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采用 *+,-./012*/34 变分方法和组态相互作用方法，并进一步考虑相对论修正和质量极化效应，研究了氦原子单

激发和双激发态里德伯系列的相对论能量，计算结果与其他理论和实验符合得很好 5此外，还计算了该系统之间的

振子强度、辐射跃迁率及跃迁波长，振子强度三个规范的计算结果显示出很好的一致性 5
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" C 引 言

氦原子作为最简单的多电子原子，是研究多体

问题的典型系统 5但是即使是非相对论量子力学也

不能给出氦原子的精确解，因此氦原子为原子物理

和量子力学中的各种近似技术提供了一个理想的检

测平台 5无论是实验光谱的测量还是理论研究，氦原

子的研究都是原子物理和量子力学中的基本问题 5
%# 年来，相关的实验和理论研究不断取得进展 5 一

方面，很多激光光谱实验对氦原子系统的辐射跃迁

波长的测量都达到了非常高的精度［"—8］5另一方面，

两电子原子能级的理论计算一直是理论工作者的兴

趣所在［7—"8］，各种不同的理论方法在氦原子的研究

中得到了应用，比如变分方法［7—"#］，有限元方法［""］，

关联超球谐函数方法［"%］以及超球密耦方法［"&，"’］等 5
近来 DE+F. 等人［"7］使用含有双 G,--.E++H 基的变分方

法，系统地研究了氦原子的单激发态结构和光谱，给

出了国际上公认的与实验符合得最好的结果 5但是，

至今国际上对于氦原子高双激发态的报道仍然较

少，有待进一步的理论研究 5
本文采用 *+,-./012*/34 变分法和组态相互作用

方法计算了氦原子单激发和双激发态里德伯系列的

非相对论能量，并考虑相对论修正和质量极化效应，

进一步获得了相对论能量值 5我们还计算了该系统

之间的振子强度、辐射跃迁率和跃迁波长 5通过与实

验数据和 DE+F. 等人［"7］关于氦原子单激发态的精确

结果对比，验证了本文所使用方法的有效性 5本工作

进一步研究了氦原子双激发态里德伯系列，我们的

理论计算数据对其他的理论和实验工作将是有意

义的 5

% C 理论与方法

在 IJ 耦合表象中，氦原子的非相对论 G+:/-3K2
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对每一个角度分波［ #+，#,］有一组不同的#$（ $ - +，

,）)非相对论能量 %. 由 /012%(345/(67 变分法，通过

对线性参数 &’ 和非线性参数#$ 变分优化能量极小

确定 )
为进一步获得高精度的能量计算值，还必须考

虑相对论修正和质量极化效应 ) 在 89%(65:0;2( 近似

下，相对论能量微扰算符包括动能修正项 (<，=095
>(? 项 (=、电子与电子相互作用项 (%% 以及轨道与

轨道相互作用项 (##：
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质量极化算符为
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其中 + 是核质量，常数 ) - +FDJIFCI，#’ 和 !’ 分别

是第 ’ 个电子的自旋角动量和动量 ) 除质量极化算

符计算到无穷级外，其他的相对论微扰算符计算到

一级 )则相对论能量修正为

% 9%2 -〈%. (< E (= E (%% E (## %.〉)（++）

质量极化效应为
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为与 =;0?［+A］和 K%$$%［+G］等人的理论数据进行比较，

本文的非相对论能量包括了质量极化效应，即 %?#?9%2

- %. E %H’ ) 进一步考虑相对论效应后，总能量为

% 6#602 - %?#?9%2 E % 9%2 )
辐射跃迁率及振子强度运用以下公式计算
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其中振子强度运用三种规范来计算：
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振子强度三种规范的计算结果在理论上应该是一致

的，但如果波函数不够精确，它们会出现差别，因此

通过比较振子强度三种规范的计算结果的一致性程

度，可以判定波函数的精确程度 )

F J 结果与讨论

本文采用多组态相互作用方法及 /012%(345/(67
变分法对氦原子的十个里德伯系列的能量进行了计

算 )它们是 +$1$ +，F N%，+$1’ +，F:#，+$1O +，F=%，,’1’ +，F:%

和 ,’1O +，F=#（ 1$C）) 表 + 给出了这些态的非相对

论能量和相对论能量的计算值，并与其他理论和实

验数据进行了比较 )由于两电子之间的关联效应较

大，波函数中需要包括所有重要的角动量自旋耦合，

从而获得精确的能量值 )在我们的计算中，能量贡献

大于 +JI ! +I@ C 0 ) ; ) 的角度自旋分波［ #+，#,］（ #+，#,
$G）均被包含在波函数中 )其他 #+，#, P G 的角度自

旋分波因为对能量的贡献均小于 +JI ! +I@ C 0 ) ; ) 而

被忽略 )
从表 + 可以看出，本文计算的非相对论能量低

于 =;0?［+A］和 K%$$%［+G］的理论结果 )相对于 =;0?［+A］的

计算 结 果，本 文 的 能 量 改 进 范 围 从 ,I#0) ; ) 到

,BI+#0) ; )；相对于 K%$$%［+G］的计算结果，本文的能量

改进范围从 DF#0) ; ) 到 F,+#0) ; ) ) 这是由于本工作

中波函数采用 N206%9 型基函数，并考虑了总波函数

的正交、归一化要求，总波函数含有线性参数数目从

A* 到 ,*F，角度自旋分波数从 * 到 +I，对应不同的角

度自旋分波有一组不同的非线性参数集 ) 这些线性

和非线性参数由变分优化能量极小获得，而且质量

极化计算到无穷极，所以本工作在计算能量方面可

以达到很高的精度 )从表 + 还可以看出，沿着每一个

+$1 2 +，F N%，+，F :# 和+，F =% 里德伯系列，本文对 =;0?［+A］

的计算结果的改进量随着 1 增加而增大 ) 例如，在

+$1$ + N% 系 列 中，本 文 对 +$, +N% 态 的 改 进 量 是

F,+#0) ; )，对 +$B$ + N% 态的改进量是 ,F*F#0) ; ) )这说

明我们的理论方法在计算高位激发态方面显示出优

越性 )
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表 ! 氦原子里德伯系列 !"!#（! $ !—%）和 &’!#（! $ &—%）激发态的非相对论能量 "()(*+#［,-.-］，相对论修正 "*+#［!,-.-］和相对论能量项值［+/］

!
0 "()(*+#

本工作 1.,(［!2］ 3+""+［!4］
0 "*+#

相对论能量项值

本工作 1*,5+［!6］ 实验值［&7，&!］

（!）!"!" !8+

! &947:%&;4< &947::7<;% &947::7<;% !7!947

& &9!<;4<%:! &9!<;%62;2 &9!<;%62;4 !7297; &79%!%; &79%!;2 &79%!%

: &97%!&;&;; &97%74;&4; &97%742472 !7%926 &&94&72 &&94&7: &&94&

< &97::;676% &97:!&!2 !7%9;4 &:9%6<7 &:9%6:% &:9%6

; &97&!!%;47 !7%9;7 &<97!!; &<97!!& &<97!

% &97!<;;<64 !7%9<: &<9!4!< &<9!4!& &<9!4

（&）!"!" :8+

& &9!6;&&%;7 &9!6<4:7!4 &9!6<4:7!4 !!;9!; !492!4% !492!4% !492&7

: &97%2%26%7 &97%2:44: &97%2<7;&< !7292& &&96!2; &&96!2; &&96&

< &97:%;!7!& &97:;<&7 !769<7 &:9;4<7 &:9;4<7 &:9;4

; &97&&%!64! !7%94! &:946&7 &:946&7 &:946

% &97!;:6<<& !7%9%2 &<9!%4! &<9!%47 &<9!6

（:）!"!’ !=)

& &9!&:2:7<& &9!&:;<;%< &9!&:;<;%; !729<4 &!9&!2& &!9&!27 &!9&!2

: &97;;!:2%< &97;<2:;76 &97;<2%&%% !769!: &:9726& &:97267 &:974

< &97:!7%;74 &97&4!<: !7%96% &:96<&! &:96<&! &:96<

; &97!4477&2 !7%9;< &<97<;4 &<97<;2 &<97;

% &97!:2:7!7 !7%9;7 &<9&!!! &<9&!!7 &<9&!

（<）!"!’ :=)

& &9!::!6!!! &9!:&227%< &9!:&227%< !7<9%; &794%<! &794%<! &794%<

: &97;276;%; &97;662<<6 &97;627!<4 !7;942 &:9776: &:9776! &:97!

< &97:&:!;2; &97:76<!< !7%9:! &:9672! &:96764 &:96!

; &97&7;:<7: !7%9:! &<97&26 &<97&2& &<97:

% &97!<!<46: !7%9:% &<9&7&< &<9&772 &<9&7

（;）&’!’ !=+

: 79;27&<<<% 79;27!%;66 79;27!%;66 !6974 %:9&!27 %:9&!4,

< 79;<77<7<: 79;:44%67 79;:44%6!2 !%9!; %<9:!!4

; 79;&<!62!& !;92< %<96<:;

% 79;!%&76!! !;967 %<94%7<

（%）&’!’ :=+

& 796!7<4!:6 796!7:4%%; 796!7:4%<% !694& ;49%6<: ;49%6<,

: 79;%6276&; 79;%662%2 79;%66::26 !%9!% %:9;;%< %:9;;;,

< 79;:;2%!26 !;927 %<9<&;%

; 79;&&&<47< !;9%6 %<964%7

% 79;!;!;:66 !;9%! %<94247
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表 !（续）

!
" "#$#%&’

本工作 ()*#［!+］ ,&--&［!.］
" "%&’

相对论能量项值

本工作 (%*/&［!0］ 实验值［12，1!］

（0）!-!3 !(&

4 15266712!8 1526642726 !27564 145208! 145208! 14520

8 1524!10+!4 1521++001 !2758+ 1450478 1450474 14508

6 152122!8+1 !27586 185281+ 185281+ 18528

7 152!4+.071 !27584 18512.1 18512.4 1851!

（+）!-!3 4(&

4 1526674614 15266411. !27561 1452040 1452040 14520

8 1524!1+0!. 1521+.02! !2758+ 145047! 145047! 14508

6 152122!..4 !27586 1852810 1852810 18528

7 152!4.2277 !27584 18512.1 18512.1 1851!

（.）19!3 !($

4 25674+2!40 256740167 !8504 7457766 745704*

8 2564860600 256486224 !654! 7858727

6 2561!780+1 !6588 785+!18

7 256!8+!!.7 !658. 785..+4

（!2）19!3 4($

4 2566.414.+ 2566.18+1 !656! 7450+04 7450+0*

8 2564170!84 256416.08 !6566 7856!18 7856!8*

6 2561202!!0 !6567 785+4+! 785+48*

7 256!81+1++ !6566 7652!10 7652!.*

*:文献［1!］:

为进一步改进能量值，本文还采用一级微扰理

论计算了相对论效应 :相对论微扰算符包括动能修

正项、(*%;<# 项、电子与电子相互作用项、轨道与轨

道相互作用项 : 为便于与 (%*/&［!0］的计算结果以及

实验数据［12，1!］进行比较，表 ! 将本工作计算所得的

以 *: ) :为单位的能量值按照 !*: ) : = 10512070&> 换

算为以 &> 为单位的能量项值，该能量项值是相对

于 !-1 ! ?& 基态的能量，其中氦原子 !-1 ! ?& 基态的能

量取 0.52267&>［12］: (%*/&［!0］的工作中包含了 @A( 修

正和高阶相对论修正且引入了双 ,B’’&%**- 基，因此

(%*/&［!0］的单激发态计算结果是目前国际上公认的

最为精确的结果 :由于对于核电荷数相对小的氦原

子，这些高阶相对论修正项对能量的改进很小，表 !
显示出我们的计算结果与 (%*/&［!0］的理论结果和实

验数据［12，1!］均符合得很好，也表明本工作所采用的

方法在两电子体系的理论计算中可获得足够高的精

度 :尽管 (%*/&［!0］采用的 ,B’’&%**- 基的波函数可以

获得更精确的能量值，但因为其包含了两电子的关

联项，所以很难推广应用到更多电子的复杂原子，而

我们的变分方法可以很容易地应用于三电子和四电

子系 统［11—16］: 对 于 双 激 发 态 里 德 伯 系 列，由 于 在

(%*/&［!0］的文献中未查出相关的理论计算值，我们仅

与少量已有的实验数据进行了比较 :从表 ! 中可以

看出，我们的记算结果与实验值符合得很好，这些理

论数据对其他的理论和实验工作将是有意义的 :
表 1 给出了利用波函数!C 所计算的部分单激

发和双激发态里德伯系列之间的辐射跃迁率和振子

强度 :从表 1 中可以看出，本文计算所得的振子强度

与 (%*/&［!0］的理论数据符合得很好 : 文献［!0］中只

给出了一种规范的振子强度的计算结果，而我们同

时给出了用三种规范计算的振子强度的理论值 :尽
管振子强度的加速度规范对于波函数的变化很敏

感，但我们用三种规范计算的振子强度仍显示出令

人满意的合理的一致性 :这表明本工作采用的非相

对论波函数相当精确 :本文进一步计算了这些激发

态之间的辐射跃迁波长并与实验数据［12，1!］进行了比

较，所有的误差均在 1D之内，这些计算结果对今后

的实验工作是有意义的 :
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表 ! 氦原子里德伯系列的振子强度（ ! "，"#，!$）、辐射跃迁率 #（%&%& ’( %）及跃迁波长（)*）

跃迁
振子强度 辐射跃迁率 跃迁波长

! " !# !$ !［%+］ # " ## #$ 本工作 实验值［!&，!%］

（%）%’! %,-!

%’!. %/0 & 1!+23345 &1!+64%54 &1!+7!533 &1!+7%72+ &165+&3+& &1654&334 & 1654+!5+ 63 1254 63 1255

%’5. %/0 & 1&+57+43 &1&+5!45% &1&+&6+77 &1&+52524 &1%+&2535 &1%746253 & 1%75!7&% 65 1+&3 65 1+&5

%’2. %/0 & 1&!44476 &1&!43&&5 &1&!3+566 &1&!437!4 &1&+553!% &1&+!4&!! & 1&+&!4+2 6! 1!!7 6! 1!!%

%’6. %/0 & 1&%6%662 &1&%6%3%& &1&%2444% &1&%6&545 &1&53&5&2 &1&53&42+ & 1&5+753! 6% 1677 6% 167$

%’7. %/0 & 1&&3+%35 &1&&3+7&7 &1&&3+%36 &1&&37!++ &1&!!%+34 &1&!!!376 & 1&!!%+46 6% 1!%2

（!）%’!’ 5,-!

%’!. 5/0 & 1654&+62 &1654&4&4 &165375+! &1654&37% &1&&5&723 &1&&5&724 & 1&&5&7!5 %&35 15&! %&351&52

%’5. 5/0 & 1&753737 &1&725526 &1&+&3%2! &1&7227%! &1&&!3%76 &1&&!35+% & 1&&5%!!3 533 1467 5331376

%’2. 5/0 & 1&!7%344 &1&!6775+ &1&!!5!+3 &1&!6+734 &1&&%+%37 &1&&%732% & 1&&%276! 5%3 136% 5%31++2

%’6. 5/0 & 1&%!655! &1&%!&334 &1&&2544+ &1&%!24&7 &1&&&4757 &1&&&4!46 & 1&&&5535 !42 1673 !4216%%

%’7. 5/0 & 1&&7572% &1&&6&42! &1&&!52+2 &1&&743!! &1&&&65&6 &1&&&2!2+ & 1&&&%46+ !3! 1345

（5）%’!. %/0!

%’58 %9- & 1+&4!2+4 &1+&42566 &1+5654!5 &1+%&%72% &1&%&7&5% &1&%&7&64 & 1&%&4454 773 1&7! 77+13%6

%’28 %9- & 1%!!5%77 &1%!&!!++ &1%%474&+ &1%!&!+&2 &1&&55777 &1&&55&4% & 1&&5!425 24! 157& 24!1%45

%’68 %9- & 1&25563% &1&25%3%7 &1&2!7&4& &1&25!6+7 &1&&%6&%6 &1&&%2462 & 1&&%2+66 253 1425 2531+45
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32. 期 吴晓丽等：氦原子单激发和双激发态里德伯系列的相对论能量计算


