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在全相对论理论框架下，利用多组态 ()*+,-./,0（12(.）方法，系统计算了 3!离子 "456—"4%7的辐射跃迁概
率，得到的结果与已有实验值符合很好 8具体计算中，详细分析了相对论效应、电子关联、弛豫效应、9*:);相互作用
和量子电动力学（<=(）效应对能级精细结构及辐射跃迁概率的影响 8结果表明：相对论效应、电子关联和弛豫效应
对 3! "456-"4%7辐射跃迁概率有很重要的影响，考虑了这些效应后计算值得到明显改善 8
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!国家自然科学基金（批准号：5&5$?&&$）资助的课题 8

# 通讯联系人 8 =-@+)A：BC+D4EDFDC8 :7C8 ,D

! G 引 言

氮是地球大气和星际含量最丰富的元素之一，

有关其一价离子跃迁特性的研究，一直是天体等离

子体、大气物理、大气化学以及实验室等离子体等相

关领域所关心的课题 8这一方面已有许多理论工作，
并且取得了一定的进展 8 HC/和 I*+7J+D［!］在密耦合
（,A/K:-,/C4)DL）近似基础上，采用 M-矩阵方法对 3!
离子的跃迁特性进行了研究，得到了 "4?K以下 "!"#
（ #""）的能级间跃迁的振子强度 8 =AA)K采用多组态
N+*;*::-./,0（12N.）方法研究了 "K""4%K-"K""4" 紫外
光谱的跃迁概率和振子强度［"］8 9:AA 等人用组态相
互作用程序（2OP%）做了较系统的理论计算［%，5］，他们
在非相对论 HQ耦合框架下，通过考虑一些主要的电
子关联效应，对所有组态采用相同的单电子轨道函

数，再引入赝轨道对不同组态加以修正，研究了 3!
"4"，"K"4%，"4%K，"4%7，"45K和 "454组态间跃迁的振
子强度［%］和辐射跃迁概率［5］8 RC+D等［?］采用多组态
()*+,-./,0方法详细计算了 ""% 组态能级之间的
辐射跃迁概率与振子强度 8
目前为止，在用各种方法进行的理论工作中，关

于 "#5 激发态跃迁概率的研究，尤其是涉及 "456
组态的理论计算工作非常少 8而 "456-"4%7在可见光

范围的辐射比较强，文献报道在弧光放电、星云和闪

电光谱实验都观测到了它们的谱线［’—!%］8 1+* 等也
在实验上得到了 "456—"4%7跃迁的一些概率值［!5］8
所以从理论上得到其跃迁特性参数对等离子体诊断

及相关研究工作都有重要的意义 8
3!的 "456组态是一种特殊的对耦合［!?］8在这

种特殊耦合下，有些能级间隔非常小，所以合理考虑

各种效应对能级精细结构及跃迁概率值的影响尤为

重要［!’—!S］8能级结构的这一特性加大了理论计算的
难度，这也是以往关于这一跃迁特性的理论工作非

常少的主要原因之一 8因此，开展对 3!离子 "456—
"4%7能级精细结构及辐射跃迁概率的理论研究是
十分必要的 8
本文采用相对论多组态 ()*+,-./,0 方法［!T］，系

统考虑了电子关联、弛豫效应、9*:); 相互作用和
<=(效应，计算了 3! "456—"4%7的辐射跃迁概率
及振子强度 8并在具体计算中，详细分析了相对论效
应、电子关联、弛豫效应等对能级精细结构及辐射跃

迁概率的影响 8

" G 理论与方法

有关 12(. 方法，许多文献已有详细的阐
述［!T］，这里只做简单的介绍 8
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在相对论框架下，一个核电荷数为 !，具有 "
个电子的原子（或离子）体系的 !"#$%&’()*)+, 哈密
顿量为（原子单位）

#!’ - !
"

$ - .
［ %!/·&/ $ 0"%

1 2 ’（ ($）］0!
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其中 ($ 为第 $ 个电子的位置，% 为光速，&/ $ 为动量算

符，!/ 和"为 3 4 3阶 !"#$%矩阵，’（ ($）是第 $ 个电子
受到的原子核的库仑势 5
在中心势场近似下，单电子 !"#$%轨道波函数为

#*+$ - .
(

,*+（ (）%+$
（&，’）

"-*+（ (）%2 +$
（&，’

[ ]
）
， （1）

+ 为 !"#$%量子数，$为角动量 ) 的投影，,*+（-*+）为

径向波函数的大（小）分量，%+$
为 1 分量旋量波

函数 5
在相对论多组态 !"#$%&6(%7 方法中，任一原子

态波函数（./0）(!（,12）〉是由具有相同宇称 ,、
总角动量 1 和总角动量分量 2 的组态波函数
（3/0）)(（,12）〉的线性组合，即

(!（,12）〉- !
*%

( - .
3(（!）)(（,12）〉，（8）

其中，3(（!）为组态混合系数，*% 是组态波函数的

个数，其数目反映了计算中考虑电子关联影响的

程度 5
计算中进一步考虑了 9#:";相互作用和 <=!效

应［1>，1.］的贡献，这将对混合系数和能级做进一步的

修正 5
根据含时微扰理论，从初态 $ 到末态 4 的爱因

斯坦自发辐射跃迁概率为

.4 $ - 1!
1 )$ 0 .!2$

!
24

2（5）4 $ 1， （3）

其中，)$ 是激发态 $ 的总角动量，24 $是跃迁矩阵元，

可表示为

2（5）4 $ -〈(4（,41424） 6（5） ($（,$1$2$）〉

-!
(，7

3(（ 4）37（ $）〈)(（,41424）

4 6（5）)7（,$1$2$）〉， （?）
上式中 6（5）是辐射电磁场的 5 阶张量算符 5
当考虑由于发射光子而引起的辐射跃迁初、末

态电子密度的重排（即弛豫效应）时，跃迁初、末态的

轨道波函数将不再严格正交 5计算中利用 @=ABCC
程序［1>］充分考虑了这一效应对辐射跃迁概率的

影响 5

若用 8&9（+:）-〈*& *9〉- D:;｛;&9（ +:）｝表示与
辐射跃迁初、末态相联系的两个行列式波函数的重

叠积分（其中，;&9（ +:）-〈#+ #:〉，#+ 和#: 分别表示

一系列与初、末态相联系的单电子轨道波函数）则方

程（?）中矩阵元可进一步表示为
〈)(（,41424） 6（5）)7（,$1$2$）〉

-!
&，9
!
+，:

<(&<79〈#+"6（5）"#:〉8&9（+:），（E）

其中

〈#+"6（5）"#:〉-
（1 ): 0 .）+

!# % 4（2 .）): 2.F1

4
)+ 5 ):
.F1 > 2( ).F1

2+:，

2+:为径向积分，对于不同的跃迁类型（如电偶极、磁

偶极等）有不同的表达式 5 将径向积分 2+:分别在

长度和速度规范下计算，可以得到长度和速度规范

下的跃迁概率，通过比较数据的一致性可以判断计

算结果的准确性 5

8 G 结果与讨论

!"#" 相对论效应的影响

相对论效应对能级结构的影响与 !1 成正比，

氮是低 ! 元素，所以相对论效应对其原子或离子能
级结构的影响不是太大 5可以通过在单组态下增大
光速 % 达到非相对论近似［1.］5为了更好地研究相对
论效应对能级精细结构及跃迁概率的影响，在单组

态情况下，以 1H3I—1H8D 一些跃迁能为例，将非相
对论与相对论框架下的计算结果在表 .列出 5可以
发现，非相对论框架下计算的跃迁能与相对论情况

下得到的值差别不大，除 =（CF1）3—8 0>
8 的跃迁能相

差 .>> %+2 .以上外，其余几项都是几十个 %+2 . 5
由于跃迁概率对波函数非常敏感，即使相对论

效应对原子态波函数很小的影响，也会使跃迁概率，

尤其是自旋禁戒跃迁概率产生很大的变化 5表 .中
前 8项为允许跃迁，后 8项为自旋禁戒跃迁 5在长度
规范下比较可以发现，相对论效应对前后 8项跃迁
概率的影响变化达 1 个数量级以上 5以 =（CF1）3—
8 8>

8 为例，在相对论与非相对论情况下的跃迁能虽

然仅仅相差 .. %+2 .，但跃迁概率却差 8 个数量级 5
这与文献［.J］中的分析是一致的 5
另外，也可从表 .看出，非相对论情况中，长度
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和速度两种规范下数据的一致性很差，大约相差 !
个数量级；而且非相对论情况下速度规范的数据误

差很大，尤其是自旋禁戒跃迁，其数据与相对论情况

下得到的值相差 "个数量级以上 #

表 $ 相对论效应对跃迁能及跃迁概率的影响

!%"&—!%’(

跃迁能)*+, $ 跃迁概率-）) . , $

非相对论 相对论
非相对论 相对论

长度规范 速度规范 长度规范 速度规范

!（/)!）"—’ "#
’ !’’0" #$0 !’’$1#!" ! #"2$3’（4） "#!0112（1） $#2$1$2（/） 2 #$4’0"（/）

"（/)!）"—’ $#
’ !!31! #’4 !!444#41 ! #!’2’!（4） ’#3//$3（1） $#01/1"（4） $ #0$/!3（4）

!（3)!）"—$ "#
’ !01/4 #3! !0/’2#20 $ #4!4/3（4） ’#343/$（1） "#/"!1’（/） 1 #’0/0"（/）

!（3)!）"—’ "#
’ !’’!2 #4’ !’"’2#2$ ’ #0124"（2） "#!/23"（’） /#’$20’（/） 1 #21$4!（/）

!（/)!）"—$ "#
’ !012/ #$3 !01$1#!" ! #!/’2/（2） 2#324’3（’） 2#0$2!1（/） 1 #0423$（/）

!（3)!）"—’ $#
’ !’!"0 #1/ !’!2$#$" 1 #1//’3（"） $#1/0$2（!） $#$’"!4（/） $ #0$1’"（/）

-）%（ &）表示跃迁概率值为 % 5 $0&；为与实验［$"］相对应，!%"&采用 ’(耦合形式表示［$2］

!"#" 电子关联的影响

电子关联效应是原子结构计算中误差的主要来

源 #为了有效考虑电子关联效应，我们采用最早用于
量子化学的活动空间方法系统产生组态列表，逐步

扩大 678数目 #具体计算中，我们将 ) 9 $以外其余
电子皆考虑为价电子，对于奇、偶宇称分别将

｛!.!!%’(｝和｛!.!!%"&｝作为参考组态，并且考虑从参
考组态分别单（7）双（:）激发价电子到 )* 壳层｛)!
’，*") , $｝构成关联组态 #表 ! 列出了不同关联模
型下所用的 678 数目，可以看出，随着活动空间的
扩大，关联组态数目迅速增加，17:模型下最大组态
数达 $2$04个 #在跃迁初、末态波函数和能级计算中

采用了扩展能级优化模式（;<=）#
不同关联模型对不同能级的影响程度是不同

的，图 $以能级 !%"& !（3)!）" 和能级 !%’( $ "#
’ 为例

来研究这种情况 #为了更好地看出不同关联模型对
能级值的影响程度，纵轴采用前后相邻两种关联模

型下计算的能级差值 #从图 $中可以发现，（!）’7:
模型对两能级的影响都很重要，但对 !%"& !（3)!）"
的影响更大；（"）"7:模型对 !%’( $ "#

’ 影响很大，

而对 !%"& !（3)!）" 的影响较小；（#）27: 与 17:模
型对能级的影响逐渐减小 #因此，在具体的计算中，
’7:及 "7:关联模型必须予以充分考虑 #
表’给出了逐步扩大活动空间时跃迁能的变化

表 ! 不同关联模型下的 678数目

+,
!%"&的 678数目

76 ’7: "7: 27: 17:
+,

!%’(的 678数目

76 ’7: "7: 27: 17:

$ > $ ’3/ $$"2 ’4$3 30!! 0 , $ 42 "44 $"!4 ’$$3

! > ’ 2/2 $1!/ 2"3" $’!’$ $ , ’ !$3 $!33 ’44/ 41’4

’ > " 100 $/0/ 10"’ $2$04 ! , " !24 $140 2!3" $!!!!

" > ’ 2’’ $"4$ 21$1 $"/44 ’ , ’ !$$ $10! 2"/0 $’’32

2 > $ ’/3 $0"! ""/$ $!/$2 " , $ $!1 $!!0 "1/$ $!"!!

情况，可以看出，电子关联对跃迁能的影响很大 #随
着 678数目的增大，跃迁能的变化越来越小，结果
逐渐趋于收敛 #当 678数目达到 $0000左右时，结果
就已非常接近实验值 #此外，表 ’也列出了在 17:关
联基础上进一步考虑 ?@ABC相互作用和 D;:修正后
跃迁能的结果 #通过比较可以看出，考虑两种效应后
跃迁能大都有一定的改善，其中对 !（3)!）"—$ "#

’ 的

影响最大，约为 0E!’F #
从表 ’中我们注意到，’7:模型下的跃迁能与

实验值相差很大，在 "7:模型下差值又变小 #对图 $
的分析得出，这一原因是由于 ’7:模型下初末能级
考虑的关联效应不平衡；而在 "7: 模型下，关联效
应对初末能级的影响与 ’7:模型的情况相反，从而
弥补了跃迁能在 ’7:模型下的关联不平衡误差，使
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得 !"# 模型计算的跃迁能与实验值的误差开始 减小 $

表 % 不同关联模型对跃迁能的影响&）

跃迁能’()* +
方法

", %"# !"# -"# ."# /0123 4 56# 78"9 实验+!

!（:’;）!—% "#
% ;%!%- $-+ +<!!=$<! ;-+;%$%. ;!<.<$;> ;!>;=$-< ;!>+;$== ;!>%+ $=- ;!>%< $:%

!（<’;）%—% "#
; ;!;>+ $%: +<.;;$.! ;!+!:$+% ;!.->$>% ;!..-$: ;!.::$-: ;!<<- $.- ;!<>; $..

!（:’;）-—% "#
! ;%-%; $>: +><=>$!% ;!;%;$-% ;!<>+$:: ;!<<.$<> ;!<.-$%: ;!<%< $!. ;!<!! $!-

!（<’;）!—% "#
% ;%%+. $;! +<%;<$;> ;-=+=$%+ ;!.-;$.- ;!<+;$=% ;!<=<$:< ;!<;% $>< ;!<%= $><

!（<’;）%—% "#
% ;%!<! $+< +<%!=$+! ;!!%!$.. ;!.<<$=. ;!<+:$:> ;!<+!$<> ;!<+. $;- ;!<;% $+=

!（<’;）!—+ "#
% ;=.+. $;! +!-:.$-= ;;+>%$<- ;+:+!$>. ;+:<!$;> ;+:<-$:% ;+:-: $.: ;+:.- $:-

"（<’;）%—% "#
; ;!=!% $:+ +<%!+$>: ;%:+:$=; ;!!;=$>= ;!.-;$.> ;!.<%$.: ;!-!! $.> ;!--+ $:%

"（<’;）!—% "#
% ;%=<% $;+ +<=:>$%: ;!<>;$=> ;!!;-$.< ;!!--$.! ;!!>:$.! ;!!>: $;. ;!!:- $::

$（%’;）;—% %#
; ;+:=+ $>= +%-=:$>! ;;+%!$%! ;;!;.$.! ;;-:+$<: ;;..;$-% ;;.%; $:% ;;.%: $;>

$（%’;）;—% %#
+ ;+>%< $!% +!->=$;% ;;!:+$+: ;;-==$++ ;;-><$.+ ;;-:+$:- ;;->+ $+% ;;->< $.!

!（:’;）!—+ "#
% ;=<%- $-= +!<+=$=! ;;;:<$!! ;;==:$%; ;;=;:$-! ;;=<:$:: ;;=.. $>< ;;=<% $++

&）", 代表单组态模型；%"#代表分别将 +?;（@2ABC1，DEFGC1）个价电子从参考组态激发到 % & 壳层的关联模型；!"#代表在 %"#基础上，分别将一

个、两个电子从参考组态激发到 ! & 壳层的关联模型；-"#代表在 !"#基础上，分别将一个、两个电子从参考组态激发到 - & 壳层的关联模型；."#
代表在 -"#基础上，分别将一个、两个电子从参考组态激发到 . & 壳层的关联模型；实验跃迁能由实验观测到的跃迁谱线的波长值取 H&I@10

（()* +）单位得到

图 + 不同关联模型对能级的影响

当活动空间逐步扩大时，不仅跃迁能与实验值

越来越接近，而且两种规范下的跃迁概率与实验值

符合得也越来越好 $虽然 %"#情况下跃迁能计算值
的误差比 ",情况还大，但此时计算的跃迁概率值

却比后者要好，这说明波函数在逐步得到优化 $表 !
以 !（<’;）!—% "#

% 和 !（:’;）!—+ "#
% 为例，比较了电子

关联对跃迁概率的影响 $可以看出，关联组态数目从
几百增加到上万的过程中，跃迁概率的计算值会产生

一个数量级甚至更大的变化 $当考虑的 ,"J数目足够
多时，已包括了最主要的关联效应，-"#和 ."#关联
模型下数据比较接近，并且与实验值的误差也进一步

减小 $表 !也列出了随关联组态数目的增加，两种规
范下计算结果一致性的对比，到 ."#时，两种规范下
的计算值符合得相当好，都小于 +=K $另外，从表 !也
可以看出，考虑 /0123相互作用和 56#修正后，跃迁概
率值也得到了改善，并且两种规范下计算结果的一致

性也进一步改善 $尽管这两种效应引起的修正与相对
论和电子关联效应相比要小得多，但对能级和跃迁概

率计算值仍具有一定的影响 $

表 ! 不同电子关联模型下辐射跃迁概率（+=> @* +）的变化

;L!M—;L%D ", %"# !"# -"# ."# /0123 4 56# 实验［+!］

!（<’;）!—% "#
% 长度规范 =$+-+. = $!%<. + $=><> + $+-.< + $;+!% + $%!.+ + $;-

速度规范 =$-+>% = $<!-! = $:::. + $=-;- + $++-% + $;%<+

规范一致性 <=K !+K +=K :K >K .K

!（:’;）!—+ "#
% 长度规范 =$!<!% = $>+%- + $!!.% + $;%:> + $%:. + $!=.! + $!-

速度规范 =$.%=< = $:<;! + $.==> + $!<-: + $-%+. + $-!!.

规范一致性 ;-K +.K ++K ++K :K >K
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!"!" 弛豫效应的影响

由于发射光子而引起的辐射跃迁初、末态的电

子密度重排对跃迁概率的理论计算有一定的影响 !
弛豫效应与电子关联影响相互耦合［""］，因此，弛豫

效应对能级结构和跃迁概率的影响与电子关联密不

可分 !以 !（#$"）%—& "#
% 为例，从单组态 ’(开始逐步

增大活动空间（$ ) &—*）来比较弛豫效应对 "+%,—
"+&-跃迁概率的影响 !图 "给出在活动空间变化到
&’.后，考虑弛豫效应时的跃迁概率更快地向实验
值靠近并且趋于稳定，同时长度和速度规范下得到

的跃迁概率一致性也比不考虑弛豫效应时好得多 !
当活动空间扩大到一定程度时，考虑弛豫效应后的

结果更接近实验值 !
为了比较弛豫效应对跃迁概率的影响，表 /给

出在 *’.关联模型下考虑了 01234相互作用和 56.
修正后，考虑与不考虑弛豫效应的一些跃迁概率值 !
可以看出，弛豫效应对跃迁概率有明显的影响 ! 在

同一种规范下与实验结果比较发现，不考虑弛豫效

应时的计算值大都偏差较大，有些甚至更大；而且不

考虑弛豫效应时两种规范下跃迁概率的一致性也很

差 !考虑弛豫效应后，结果得到显著优化，长度和速
度两种不同规范下跃迁概率的一致性较好，与实验

值都很接近 !

图 " !（#$"）%—& "#
% 的跃迁概率随关联模型的变化

表 / 弛豫效应对 "+%,—"+&-辐射跃迁概率的影响

"+%,—"+&-
不考虑弛豫$789 :; 7 考虑弛豫$789 :; 7

长度规范 速度规范 长度规范 速度规范
实验［7%］

%（&$"）7—& &#
8 7 !8%7< 8 !9*<< 8 !<*/9 7 !8"%#

%（&$"）7—& &#
7 8 !#7*# 8 !/*"* 8 !9%7# 8 !98%9

%（&$"）"—& &#
7 8 !89<& 8 !78%# 8 !*8/% 8 !*8"# 8 !/*9

%（&$"）"—& &#
" 8 !797< 8 !""%< 8 !"7*/ 8 !"%"# 8 !"&&

"（#$"）&—& "#
" 8 !8#/# 8 !89<% 8 !/&%% 8 !/7*< 8 !%<<

!（#$"）&—& "#
& 8 !8</* 8 !7/%< 8 !&""" 8 !"97< 8 !"7%

!（<$"）%—7 "#
& 7 !799" 7 !&/<* 7 !%8*% 7 !/%%* 7 !%/

!（#$"）%—& "#
% 8 !&"&7 8 !"*#/ 8 !"&&# 8 !"%7& 8 !7<<

!（<$"）/—& "#
% " !&9## 7 !9#&# " !/*#/ " !/*"" " !89

!"#" 一些 $%#&—$%!’的辐射跃迁概率和振子强度

表 *列出了系统考虑相对论效应、弛豫效应、电
子关联、01234 相互作用、56.效应等贡献后得到的
"+%,—"+&-一些重要的辐射跃迁概率和振子强度，

其中许多跃迁概率值，以往理论计算工作没有报道

过 !另外，作为比较，表中也列出了最新的实验值及
已有理论计算结果 !可以看出，目前计算结果与实验
值符合很好，比以往报道的理论结果更接近实验值 !

<7#/78期 申晓志等：=!离子 "+%,—"+&-辐射跃迁概率的理论研究



表 ! 一些 "#$%—"#&’的辐射跃迁概率和振子强度(）

"#$%—"#&’ 波长
跃迁概率)*+, -. *

长度规范 速度规范 实验［*$］
比率 /%

!（0)"）$—& "#& $+" 12"" + 103"0 + 1,!*0 + 1!2" * 1+! " 1+,,!

!（2)"）&—& "#" $+& 1!"" * 10++* * 1,+32 * 1& & 1"+,2

!（0)"）$—& "#$ $+$ 1+$, + 1+33 + 1+3*, + 1*"+*

!（0)"）3—& "#$ $+$ 1"$3 " 13!23 " 13!"" " 1+, + 1023 ! 1,3,0

!（2)"）$—& "#& $+$ 1$!2 * 1&$!* * 1"&2* * 1"3 + 13$0 " 1023"

!（2)"）&—& "#& $+$ 130" + 1&""" + 1",*0 + 1"*$ + 133&3

!（2)"）$—& "#$ $+3 1,+3 + 1"&&2 + 1"$*& + 1*00 + 1*$ + 13*$"

"（2)"）&—& "#" $+2 1$" + 13&$$ + 13*!0 + 1$00 + 10*0"

"（3)"）"—& "#" $+2 1,+, + 1""3" + 1""3& + 1"2!&

"（2)"）$—& "#& $+, 1&$" + 1$"!0 + 1$+"2 + 1&&3 + 10!+!

"（2)"）&—& "#& $+, 1$+0 + 1+*2$ + 1+*! + 1+&+!

"（3)"）&—& "#& $+, 1,$! + 1*&&" + 1**,& + 1"&&,

"（2)"）$—& "#$ $+0 12+! + 1*"00 + 1*$$0 + 1"0+0

$（3)"）"—* $#
" $** 1*" + 1*!,, + 1*,$0 + 1"*,2

!（2)"）&—* $#
" $*& 1"0$ + 1*"3" + 1*",* + 1"+$ + 1"&

$（&)"）"—& $#
* $*3 123& + 1+330 + 1+3", + 1+2*!

$（&)"）*—& $#
* $*3 1,*2 + 1",$, + 1"!&! + 1"*0&

$（3)"）&—& $#
& $*, 1+,3 + 1$!"$ + 1$$2, + 1,$"!

!（2)"）&—& $#
& $"+ 1"3 + 1+"3$ + 1+"& + 1+$!2

"（2)"）&—& $#
& $"$ 1&!0 + 1**+2 + 1*+"! + 1"+20

$（&)"）"—& %#" $$* 1,&$ + 1"*!3 + 1"$"2 + 1"&& + 1&*!

$（&)"）"—& %#* $$" 1,$, + 1!+3$ + 1!+"2 + 13!, + 1,,+0

$（&)"）*—& %#* $$" 10"* + 1,$*2 + 1,+$, + 12&30

$（3)"）"—& %#" $$& 1&+! + 1"&22 + 1"2+$ + 1&3+"

$（3)"）&—& %#" $$& 1&0, * 1!&3! * 1,+,0 & 1&,+&

$（&)"）*—& %#+ $$& 1$2" + 10!3, * 1+"$2 + 1,3*0

$（3)"）"—& %#* $$$ 1&"! + 1,$&! + 1,&," * 1"&0

$（3)"）&—* "#& $3" 1003 + 1++, + 1++,, + 1+*2&

!（0)"）$—* "#& $3& 1*!, * 1$+!$ * 13$$! * 1$3 + 1,&$ & 1,0"$

!（2)"）$—* "#& $33 1&20 + 1!$", + 12&"* + 1!** + 1,$ * 12030

!（2)"）&—* "#& $33 13&, + 1+"&2 + 1+"$& + 1+3*$

"（2)"）$—* "#& $!+ 1"02 + 1+0*$ + 1*+$" + 1"!+3

"（2)"）&—* "#& $!+ 1&," + 1+0*! + 1+00" + 1"+&*

"（3)"）&—* "#& $!+ 10&, + 1*+! + 1**2! + 1"&3,

(）比率为本工作在长度规范下的跃迁概率值与其他理论跃迁概率［"&］的比值；/%为长度规范下的加权振子强度 1

$ 4 结 论

本文在全相对论理论框架下，利用多组态

567(89:;8<（=>5:）方法，系统计算了 ?! "#$%—"#&’

的辐射跃迁概率，得到了与已有实验符合很好的结

果 1在具体计算中，详细分析了相对论效应、电子关
联、弛豫效应、@7A6B相互作用和量子电动力学（CD5）
效应对能级结构及辐射跃迁概率的影响 1结果表明，
相对论效应对 ?!能级结构的影响很小，但对跃迁
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概率，尤其是对自旋禁戒跃迁概率的影响很大 !电子
关联效应不仅对能级结构影响较大，而且对跃迁概

率也有很大的影响 !而 "#$%& 相互作用和 ’() 效应

虽然对能级结构和跃迁概率影响很小，但却起到进

一步优化的作用 !另外，弛豫效应对跃迁概率的影响
也很明显 !

［*］ +,- )，.#/01/2 3 4 *565 ! ! "#$% ! &：’( ! )*+ ! ,-( ! "#$% !

!! 7788
［9］ (::%; ) < *557 "#$% ! ./0 ! 3 "# *=*
［7］ "$:: 4 +，>/?;@-&&-? A 3，B%@@$#& 3 *559 ! ! "#$% ! &：’( !

)*+ ! ,-( ! "#$% ! !$ *87C
［D］ "$:: 4 +，B%@@$#& 3，E&/FF-#0 > . *55C "#$% ! 123 ! $! 9DG
［C］ H,/2 .，+%, I E，J1/2K H L，I%$ + H，)-2K A J 9GG9 ’2(4 "#$% !

156 ! $% 9D5C（%2 A1%2$;$）［袁 萍、刘欣生、张义军、颉录有、

董晨钟 9GG9 物理学报 $% 9D5C］

［=］ M%:-;/N:O$N%P Q，)O$2%R$ E *558 &7++ ! ’%(3*6 ! &/+8349/ %$& D7
［8］ H/2K J B，S/2K H )，M/ I S，I, ’，J1/- M A，+%, B . *55D

! ! ’( ! )*+ ! "#$% ! %% *D8（%2 A1%2$;$）［杨治虎、王友德、马新

文、徐 谦、赵孟春、刘惠萍 *55D 原子与分子物理学报

%% *D8］

［6］ H,/2 .，+%, I E，J1/2K H L，’%$ I E 9GG7 :#/ *9 (# ;6(/364(5*64+

<*6=/3/62/ *6 ’(>*%-#/352 ?+/2(3525($，Q$#;/%::$;，./#%;，L,2$ C=C
［5］ "/:0T%2 L 3，Q$#2$# ( M，Q$#2$# ) 3，U$#:/20 < L，M/#&%2 . <，

4-#%;&/ 4 V，>,@%2 > B 9GGG ’%(3*-#$% ! ! ! 17--+ ! 1 ! %!’ 995
［*G］ +%, I S，+,- E <，"/#:-T M L，)/2R%K$# W L，E&-#$X . L 9GG*

)*6 ! @*( ! . ! ’%(3*6 ! 1*2 ! (!# *D*
［**］ +,- E <，+%, I S，"/#:-T M L 9GG* )*6 ! @*( ! . ! ’%(3*6 ! 1*2 !

(!& *GD5

［*9］ )$?Y;$X L V，E&-#$X L S Q，.1%::%Y; 3 9GGC "7A+ ! ’%(3*6 ! 1*2 !

’7%( ! !! 5*
［*7］ V;/?%; H <，"/#:-T M L，+%, I S，E&-#$X . L，)/2R%K$# W L 9GGD

)*6 ! @*( ! . ! ’%(3*6 ! 1*2 ! ($( 5C7
［*D］ M/# E，.$#$R A，<-2R/:$R Q >，<%K-;-; M 3，0$: Q/:* L 3，0$ :/

>-;/ W，3Y/#%P%- L 3 9GGG ’%(3*6 ! ’%(3*-#$% ! 17--+ ! 1/3 ! %"" CG5
［*C］ A-T/2 > ) *56* :#/ :#/*3$ *= ’(*>52 1(372(73/ 469 1-/2(34
（+-20-2：Z2%N$#;%&X -F A/:%F-#2%/ .#$;;）Y*96

［*=］ )-2K A J，U#%&R;P1$ E，U#%P[$ "，U#%P[$ "，E$YY S ) 9GG* "#$% !

123 ! )’! 95D
［*8］ )-2K A J，U#%&R;P1$ E 9GGC "#$% ! ./0 ! 3 #! G*9CG8
［*6］ H,/2 .，+%, I E，J1/2K H L，I%$ + H，)-2K A J 9GG7 ’2(4 "#$% !

156 ! $! C=*（%2 A1%2$;$）［袁 萍、刘欣生、张义军、颉录有、董

晨钟 9GG7 物理学报 $! C=*］

［*5］ "%$?-2& ( *558 ! ! "#$% ! &：’( ! )*+ ! ,-( ! "#$% ! (* D9G8
［9G］ U#%&R;P1$ E， U%;P1$# A U， )-2K A J 9GGG <*>-7( ! "#$% !

<*>>76 ! %!" 7DG
［9*］ ./#Y%/ U 3， U%;P1$# A U，<#/2& W . *55= <*>-7( ! "#$% !

<*>>76 ! ’" 9D5
［99］ )-2K A J，U#%&R;P1$ E 9GG= ?73 ! "#$% ! ! ! ) "* 7*8
［97］ S%$;$ S +，U,1# L >，)$&$#; V M *55= ! ! "#$% ! <#/> ! ./= !

B4(4，M-2-K#/Y1 8 !（\$T H-#[：3W.）
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+）（!"##$%$ "& ’()*+,* -./ 0#$,12".+, 0.%+.$$2+.%，3"21(4$*1 3"25-# 6.+7$2*+1)，8-.9(": 789979，!(+.-）

0）（!"#/ -./ ;2+/ <$%+".* 0.7+2".5$.1-# -./ 0.%+.$$2+.% <$*$-2,( =.*1+1:1$，!(+.$*$ ;,-/$5) "& >,+$.,$*，8-.9(": 789999，!(+.-）

（:#;#&<#= 89 5#;#>?#@ 099A；@#<&B#= >’$-B;@&CD @#;#&<#= + E#?@-’@F 0997）

G?BD@’;D
H$ D"# ?’B&B (I I-JJ @#J’D&<&BD&; D"#(@F，D@’$B&D&($ C@(?’?&J&D&#B (I 0CKI—0C8= I(@ L! "’<# ?##$ ;’J;-J’D#= -B&$/ >-JD&)

;($I&/-@’D&($ 5&@’;)E(;M >#D"(=N O"# @#B-JDB ’@# P#JJ ;($B&BD#$D P&D" #QC#@&>#$D’J <’J-# N R$ D"# C@#B#$D P(@M，D"# &$IJ-#$;# (I
@#J’D&<&BD&; #II#;DB，#J#;D@($ ;(@@#J’D&($，@#J’Q’D&($ #II#;DB，S@#&D &$D#@’;D&($ ’$= T-’$D-> #J#;D@(=F$’>&; #II#;DB ($ I&$# BD@-;D-@#
’$= D@’$B&D&($ C@(?’?&J&D&#B ’@# &$<#BD&/’D#= &$ =#D’&J N O"# @#B-JDB B"(P D"’D D"# @#J’D&<&BD&; #II#;DB，#J#;D@($ ;(@@#J’D&($ ’$=
@#J’Q’D&($ #II#;DB ’@# &>C(@D’$D D( D"# ;’J;-J’D&($B (I #$#@/F BD@-;D-@# ’$= D@’$B&D&($ C@(?’?&J&D&#B N

$%&’()*+：L! &($，D@’$B&D&($ C@(?’?&J&D&#B，>-JD&);($I&/-@’D&($ 5&@’;)E(;M >#D"(=
,-..：8+09O，8079E

!.@(U#;D B-CC(@D#= ?F D"# L’D&($’J L’D-@’J !;&#$;# E(-$=’D&($ (I 6"&$’（4@’$D L(NK9K7V997）N

1 6(@@#BC($=&$/ ’-D"(@ N W)>’&J：F-’$CX$P$-N #=-N ;$

007V 物 理 学 报 VA卷


