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使用全实加关联（)*++ ,-./ 0+*1 ,-../+234-5 缩写为 6787）和里兹（943:）变分方法计算了类锂体系（! ; !!—"%）激发

态 !1" "<（" ; #，(，$）的非相对论能量和波函数；包括动能修正、电子=电子接触项、轨道=轨道相互作用项以及 >2.?45
项的相对论修正和质量极化项由全实加关联波函数的一阶微扰给出，量子电动力学（@*253*A /+/,3.-54, <B52A4,1 缩

写为 CD>）修正由有效核电荷方法和类氢公式计算；给出了高电离类锂体系激发态的激发能、精细结构和项能（3/.A
/5/.EB），并将计算结果与实验数据及其他理论计算结果进行了比较，表明 6787 方法中电子关联波函数很好地反映

了具有 !1" 离子实三电子体系中电子的强关联效应 F
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! H 引 言

原子分子中电子的运动和关联决定着物质的性

质，当代科学技术的发展要求我们在电子的运动水

平上对物质结构不断深入的了解，因此，原子体系中

电子的关联效应一直是原子分子研究领域的前沿课

题［!］F近年来，随着软 I 射线激光和等离子体物理

技术等学科的发展，人们迫切需要相关的高电离离

子体系原子结构的精确数据［"—(］；对于类氢和类氦

体系，理论计算给出了相当准确的结果，几乎达到了

光谱学的精度，而对类锂体系，特别是具有 !1" 离子

实的原子结构，精确的理论计算仍然有很大难度，原

因是其价电子与 !1" 离子实的关联效应比较大，关

联效应的理论研究比较困难［$，&］F由于来自于高角动

量分量对能量的贡献较大，传统的组态方法（,-5)4E=
*./ 453/.2,34-5 缩写为 7J）使得能量和波函数的收敛

比较慢；KB++/.211 方法在波函数中引入了空间的相

对坐标（ #$% ），该方法在解决类氦问题上很成功，但将

其推广到三电子及多电子系统还未尽人意，主要是

该方法十分复杂，解决多电子体系相对论效应问题

也很困难；多体微扰理论由于高阶微扰计算的复杂

性和巨大的计算量，亦难用于多电子体系激发态能

量的精确计算和推广 F
全实加关联方法（)*++ ,-./ 0+*1 ,-../+234-5 缩写为

6787）是 7L*5E 首次应用于计算锂等电子序列从 M4
!到 N/"!1""1 基态的电离能，理论值与实验值的

偏差在 !,AO ! 以下；P25E 和 7L*5E 用 6787 方法对

该系统低激发态进行了精确计算，理论结果与实验

数据 符 合 得 相 当 好，理 论 值 与 实 验 值 的 偏 差 在

!,AO !左右［G，Q］，本文使用 6787 方法计算了高电离

类锂原子体系（! ; !!—"%）较高激发态（!1" "<，" ;
#，(，$）的非相对论能量、相对论修正以及量子电动

力学修正（@*253*A /+/,3.-<B52A4,1 缩写为 CD>）；给

出了类锂体系原子结构激发态的能量、精细结构和

项能 F

" H 理论方法

全实加关联方法的核心是首先确定足够好的

!1" 离子实波函数，并将其作为三电子体系波函数中

单独的一项；离子实外激发电子的效应通过乘以价

电子的 R+23/. 轨道的线性组合来考虑，离子实的弛

豫及其他可能的电子关联效应由另一项足够大的关

联波函数来描述 F在 &’ 耦合表象中，三电子体系的

总的波函数选为
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式中 ! 为波函数反对称化算符，（!）式中%!%!%（!，"）

表示足够好的全实波函数，%&（ "），’（ "）（!，"，#）表示离

子实的弛豫及其他可能的电子关联效应 )
在 *+,-. 近似下，分别由 !%" 离子实和三电子

!%" &/（ & $ #，0，1）的相对论 23&.4 方程，可导出他们

的 5+6.-478.+8 表达式和相对论的一级微扰，其中三

电子体系的非相对论 5+6.-478.+8 表达式为［9］（本文

使用原子质量单位 +) , )）
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!%" 离子实和三电子体系的非相对论能量由里兹

（<.4=）变分法求得
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同时确定了波函数中的线性分量和非线性分量 )相
对论的能量修正包括动能修正，?+3@.8 项，电子间轨

道与轨道相互作用以及质量极化修正等，由一级微

扰理论给出
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自旋D轨道相互作用项为
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为了获得高精度的理论计算结果，本文还使用有效

核电荷方法和类氢公式计算了价电子的量子电动力

学修正 HI?)

# J 计算结果与讨论

在我们的计算中，!%" 离子实波函数"!%!% 共选

了 C 个分波计 """ 项，!%" &/ 三电子体系组态波函数

中表示价电子效应的部分选了 B 项，表示离子实的

弛豫以及其他可能的电子关联效应的附加 EK 波函

数"&（ "）’（ "）（!，"，#）选了 !# 个分波共 AA" 项 )为了进

行收敛性的比较，对各离子本文所选 LE*E 波函数

的项数相同，见表 ! ) 相应的里德堡常量取自文献

［!］，与 ?3+M& 给出的非常接近［!!］)选基态 !%""% 的能

量为零点能，激发能由激发态 !%" &/ 与基态 !%""% 的

能量差给出，离子实项数不足引起的偏差在激发能

的计算中具有较好的相消效应，从而给出了高精度

的理论计算结果，同时又大大地减少了计算量 )
由里兹变分法方程（#）可求得 !%" 离子实 """ 项

波函数、三电子体系的非相对论能量和全实加关联

波函数 B#: 项，我们选激发态 !%"1/ 为例，表 ! 给出

了 !%" 离子实和三电子 !%"1/ 的非相对论能量、各 EK
波函数的项数以及各分波对非相对论能量的贡献 )
从表 ! 中我们可以看出，价电子与 !%" 离子实的关

联效应比较大，来自于高角动量分量对能量的贡献

使得能量和波函数收敛比较慢 )
由全实加关联波函数的一级微扰得到包括动能

修正、?+3@.8 项、电子 ’ 电子接触项、轨道 ’ 轨道相

互作用项的相对论修正以及质量极化修正，非相对

论能量、相对论的项能以及质量极化项的计算结果

分别列于表 " 中 )其中质量极化项的影响相对较小，

且主要由元素决定，本文取"# N+，"0 OP，"C Q-，"B R.，#! *，
#" R，#1E-，#9S，0:Q3，0:E+；相对论动能修正，?+3@.8 项等

随离子核电荷 ) 的变化十分明显，远远超过各态之

间的变化，这是因为高电离离子的相对论动能量与

有效核电荷 ) 密切相关；决定精细结构劈裂的自

旋D轨道和自旋D其他轨道相互作用项随 ) 的变化和

原子态的变化都比较显著 )由非相对论能量、相对论

项能进而得到激发态的激发能 )
!%" &/（& $ #，0，1）激发态的激发能计算结果列
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表 ! 类锂体系（! " !!—#$）!%# 离子实和 !%#&’ 全实加关联波函数收敛性及各分波的非相对论能量

角动量各分波

组态及项数 ! " !! !(
!")* + , +

!& !- #$
（$，$） ./ !!.+#&$-#(#$ !0!+$$$1.!/$ #!& +1&$0-(1( (!#+-1&0#!!& (-1 +0#&&-//&

（!，!） .# $+$#&1!-!$ $+$#&-(--( $+$#&/#/&0 $+$#0$#$-! $ +$#0$010(

（#，#） (0 $+$$(&1/#- $+$$(0#0/! $+$$(00#.# $+$$(1$$1# $ +$$(1!/-.

（(，(） ($ $+$$$/&1&0 $+$$$/1(.& $+$$$/-&!0 $+$$$//1/. $ +$$!$$.(&

（.，.） #& $+$$$(&$-! $+$$$(&1!- $+$$$(0!-/ $+$$$(01$( $ +$$$(0/0#

（&，&） #$ $+$$$!&#-/ $+$$$!&&-$ $+$$$!&1/& $+$$$!0$(! $ +$$$!0/./

（0，0） #$ $+$$$$101& $+$$$$1-#0 $+$$$$1/(1 $+$$$$-$0$ $ +$$$$-!#!

总计 ### !!.+#-!0&-&1 !0!+$(!11#(! #!& +1-!-&1$- (!#+/$0/.-&& (-1 +0&0//.$0

离子实 2 &’ !$ !!&+/$##-/&1 !0(+.&#0(#(1 #!/ +!0#/&&#/ (!-+$#-.!!// (/. +!(-1$.0.

（（$，$），#） 0- $+$$$$!$!0 $+$$$$!!!$ $+$$$$!$1/ $+$$$$!!.1 $ +$$$$!#(.

（（$，$），#） 0- $+$$$$$(/0 $+$$$$$..$ $+$$$$$.1( $+$$$$$&!$ $ +$$$$$&#/

（（$，!），!） !#$ $+$$$$--!. $+$$$$/0-! $+$$$!$.$# $+$$$!!!1& $ +$$$!!&1!

（（$，!），(） !!/ $+$$$$/.&! $+$$$!$(!$ $+$$$!$/0$ $+$$$!!0-0 $ +$$$!#$&0

（（$，#），.） -# $+$$$$$01/ $+$$$$$1&1 $+$$$$$-!1 $+$$$$$--& $ +$$$$$/!/

（（$，#），#） 0- $+$$$$$.&( $+$$$$$&$0 $+$$$$$&-$ $+$$$$$0(! $ +$$$$$0&.

（（$，!），(） (& $+$$$$$!(( $+$$$$$!&& $+$$$$$!1! $+$$$$$!-/ $ +$$$$$!//

（（$，(），&） (& $+$$$$$!#( $+$$$$$!.$ $+$$$$$!&( $+$$$$$!01 $ +$$$$$!1.

（（$，(），(） ## $+$$$$$$-& $+$$$$$$/0 $+$$$$$!$. $+$$$$$!!. $ +$$$$$!!/

（（!，!），#） ## $+$$$$$$&( $+$$$$$$&# $+$$$$$$&. $+$$$$$$0& $ +$$$$$$0-

（（$，.），0） (& $+$$$$$$(& $+$$$$$$.! $+$$$$$$.& $+$$$$$$./ $ +$$$$$$&#

（（$，#），.）! (( $+$$$$$$.& $+$$$$$$&( $+$$$$$$&- $+$$$$$$&0 $ +$$$$$$&&

（（$，!），!）! ## $+$$$$$$!& $+$$$$$$(1 $+$$$$$$$/ $+$$$$$$!! $ +$$$$$$!!

（（$，#），#）! ## $+$$$$$$!1 $+$$$$$$#( $+$$$$$$$( $+$$$$$$$( $ +$$$$$$$0

（（$，.），.） ## $+$$$$$$#( $+$$$$$$#- $+$$$$$$(! $+$$$$$$(. $ +$$$$$$(&

（（#，#），#）! #$ $+$$$$$$!. $+$$$$$$#1 $+$$$$$$!/ $+$$$$$$!& $ +$$$$$$$/

（（$，(），&）! #$ $+$$$$$$!- $+$$$$$$#! $+$$$$$$#. $+$$$$$$#1 $ +$$$$$$#-

（（#，#），#） 1 $+$$$$$$$# $+$$$$$$$& $+$$$$$$$( $+$$$$$$$( $ +$$$$$$$!

总计 -($ !!&+/$#&$(($ !0(+.&#-01!/ #!/ +#0(#$&!. (!-+$#-01/0. (/. +!(-/-!-.

!这些组态中，“离子实”的两个电子耦合成自旋为 ! 的三重态 +

于表 ( 中，并与实验数据和其他理论方法的计算结

果进行了比较 +从表 ( 中的比较可以看出，对于具有

!%# 离子实的类锂体系，激发能的 3454 理论结果在

! 6 !1 时与实验数据符合得较好，与实验数据的偏

差一般在 !$789 !—!$$789 !范围，如 :*"!%#(’ 的理

论值 !.($!($;0789 !与实验数据 !.($!#&789 !的偏差

为 &;0789 !，<#$!%#(’ 的理论值 ((!$#01;-789 ! 与

实验 数 据 ((!$!&$789 ! 的 偏 差 为 !!1;-789 !；:*"
!%#&’ 的 理 论 值 #$0#1--;(789 ! 与 实 验 数 据

#$0#--!789 !的偏差为 /(;(789 !，<#$!%#&’ 的理论

值 .-.!#/0;#789 !与实验数据 .-.!($-789 !的偏差为

.;0789 !，激发能的理论值均在实验误差范围内，相

对偏差约为 . = !$9 & +

当 !"!1 时，理论结果与实验数据的偏差较

大，原因是随着 ! 的增大，激发态的能量显著增大，

高电离类锂体系的实验测量相对困难，实验数据的

误差范围也较大，一般在几百 789 ! + >?#%!%#(’ 的

理论值 .#-#./& +-789 ! 与实验数据 .#-#0&$789! 的偏

差为 !&.+#789!，4*#&!%#(’ 的理论值 &(-#(((;.789!

与实验数据 &(-#.#0789 ! 的偏差为 -$ + 0789 !；4@#’
!%#.’ 的 理 论 值 ./-!/&( + /789 ! 与 实 验 数 据

./-!!-1789 !的偏差为 100 + !789 !，4*#&!%#.’ 的理

论值 1!!#1!# +(789 !与实验数据 1!!#1$#789 !的偏差

为 !$ +(789 ! + !/-& 年，A*BC%DEFBC［!.］等用 ! 9 ! 展开方

法计算了 !%# #’（##&；!#.#）的激发能，本文结果

与 A*BC%DEFBCG 等的结果符合得很好 +
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表 ! 类锂体系 "#! !$（! % &，’，(）的非相对论能量、相对论修正和质量极化项的项能（单位为（)* +*）, "）

非相对论能量 - "" . "! / - "& / - "’ / - "01 / - "( . "2 / (3! - "( . "2 / &3!

# % ""

"#!&$ ""4 *54’(2(&5 , 6*"5!(422 6*665’75" , 6*666’’54 6*6666&!& 6*666’&6! , 6*6662’(&

"#!’$ ""2 *4"’’!(47 , 6*"5!"745 6*665’727 , 6*666’(!’ 6*6666&!’ 6*666!!’( , 6*666!5"(

"#!($ ""( *76!(6&&6 , 6*"5"75!2 6*665’724 , 6*666’(’’ 6*6666&!( 6*66667!5 , 6*666"&7"

# % "!

"#!&$ "’! *!"((74’5 , 6*!’56454 6*66745!( , 6*666(&5’ 6*6666&’6 6*6662((7 , 6*66674&4

"#!’$ "&7 *54&’2"&& , 6*!’2(6’4 6*66745!& , 6*666(’&( 6*6666&’" 6*666!52& , 6*666’"’(

"#!($ "&4 *2(5247&( , 6*!’2"((6 6*66745!" , 6*666(’2( 6*6666&’" 6*666"’"’ , 6*666!"!"

# % "&

"#!&$ "25 *5(55&’6" , 6*&’&’272 6*6"’’’!7 , 6*6662&’7 6*6666&!7 6*666726’ , 6*66"’’62

"#!’$ "2’ *4"’745!4 , 6*&’!(742 6*6"’’’&& , 6*6662’&! 6*6666&&6 6*666’6’5 , 6*6662656

"#!($ "2& *’(!425"7 , 6*&’!"62" 6*6"’’’&4 , 6*6662’22 6*6666&&6 6*666!65" , 6*666&"62

# % "’

"#!&$ "7( *’"675’&& , 6*’2(22!( 6*6"26!7( , 6*6665&77 6*6666&’’ 6*66"&26’ , 6*66!6’6(

"#!’$ "7" *76766522 , 6*’2’’&(4 6*6"26!4’ , 6*6665("6 6*6666&’( 6*666(5&& , 6*6664(77

"#!($ "76 *!446&4&’ , 6*’2&5677 6*6"26!4! , 6*6665((2 6*6666&’( 6*666!7&’ , 6*666’’66

# % "(

"#!&$ !!( *"5(&!624 , 6*2"5445" 6*6"747"( , 6*6664(!4 6*6666&&’ 6*66"45&7 , 6*66!4"67

"#!’$ !!" *62((!!42 , 6*2"2"7’’ 6*6"7476! , 6*6664225 6*6666&&( 6*6665474 , 6*66""4’2

"#!($ !"7 *"2&!6("’ , 6*2"("72( 6*6"7447( , 6*66645&6 6*6666&&( 6*666’6’" , 6*666262!

# % "2

"#!&$ !(5 *6(655’6" , 6*46’5627 6*6!’&!4’ , 6*66675&& 6*6666&’5 6*66!(!64 , 6*66&54"!

"#!’$ !(! *!4’(&’62 , 6*46!’&25 6*6!’&!2( , 6*6667764 6*6666&’5 6*66"62!( , 6*66"(7&5

"#!($ !(6 *654&22!5 , 6*46"6447 6*6!’&!(7 , 6*666774’ 6*6666&’5 6*666(’&5 , 6*6664"(2

# % "5

"#!&$ !7" *6&5&&(’4 , "*6&"6""! 6*6!7&465 , 6*66""6"& 6*6666&&4 6*66&&!!! , 6*66’74&&

"#!’$ !4( *(226’"57 , "*6!46"5! 6*6!7&54( , 6*66""!!! 6*6666&&4 6*66"’66& , 6*66!"66(

"#!($ !4& *6&&(!’44 , "*6!2!’&6 6*6!7&55’ , 6*66""&!& 6*6666&&4 6*6665"22 , 6*66"65(6

# % "4

"#!&$ &!5 *"&(66’25 , "*&6!6"62 6*6&(6442 , 6*66"!&25 6*6666&"’ 6*66’&6"" , 6*662’("2

"#!’$ &!6 *7"66’2&2 , "*!74"&55 6*6&(64(’ , 6*66"!2!5 6*6666&"( 6*66"4"&6 , 6*66!5"7(

"#!($ &"4 *6!42572’ , "*!7(4’67 6*6&(64&4 , 6*66"!5(" 6*6666&"( 6*6667!57 , 6*66"&7"4

# % "7

"#!&$ &2( *&’&54!4& , "*2!&!2!! 6*6’"’7"5 , 6*66"&57( 6*6666&’" 6*66(’4"5 , 6*664!!!4

"#!’$ &(4 *&"2(’46( , "*2"4&64! 6*6’"’454 , 6*66"’"62 6*6666&’! 6*66!&"67 , 6*66&’22&

"#!($ &(( *62&4&"!( , "*2"(&54( 6*6’"’42! , 6*66"’!’5 6*6666&’! 6*66""4!5 , 6*66"55’"

# % !6

"#!&$ ’6( *22&2272& , !*666(22’ 6*6’42!72 , 6*66"(!7( 6*6666&(6 6*662476( , 6*6"6&&(4

"#!’$ &75 *54((’45! , "*77’&("6 6*6’42!’7 , 6*66"(222 6*6666&(" 6*66!76’4 , 6*66’&(5!

"#!($ &7’ *"&474"4’ , "*776257! 6*6’42!!( , 6*66"(4’" 6*6666&(" 6*66"’425 , 6*66!!&6"
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表 ! 类锂体系（! " ##—$%）激发态 #&$ "’（" " !，(，)）的能量及其他实验和理论结果（单位为 *+, #）

! 本文计算结果
实验及其他

理论结果
本文计算结果

实验及其他

理论结果
本文计算结果

实验及其他

理论结果

#&$!’ #&$(’ #&$)’

## #(!%#!%-. #(!%##(# #/.$.%%-% #/.$(!$# $%.$0//-! $%.$//##

#(!%#$)$ #/.$()%$ $%.$/1)$

#(!%#)!-.% #/.$./%-%% $%.$/.% -.%

#$ #0(!01#-) #0(!/1$# $$00.1/-( $$00(1/# $)$(/(0-% $)$()$)#

#0(!0(!& $$00)/%& $)$()$)&

#0(!/%!-%% $$000/#-$% $)$(1%. -/%

#! $%//).$-0 $%//!#.# $0!())1-% $0!(%/(# !%!!.##-% !%!!).%#

$%//!./& $0!(!#.& !%!!($/&

$%//)$(-/’ $0!(.$!-/’ !%!!.// -(’

#( $(.((#0-( $(.(#!(# !$!!$.#-0 !$!$1$%# !)/1#0(-. !)//1/%#

$(.($$#% !$!$/0)% !)//11!%

$(.((!%-/’ !$!!!(1-.’ !)/1$!0 -$’

#) $/0#.$$-) $/0##%%# !00!10#-# !00(!.%# (#1#.1#-$ (#1$#%%#

$/0##)/ ( !00!/#$ ( (#1$!%% (

$/0#.((-.’ !00(%0#-%’ (#1#0.! -/’

#. !!#%$.0-/ !!%100/# (!)./#$-. (!.#)%%# (/(#$1.-$ (/(#!%/#

!!#%#)%) (!).10%) (/(#!%/)

!!#%!%!-$’ (!)./)#-%’ (/(#!1% -%’

#0 !0/%)#%-) !00/.%%# (1/#1)!-1 (1/##(%# ))!/#))-! ))#1/%%#

!0/%))!-(’ (1/##/0* ))!/$)0 -%’

(1/$%/!-$’

#/ ($/$(1)-/ ($/$.)%* ).(1)##-% ).(1./%-%’ .$/$($%-$ .$/$)$0 -$’

($/$))%-(’

#1 (/#.!.!-% (/#.($(# .!)10$%-0 .!.)%(.# 0%0($!/-1 0%0#1)/#

(/#./%%* .!.(0)%* 0%0$%)%*

(/#.(.!-.’ .!.%#%)-%’ 0%0(!1# -/’

$% )!/$!!!-( )!/$($.# 0##$0#$-! 0##$0%$# 01#!/!#-0 01#$)/%#

)!/$/0)* 0##()%%* 01#$.$)*

)!/$(0.-/’ 0##$1(#-/’ 01#(%$$ -.’

# 为文献［#$］；$ 为文献［#!］；’ 为文献［#(］；& 为文献［#)］；% 为文献［#.］；( 为文献［#0］；) 为文献［#/］；* 为文献［#1］-

#&$ "’（ " " !，(，)）精细结构劈裂!+（$2)3$—
$2!3$）的理论计算结果列于表 ( 中，不同文献中精细

结构劈裂!+ 的实验数据之间存在较大的差异 - 对

于同一离子的不同激发态，如 45"#&$ "’，当 " " !，

(，) 时，67889［#$］的精细结构劈裂实验数据!+ 分别

为 $$(，!)% 和 0.*+, #，其中 #&$(’ 的精细结构劈裂

!)%*+, #比 #&$!’ 的 $$(*+, # 的还大很多，这不符合

原子结构的物理规律；对于同一激发态的不同离子，

如 :;#，<8#$，=>#%的 #&$(’ 态，67889［#$］的数据!+
分别为 )#$，#(% 和 0%%*+, #，其中 <8#$精细结构劈

裂 #(%*+, #比 :;#的 )#$*+, # 大很多，这不满足等

电子序列所遵循的物理规律；同时从表 ( 中的比较

还可以看出，精细结构劈裂的 ?@A@ 理论值与部分

实验数据的偏差不具有单调性而含有涨落的性质，

而且本文精细结构劈裂的结果与 B5>C&DE7>C 等人用

! , #展开方法的计算结果符合得很好 - 这几方面说

明了精细结构劈裂的部分实验数据还有待重新辨

认 -#&$ "’（" " !，(，)）精细结构劈裂随核电荷 ! 的

变化曲线绘于图 # 并与实验数据（文献见图 # 中的

注释）进行了比较 -
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表 ! 类锂体系（! " ##—$%）激发态 #&$ "’（" " (，!，)）精细结构劈裂（单位为 *+, #）

! ## #$ #( #! #)

#&$(’ 本文计算结果 $(-.- (-% ./ )$0 .$ /!0 .# #%(% .-

12334 的结果［#$］ $$! !/% )#- 55% #%%%
其他实验结果 $%%# (5%$ !(%$ -5%% 55%&

6789&:;289 等的结果［#!］ $(- (-% )$0 /!0 #%(#

#&$!’ 本文计算结果 55.! #)$ .% $$$ .- (#) .( !(! .%

12334 的结果［#$］ ()% )#$ #!% /%% -%%
其他实验结果 ($%# ($%$ ((%$ (%%% )%%&

6789&:;289 等的结果［#!］ #%% #)$ $$( (#- !()

#&$)’ 本文计算结果 )#.% // .0 ##( .5 #-# .( $$$ .$

12334 的结果［#$］ /- (%% #%% (%% )%%
其他实验结果 )%# $%%$ ##%$ #)%%

6789&:;289 等的结果［#!］ )# /0 ##! #-$ $$(

! #- #/ #0 #5 $%

#&$(’ 本文计算结果 #(0-.( #0$/ .% $(-) .! (%#! .0 (/05 .)

12334 的结果［#$］ ($(% #%%% $(-5 (0)%
其他实验结果 #!$%’ #%%% ( (-%% ( ($%% ( (%%% (

6789&:;289 等的结果［#!］ #(0# #0$5 $(-5 (%$# (/05

#&$!’ 本文计算结果 )0!.( //% .# 55/ .# #$/% .5 #)5/ .)

12334 的结果［#$］ #5%% -/#% #)$%
其他实验结果 -!%’ #5%% ( -%%% ( !%%% (

6789&:;289 等的结果［#!］ )0) //$ #%%% #$/) #-%0

#&$)’ 本文计算结果 $55.% (5! .# )#% .# -)% .! 0#/ ./

12334 的结果［#$］ !!0% #(%%
其他实验结果 (%%’ !!%% ( #%%% (

6789&:;289 等的结果［#!］ (%% (5) )#$ -)( 0$#

# 为文献［#(］；$ 为文献［#)］；% 为文献［#-］；& 为文献［#/］；’ 为文献［#0］；( 为文献［#5］.

图 # 类锂体系（! " ##—$%）激发态 #&$ "’（" " (，!，)）精细结

构劈裂随核电荷 ! 的变化规律 实线为 <=>= 方法的理论

计算结果，实验数据 ! " ##（文献［#$］）；#$，#(（文献［#)］）；#!
（文献［#-］）；#)（文献［#/］）；#-（文献［#/］）；#5，$%（文献［#5］）

理论计算结果与较新的实验数据符合得相对较

好，如对于 ?!"，无论是激发能还是精细结构劈裂

的理论计算结果，与 #55( 年的实验数据均符合较

好，明显比 >!#（#50)）和 ?8!$（#50#）相应的偏差

要小 .由此可以得出结论：对于中高电离类锂体系激

发态结构的理论计算，<=>= 方法仍然能够给出高精

度的理论计算结果 .
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［!］ "#$%& ’ ( )**+ !"#$ , %&’ , - !" ..!!
［.］ /0%& 1 /，1#$ 2 / 0%3 "#$%& ’ ( )**4 !"#$ , ()* , !# !5
［6］ /0%& 1 / 0%3 "#$%& ’ ( )**7 + , !"#$ , 8 $# 655
［*］ 89:#9 ; - 0%3 <0=>9:9? @ @ )*5. ,-./0-1 ./2 3&)"./4)$ 56 7/&A

./2 895A:;&)0*5/ <051$（89?=B%：<>?B%&9?AC9?=0&）

［)D］ /0%& 1 / 0%3 E9 1 F )**. !"#$ , ()* , ( #% 54
［))］ G?0H9 E / )*66 =./ , + , !"#$ , && 56!
［)+］ ’9==I J K )*6. + , !"#$ , ="&1 , %&6 , >.0. ’& < )
［)4］ F0?:B% / " 0%3 10=$L0M J )*6) + , !"#$ , ="&1 , %&6 , >.0. ’(

54)
［)7］ C0B%M#:9B% K - 0%3 <NO?N%NP0 C Q )*65 !"#$ , ()* , %’ 5)*

［)5］ ’0$OR0% ( C 0%3 F0?:B% / " )**) + , !"#$ , ="&1 , %&6 , >.0.

$( 64；$( ..5
［)!］ F0?:B% / " 0%3 10=$L0M J )*64 + , !"#$ , ="&1 , %&6 , >.0. ’$

4+4
［).］ F0?:B% / "，10=$L0M J 0%3 F$M&?NP9 - )*65 + , !"#$ , ="&1 ,

%&6 , >.0. ’! .5)
［)6］ ’0$OR0% ( C 0%3 F0?:B% / " )**4 + , !"#$ , ="&1 , %&6 , >.0.

$$ +.*
［)*］ 80M#HB% < 0%3 <:N%9 S T )*.6 <0514) :/&*?# @&’&; ./2 A*50*.4/ >4B

.?*.1$ CN= !（U9V WN?H：@=M9PB9?）

!"#$%#&’()* ()*(+*)&’$, $- &"# -’,#).&%+(&+%# ),/ &#%0 #,#%12 $-
&"# #3(’&#/ .&)&#. ’.$ !/（! * %，!，"）$- *’&"’+0)*’4# .2.&#0.

E9 1BAFB%&)） K$ 1#BA/9B)） /0%& 1#BA/9%+）4） 1#N$ W0AS$%+）

)）（ C/$040-0& 56 7D05A &;&)0*5/4)$，E.*F4/ C/$040-0& 56 8&)"/5;5?#，E.*F4/ )5DDD)，="4/.）

+）（ C/$040-0& 56 <0514) ./2 35;&)-;.* !"#$4)$，+4;4/ G/4’&*$40#，="./?)"-/ )4DD+4，="4/.）

4）（>&D.*01&/0 56 !"#$4)$，@4.5/4/? H5*1.; G/4’&*$40#，>.;4./ ))D!+6，="4/.）
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