!1和"1分别是"#$%&’()&*矢

量和标量矩阵，,1%是相对论宇称算符，+是真空中
的光速!
单电子中心场"#$%&轨道可表示为

〈)1(./0〉$+)
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这里,./（)）和1./（)）分别是大、小分量径向波函

数，#/0（)1／)）是旋子球谐函数!
为了使用6789:!程序，必须选择和组成所谓

的组态状态函数29(，" 电子的组态状态函数

$（%23）由上述单电子"#$%&轨道所组成的 " 阶

9.%/;$行列式的线性组合得到，由于组态相互作用，
原子态函数&（’23）由具有,，2和3 值的组态状
态函数$（%23）线性叠加而成，即

&!（23）$!
.&

%$+
+%（!）(（%%23）， （<）

式中+%是组态混合系数，.&是组态状态函数的数
目!,，2和3 分别表示原子的电子态的宇称，总角
动量量子数和总磁量子数!%和’代表除,，2和3
之外的信息!如轨道占有数，耦合方法和高位数等信
息!
考虑到能量函数和径向波函数有关，得到了相

对论自洽场方程如下：
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径向波函数,./（)）和1./（)）可以用自洽场迭代方
法通过求解径向"#$%&方程得到，以?$;#/修正和量
子电动力学@A"修正（包含自能和真空极化能）作

为微扰，可得到能量和波函数的高阶近似!
对具体的平均能级8B方法，优化加权对角哈

密顿矩阵元得到能量函数
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根据含时微扰理论，单位时间内（+EF85／09<）从上
能态:’%;2;3;〉到所有低能态4’%2〉的爱因斯坦自
发辐射的跃迁概率是
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这里!F<!!9!／0+，, 是能级差，［=］F!=H+
（ ）

，

是5I’符号，=是不可约张量的阶!34:是由

6$%0/定义的径向积分［+5］!

5 计算结果与讨论

我们用带有?$;#/和@A"修正的多组态"#$%&’
()&*平均能级（J2"(’8B）方法系统地计算了高离
化类铍离子自旋禁戒!K!+9E—!K!C5:+（>F+E—

+E5）跃迁的能级间隔和跃迁概率!计算中，我们选取
四 个 电 子 组 态 为 +K!!K!，+K!!K!C，+K!!C! 和

+K+!K!!C+，由这些电子组态耦合出+<个组态状态波
函数29(（2)0L#M3$%/#)0K/%/;N%O;L30&/#)0），进而构
造原子的状态函数 89(（8/)-#&K/%/;N%O;L30&’
/#)0），尽管由+K!!K! 和+K!!C! 耦合得到为偶态

29(，它们与+K!!K!C和+K+!K!!C+耦合得到的奇态

29(没有非动力组态相关，但存在动力学组态相
关［+<—+D］P表+中列出了类铍离子!K!+9EI!K!C5:+
光谱跃迁的 2)3.)-4相互作用能，?$;#/修正和

@A"修正对跃迁能级间隔,贡献和谱线的跃迁概
率< 值!由表+可以看出，?$;#/修正和量子电动力
学@A"修正均随核电荷数的增加而增加，对高>
元素重原子离子，?$;#/修正和量子电动力学@A"
修正对原子离子的总能级间隔的贡献不能被忽略P
另外当原子的核电荷数增加到>F5>时，类铍离子
光谱跃迁从B9耦合过渡到Q’Q耦合!
表!中列出了类铍离子自旋阻禁!K!+9E—!K!C

5:+光谱跃迁的能级间隔的理论计算值和一些有关
的实验值和参考数据，从表中可以看出对低>和中
等>值（>"!>）元素的原子离子，目前的计算结果
与2R［S］，J?:T［G］，(2:2（L3..&)$;C.3K&)$$;&/#)0）［+G］

和实验一致，而对于高荷电原子离子，结果与2R，
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表! 类铍离子自旋禁戒"#"!$%—"#"&’(!（!)!%—’*）和（"#"）%+（"#!／""&+!／"）!（!)’,—!%’）跃迁能级间隔!（单位：-./.）和跃迁概率"（单

位：#+!）

! 01/2134 56789 :;< ! "

!% %=*%>?! %=%%%"? +%=%%%?! %=*%>"? !=!@@@A!%?

!! %=*@,*B %=%%%’> +%=%%%,% %=*@,’@ "=B,BBA!%?

!" %=,?*"" %=%%%*, +%=%%%>* %=,??B? ,=@!**A!%?

!’ %=@!?*% %=%%%@% +%=%%!!, %=@!?!’ !=’B?*A!%*

!? %=@>?*@ %=%%!%@ +%=%%!*’ %=@>?!! "=@%’BA!%*

!* %=>***B %=%%!?" +%=%%"%% %=>**%! ?=B**%A!%*

!, %=B"@@% %=%%!>’ +%=%%"** %=B",B> >=,,%%A!%*

!@ !=%%!%? %=%%"’’ +%=%%’"! !=%%%!* !=?*’*A!%,

!> !=%@*@’ %=%%"B% +%=%%’B> !=%@?,, "=’*?BA!%,

!B !=!*!>B %=%%’*> +%=%%?B! !=!*%*, ’=,B>@A!%,

"% !=""B," %=%%?’, +%=%%*B* !="">%’ *=,*!’A!%,

"! !=’%B%% %=%%*", +%=%%@!’ !=’%@!’ >=?"!?A!%,

"" !=’B%!! %=%%,"> +%=%%>*! !=’>@>> !="",?A!%@

"’ !=?@’%% %=%%@?* +%=%!%%? !=?@%?% !=@?>,A!%@

"? !=**@,* %=%%>@@ +%=%!!>% !=**?,’ "=??’BA!%@

"* !=,??!! %=%!%", +%=%!’@% !=,?%,, ’=’*",A!%@

", !=@’"’* %=%!!B" +%=%!*@> !=@">?B ?=*!>,A!%@

"@ !=>""’? %=%!’@@ +%=%!>!, !=>!@B* *=B>,,A!%@

"> !=B!?%" %=%!*>" +%=%"%@’ !=B%B!! @=>%??A!%@

"B "=%%@’! %=%!>%> +%=%"’*? "=%%!>* !=%%!,A!%>

’% "=!%"!, %=%"%*, +%=%",,> "=%B,%? !=",,?A!%>

’! "=!B>?@ %=%"’", +%=%’%%B "=!B!,? !=*@>’A!%>

’" "="B,!@ %=%",!B +%=’’’,? "=">>@’ !=B?%@A!%>

’’ "=’B*!B %=%"B’, +%=%’@*> "=’>,B@ "=’**"A!%>

’? "=?B*?? %=%’"@> +%=%?!BB "=?>,"’ "=>"",A!%>

’* "=*B,>B %=%’,?* +%=%?,?* "=*>,>> ’=’?*%A!%>

’, "=,BB?* %=%?%’@ +%=%*!,% "=,>>"" ’=B!B?A!%>

’@ "=>%’!" %=%??** +%=%*,B* "=@B%@" ?=*?,@A!%>

’> "=B%@>, %=%?>BB +%=%,"B! "=>B’B? *=""’’A!%>

’B ’=%!’,> %=%*’@% +%=%,>>% "=BB>*> *=B*!%A!%>

?% ’=!"%** %=%*>,B +%=%@*>’ ’=!%’?! ,=@"%’A!%>

?! ’="">*! %=%,’B, +%=%>",! ’="%B>, @=*’@*A!%>

?" ’=’’@** %=%,B*" +%=%>B@B ’=’!@"> >=’B,?A!%>

?’ ’=??@@* %=%@*’, +%=%B@?! ’=?"*@% B="B?,A!%>

?? ’=**B!% %=%>!*" +%=!%,%" ’=*’?,% !=%""*A!%B

?* ’=,@!@! %=%>@B> +%=!!?*, ’=,?*!’ !=!!B,A!%B

?, ’=@>**, %=%B?@, +%=!"??, ’=@**>* !="!B!A!%B

?@ ’=B%%>! %=!%!>@ +%=!’?%* ’=>,>,’ !=’""@A!%B

?> ?=%!@’, %=!%B’! +%=!??!" ’=B>"** !=?"B?A!%B

?B ?=!’*?, %=!!@!! +%=!**?B ?=%B@%> !=*’>’A!%B

*% ?="**%’ %=!"*", +%=!,,@% ?="!’,% !=,*!%A!%B

*? ?=@*%"@ %=!,!@% +%="!>>B ?=,B’@! "=!"BBA!%B

,? ,=!’’,? %=">?%B +%=?%%@* ,=%!,B> ’=**>>A!%B

@? @=@>?@’ %=?,?!’ +%=,@’’> @=*@*?> *=?",@A!%B

@B >=@">>! %=*>""’ +%=>?>*% >=?,"*? ,=*@!>A!%B

>" B=’’!?* %=,,?%? +%=B@@@* B=%!@@’ @="B,%A!%B

B" !!=?@*% !=%!%? +!=?>@? !%=BB>! B=>">%A!%B

!%’ !’=?!"* !=*@’? +"=’%?B !"=,>!% !=%*%%A!%!%

C5(D和全阶（-22E16F76）［*］计算值稍有偏差.但较

C0<G［,］的结果要好.对所有实验数据的离子而言，
理论和实验之间的误差估计大约在%=’H#对低!
离子理论和实验之间的较小差别主要在关联能，由
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于我们的计算结果只包含有限的几个电子组态，所

以低!元素的结果不如!"，#!$!和%&&’()*+)等方
法的结果精确，而对高!离子，由于结果易受,-.
关联不确定因素的影响，与它们之间的不符主要由

不同的模型势所引起，这说明电子之间具有屏蔽效

应/不同的模型势引起的量子电动力学关联并不一
样，造成的不同的量子电动力学关联修正结果，因而

量子电动力学,-.关联强烈地依赖模型势的选

取/#!$!方法（这是一种非相对论多组态相互作用
方法，其相对论效用以0)+12’$%3&1算符作为一阶微
扰）对低!元素能够产生很精确的关联能，由于相
对论扰动处理，但不能延伸到重离子系统"另一方
面，!"和含二阶关联40$5的结果和中等!和高!
符合得很好，4!.#结果对678—9$6跃迁不精确，

%&&’()*+)方法，看起来似乎很好，直到目前为止仅

#+::;，4(9<;可以获得"

表: 类铍离子:=:678—:=:>9$6（!?68—9@）和（:=:）8A（:=6／::>A6／:）6（!?9BAC:）自旋禁戒跃迁的能级间隔和实验数据及其他理论值的比

较（单位：DEA6）

! $)+=+F2 !"［<］ 40$5［G］ 4!.#［B］ %&&’()*+)［@］ #!$!［6G］ -H>+)1E+F2

68 666@CC 666G:8 666@<: 666BIB 666G6G（@）［6<］

666G8B［6I］

66 6:BCI@ 6:B@:6 6:BB6:［:8］

6: 6C6@C@ 6C6@BC 6C6B96［:6］

69 6@BG98 6@BGC< 6@BGI<［::］

6C 6G:8<< 6G:68C 6G:C@9 6G:6CC［:9］

6@ 6<GBCI 6<GG66 6<GBBC 6<GBI8［:C］

6B :89CC@ :89C9G :89CGC［:@］

6G :6I@8C :6IC<B
6< :9@<@B :9@<9C :9@<B8［6<］

6I :@:@6B :@:@88 :@:@:8［:B］

:8 :BI@6< :BI@8G :BICIG :BI@8@（6@）［:B］

:6 :<B<GI :<B<C9 :<B<B8［:C］

:: 98CB86 98C@CG 98CB88［:B］

:9 9::G66 9::B:8 9::B88［:C］

:C 9C66IG 9C68G9 9C66:8［:G］

:@ 9B88<8 9@II88 9@IIG8［:<］

:B 9GI9@G 9GI6<@ 9GI68: 9<:@I6 9GI66< 9GI6C8（:8）［:I］

9GI698［98］

9GI:8C［96］

:G 9I<II8 9I<BBI 9I<G:8［:<］

:< C6<II< C6<@I6 C6<G8<［:］

C6<B89［96］

:I C9I9@8 C9<<C: C9<IG8［9:］

C9<I<:［:］

98 CB88:C C@IC6< C@IB6@［99］

C@IC9:［96］

96 C<688@
9: @8:969 @86@9@ @86CCI @86B8@（G@）［9C］

@86B8@［:］

99 @:9<GB
9C @C@BB8 @CCG::［:］

9@ @BGG@9
9B @<III6 @<<@<C @<<G@@［:］

@<<GG8（I8）［9@］

@<<GG8［9B］

C: G:<8@B G:@IC< G:@<C6 GC@I:C G:@G@6 G:@G@<（6@<）［:I］

表6同时也给出了类铍离子自旋禁戒 -6
:=:678—:=:>9$6光谱的自发跃迁概率理论计算值"

从表6中可以看出，很有趣的是类铍离子的跃迁概
率随原子序 数的增加而迅速增加"一般而言，对大
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多数中性原子而言，电偶极矩的跃迁概率在范围

!"#—!"$%&!，禁戒跃迁的概率要小!"’ 倍，即为

!"(—!")%&!，只有在一些特殊的情况下才能观测
到!然而，对高原子序数的高荷电离子情形则有所不
同，目前的计算表明，对类铍离子自旋禁戒跃迁，当

原子序数从!"—!"*变化，跃迁概率从!+!###,
!")到!+"’"",!"!"%&!，增加至少&!"-，这里!,
!"!"值和电偶极.!跃迁概率相当，因此，在/01和

201高温激光等离子体中，高原子序数的高荷电离
子(%(!3"—(%(4*5!自旋阻禁跃迁谱线将相当强烈!
一般以（#）式为基础，高原子系数的高荷电离子的跃
迁概率和径向积分!""#$!(有关，也和跃迁能级间隔

!有关!目前的工作表明，能级!与原子序数%的
关系为

678（!／%(）&’(!!)-*)("!--()9（678%）

’!!!"*#$（678%）(("!($(!9（678%）*!
因此，)值部分原因是由于!!
另外，计算的类铍(%(!3"—(%(4*5!高离化铬离

子、锰离子和铁离子，其跃迁概率的) 值分别为

(+)),!"#，*+*’,!"#和)+’(,!"#%&!，和最近的实
验参考数据值分别为(+-,!"#［(#］，*+#,!"#［(9］和

)+9,!"#［*"］%&!基本一致，其误差不到!"*!

) 结 论

我们用多组态:;<=>?17>@平均能级（20:1?
AB）方法计算了类铍离子自旋禁戒跃迁(%(!3"—

(%(4*5!（%C!"—!"*）光谱跃迁的能级间隔和跃迁
概率，结果表明，高原子序数的高荷电离子的自旋禁

戒跃迁的跃迁概率随原子序数的增加而迅速增加，

甚至和中性原子的电偶极.!跃迁概率相当，因此，
在/01和201高温激光等离子体中，自旋禁戒跃
迁概率过程不容被忽视D
最后，我们希望给出的类铍高离化原子离子谱

线的能级间隔和跃迁概率这项工作将有助于实验物

理学家在托克马克装置中对仍未观察到的类铍离子

的激光等离子体诊断领域谱线的辨认和跃迁概率的

测量研究，同时并为这方面提供深入的多体原子结

构理论和实验工作的推动!
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*7%>K*U>
*V&WWQ)/W(T<.<,T<OR&WT<O-9V<’&)(T<-98<)(OGX-OBR/T?-PY<T?7)/<T(9PZ:8O-))/OT<-9,<,&,/PT-O(WO&W(T/T?/,S<9G

V-)[<PP/9","0%2—","S!\0（A]02—02!）T)(9,<T<-9/9/)’QW/./W,/S()(T<-9,(9PT)(9,<T<-9S)-[([<W<T</,V-)T?/7/GW<B/
<-9,$>?/)/,&WT,()/<9’--P(’)//R/9T,Y<T?)/O/9T/̂S/)<R/9T(WP(T((9P-T?/)T?/-)/T<O(W.(W&/,$>?/)/,&WT,,?-Y
T?(TT?/,S<9GV-)[<PP/9T)(9,<T<-9S)-[([<W<T</,()/<9O-))/,S-9P/9O/Y<T?T?/,/-V:0T)(9,<T<-9,(9PO(99-T[/<’9-)/P<9
T?/W(,/)SW(,R(-V?<’?T/RS/)(T&)/<9EUX(9P+UXV&,<-9,$

4789:;<=：?<’?WQ,T)<SS/P<-9，T)(9,<T<-9S)-[([<W<TQ
(%>>：!0!2，!"42
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