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在成功预言了 !&&号元素 )*低激发态能级结构的基础上，通过系统考虑电子相关效应和相对论效应，使用
+,-)方法进一步预言了 !&$号元素 ./的几个较低的激发态能级以及由基态到这些激发态的共振吸收率 0期望预
言的结果会对进一步的实验工作提供一定的帮助 0
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!: 引 言

超重原子（离子）结构和性质的研究一直是原

子物理学的一项挑战 0 截至目前，人们对于这类元
素的原子结构还知之甚少 0 这主要是因为三个方面
的原因：!）在这些原子中，存在着很强的相对论效
应和量子电动力学（;<-）效应；"）对于具有开放
=和 >壳层的高 ! 原子的电子组态，邻近能级的简
并尤为明显；%）高 ! 原子中包含大量电子，要较
好地利用从头计算方法来预言这类原子的能级结构

和性质，必须系统的考虑原子中大量电子之间的相

互作用 0 这些原因成为超重原子结构精确计算的主
要困难，甚至对铀原子以下的重原子也是如此 0
在有关超重原子（离子）结构早期研究中，人

们一般考虑了相对论效应 0 但是，对于电子相关效
应的处理却不是很好 0 如 1?@ABC等人对重原子轨道
能的 -DCE@5)F@A5GHEIBC［!，"］计算和 )CD@AB 等人对超重
原子轨道能的 -DCE@5)F@A（+,-)）［%，’］计算，虽然为
重原子（!"!&&）的电子轨道能以及占据方式提供
了一个总的概括，甚至提出了直到 !$"号元素可能
的元素周期表结构，但没有给出能级的精细结构；

<HDEJ等人利用耦合团簇方法计算了超重元素（! K
!&’，!!!）的基态能量［L，(］，然而他们的计算仅仅局
限在具有一两个电子或者空洞的电子组态 0 近来，
7F/MNFM 等人使用多组态 -DCE@5)F@A方法预言了核电
荷数为 !&$和 !&O的 ./和 PN的离化能和位置较低
的几个激发态能级［$］；但由于在他们的预言中仅仅

考虑了为数不多的几个组态之间的相互作用，因此

计算结果的误差也是比较大的 0
最近，QBM等人对超重元素核的基态性质进行

了相对论平均场的研究［O］，同时，! K !&& 的超重元
素 )* 能级的理论和实验研究也取得了重要进
展［R，!&］0 一些评论家认为这项工作“为研究放射性
元素 )*投下了一缕曙光”［!!］0 在该工作中，通过在
+,-)方法中包括多达上万个相关组态而系统地考
虑 )*的低激发态能级计算中的相关效应和相对论
效应 0 基于预言结果，GBSIT等人采用两步共振电离
谱（QUG）技术测量了最低的两个共振能级的位置 0
实验中，先将一束可调谐染料激光脉冲照射到样品

上，使原子共振吸收光子的能量而处在某一待测能

级；与此同时，用另一束可调谐准分子激光脉冲同

步照射样品 0 若第二束激光的能量适当，则可使先
前原子中处在激发态的电子被剥去（电离）而使原子
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变成离子 ! 实验观测和理论计算具有良好的一致
性，这充分显示了 "#$%方法与共振电离谱实验技
术有机结合在研究超重元素的能级结构方面的有效

性和能力，因而对于进一步开展镄原子及其他更重

元素的电子结构的研究是十分有用的 ! 本工作将这
种成功用于较轻元素结构研究［&’，&(］的理论方法推广

应用到更重元素 )*（! + &,-）的能级结构和共振吸
收率的预言中 !

’ . 理论方法

!"#" $%&’理论

有关多组态 "#$%理论已有详细的描述［&/—&0］，
这里仅作扼要的介绍 ! 在多组态 "#$%理论中，一
个核电荷数为 !、具有 " 个电子的原子或离子体系
的 $12345#67869: 哈密顿量为（原子单位）

#$$# + !
"

% + &

#$% ;!
"

% < &
= ’> % ? ’> & = ?&， （&）

这里 #$% 是第 % 个电子的 $1234哈密顿量，可表示为
#$% + (!>·)> % ;（" ? &）(’ ; *@74（ ’> %）， （’）

其中 *@74（ ’> %）是核势场，!> 和"分别是 $1234矢量和
标量矩阵，)> % 是第 % 个电子的动量算符，( 是真空
中光速 !
在中心力场近似下单电子的旋轨波函数可表示为

#+,- + &
’

.+,（ ’）$,-（%，&）
1/+,（ ’）$? ,-（%，&

[ ]
）
， （(）

式中 , 为 $1234量子数，.+,（ ’）和 /+,（ ’）分别为相
对论径向波函数的大小分量，$,-为自旋函数 !

" 电子体系的组态波函数’’（.01）〉是所有单
电子旋5轨波函数组成的 " 阶 A83BC2行列式波函数

()〉的线性组合，即

’’（.01）〉+ !
)
2’) ()〉! （/）

在 "#$% 方法中，任一原 子 态 ! 的 波 函 数

!（.01）〉由具有相同 .，0 和 1 量子数的组态波
函数’’（.01）〉线性组合而成，即

!（.01）〉+ !
+4

’ + &
3’（!）’’（.01）〉， （D）

式中 +4 是组态波函数的个数，3’（!）为组态混合系数!
对角化由原子态波函数（D）式构造的哈密顿矩

阵，则可得到相关原子态的能量和组态混合系数 !
对于其他高阶的相对论效应，如 )2C1B修正［&&］和主要

的量子电动力学 EF$效应［&&—&(］，可作为微扰处理 !

!"!" 共振吸收率

根据含时微扰理论，单位时间量子体系从高能

态 1到低能态 G的爱因斯坦自发辐射跃迁概率 4’
1G为

4’
1G +

/5’)(
1G

(*((
〈!G（.01） .（&）!1（.H0H1H）〉 ’，

（I）
式中〈!G（.01）和 !1（.01）〉分别为高能态 1（相应
的能量为 6 1）和低能态 G（相应的能量为 6G）的原子

态波函数，它们可以通过组态波函数（#A%）线性组
合而成，.（&）是辐射电磁场的偶极张量算符 ! 该过
程中辐射的光子的频率为+1G +（6 1 ? 6G）J7 !
反过来，如果量子体系在频率为+1G的共振光

（即从高能态 1到低能态 G共振跃迁辐射出的光子
的频率）的照射下，根据细致平衡原理，则体系通

过共振光吸收可以从低能态 G 激发到到高能态 1 !
共振吸收率用爱因斯坦吸收系数 2 1G来表示，它与

自发辐射跃迁概率 4’
1G有如下关系：

2 1G + ((

/7+(
1G
4’

1G ! （-）

(. 结果和讨论

)*原子中有 &,- 个电子，中性 )* 的基态为
IKD-L’，较低的激发组态为 IKD-L-M! 为了在计算中
尽可能全面的考虑电子相关效应，我们应该选择尽

可能多的 #A%来展开原子态波函数（NA%L）! 为此，
首先把所有计算中涉及到的能级按照总角动量和宇

称分为不同的组：对于中性 )* 原子的基组态
IKD-L’，考虑了所有 0 + DJ’的能级；对于激发组态
IKD-L-M，考虑了 0 + (J’，DJ’，-J’ 的所有能级；对
于一次电离 )* !的 IKD-L组态，考虑了 0 + , 的所
有能级 ! 其次，对于按照上边这样分组的每组能
级，分别考虑了两种不同的相关近似模型：&）由这
些组态向｛DO，-L，-M，IK｝活动基分别激发一个、二
个、三个和四个电子形成相关模型 -A$PE；’）在
-A$PE模型的基础上，进一步考虑了由这些组态向
｛DO，-L，-M，IK，QL，QM｝活动基分别激发一个和两
个电子形成相关模型 QA$! 表 &列出了两种不同相
关近似模型下各个能级组包含的 #A% 的个数 +4 !
显然，其数值大小代表了计算的复杂性和对电子相

关效应考虑的全面性 !
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表 ! 两种不同相关近似模型下，"#原子基态 $%&’()，激发态 $%&’(’*

和一次电离态 $%&’(对应的 +,-的数目

参考组态 !"
#.

’,/01 2,/

$%&’() &3) 4 56’ $$7)

$%&’(’* 73) 8 57) !$2’)

&3) 8 569 )96)7

$%&’(’* ’3) 8 55! )!7)9

$%&’(! 9 4 !9& !!)7

从表 ! 中可以看出，在每一个能级组中，2,/
模型包含的组态波函数的个数远远高于 ’,/01 近
似，在后面的计算中将采用 2,/这个对相关效应考
虑的更为全面的近似模型 : 表 ) 列出了 )9 个能量
较低的从基态 $%&’() 到低激发态 $%&’(’*的可能的
共振吸收能量和吸收率 : 从表中可以看出，在这些
共振吸收中有 $个很强的共振吸收，它们分别相应
于 ’，2，6，!9，!!和 !5能级 :

表 ) 从基态 $%&’() ! ; &3)到低激发态 $%&’(’*的共振吸收能和吸收率

<=: !"
$ 共振吸收能3.>8 ! 吸收率3>7 (8 ) ? 8 !! <=: !"

$ 共振吸收能3.>8 ! 吸收率3>7 (8 ) ? 8 !!

! &3) 8 !&’!!@&，!&92)@5［’］ 7@7)9（!’） !! ’3) 8 )6&25@) 5@5’6（!6）

) 73) 8 !$$&&@) )@2!7（!$） !) 73) 8 79’$6@2 !@!’6（!6）

7 ’3) 8 !696!@9 7@’29（!’） !7 &3) 8 7!))6@& 7@!27（!’）

5 &3) 8 !677)@6 !@!&7（!2） !5 &3) 8 7)6$7@$ 5@9$7（!6）

& 73) 8 !67&’@! 5@!5!（!2） !& 73) 8 779&)@7 !@5!’（!2）

$ ’3) 8 )))95@7 !@’2$（!2） !$ 73) 8 772&2@6 )@5&2（!2）

’ &3) 8 )5679@5 &@9)6（!6） !’ ’3) 8 7765’@$ $@9&&（!2）

2 73) 8 )2&&!@2 )@)’7（)9） !2 &3) 8 756&&@2 7@926（!6）

6 &3) 8 )2997@7 5@$97（!6） !6 ’3) 8 7&9)9@7 !@5!6（!6）

!9 ’3) 8 )2&97@5 $@69’（!6） )9 &3) 8 7&227@7 )@52)（!’）

! %（ &）表示 % A !9& :

在 BC,技术中，被第一束激光激发而处于共振
激发态的原子还要被第二束激光电离 : 因此，电离
能数据对于这类实验具有重要的指导意义 : 理论
上，原子的电离能等于一次离化离子的基态能量与

中性原子的基态能量之差 : 为了计算 "#的电离能，
对于一次电离的 "# 离子的能级我们也使用了和中

性 "#原子相同的相关模型计算了它的能量 : 结果
表明，$%&’(组态的基态相应于总角动量 ! ; 9的最
低能级 : 表 7列出了在 ’,/01和 2,/近似下计算的
"#原子的电离能，同时还列出了以前 D+/-计算结
果和半经验外推结果［’］:
从表7可以看出，如果对"#!和"#"的两个

表 7 "#原子的电离能（单位：EF）

基态 目前计算

"#! "#" ’,/01 2,/
以前计算［’］ 半经验外推［’］

$%&’()（ ! ; &3)） $%&’(（ ! ; 9） $@67 ’@77 $@2) ’@’

基态都使用 2,/ 近似，计算得到的电离能（’@77
EF）非常接近于半经验外推值（’@’ EF）: 而在
’,/01近似下计算结果比半经验外推值要小
9@’’EF: 这些事实表明，当前计算的电离能的不确
定度约小于 9@&EF:

5 @ 结 论

本文在相对论多组态 /GHI.J-=.K 理论框架下，

通过系统考虑电子间的关联效应，研究了重元素

"#!的几个较低激发态的共振吸收能、共振吸收率
以及 "#!的电离能 : 目前计算的电离能与已有的
半经验外推结果的良好一致性间接证明本文有关低

激发态能级预言的可靠性 : 详细了解原子的激发态
能级结构及由基态到这些激发态的共振吸收率，对

于进一步进行共振电离谱（BC,）的实验研究具有重
要的指导意义，我们期望我们的计算能够为进一步

的实验研究提供帮助 :
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