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利用基于多组态 )*+,-./0-1方法的程序包 234567"和 34896以及在此基础上最新发展的 3:33&’程序，计算
了锂原子 !;" !"（! < "，%；" < ;，=）的内壳层和外壳层的光电离截面 > 计算中详细考虑了光电离过程中的弛豫效应 >
结果表明：在锂原子内壳层电子的光电离过程中弛豫效应较强，而在外壳层电子的光电离过程中弛豫效应较弱 >
另外，相应于不同态的内壳层光电离过程，其弛豫效应的影响也不同，对激发态的影响比对基态的影响大，对高激

发态的影响比对低激发态的影响大 >
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! Q 引 言

光电离（=R0S0*0J*L,S*0J）是指原子（或离子）吸
收入射光子的能量，使原子（或离子）中的电子摆脱

原子核的束缚变为连续电子的过程，它是辐射复合

（33）的逆过程［!］> 对光电离过程的研究在天体物
理、F射线激光、高温等离子体以及热核聚变等的研
究中都有广泛应用 > 当原子（或离子）中一个电子被
电离后，剩余离子中的势场将发生变化，使剩余电子

的电荷密度发生重排，即所谓的弛豫 > 这种现象的
一种直接效应就是在发生光电离过程的同时还伴随

着其他电子的激发或退激发，即所谓的振激或振退

过程 > 若光电离后剩余电子仍处在原来的轨道，则
此过程为单电子过程，主要的电离机理来自于辐射

场与原子相互作用，相应的光电离截面称为主光电

离截面；若光电离后还伴随着一个剩余电子振激（或

振退），则此过程为多电子过程，相应的光电离截面

称为振激（或振退）截面 > 已有的理论和实验研究发
现，多电子过程在有些原子（或离子）的光电离过程

中并不明显［"］，但对有些原子（或离子），弛豫效应

占有很重要的比重，甚至有时振激（或振退）截面会

大于主截面［!］>

锂原子是最简单的开壳层多电子系统，也是理

论和实验关注最多的体系，对它的细致研究不仅能

够检验已有理论和实验方法的精确性，也会对其他

原子的光电离过程的理解提供有益的帮助 > 在理论
方面，早在 !7$T 年，文献［%，(］已经分别用极化轨
道方法和多体微扰理论计算了锂原子基态的外壳层

光电离截面 > !7$’年，4UGP+等［T］在非相对论单电子
模型下计算了锂原子基态和各种激发态 !;" !"（ ! <
"，⋯，?；" < ;，=，I）的外壳层光电离截面，研究了
它们在电离限附近的非类氢行为 > !77& 年和 !77!
年，文献［’，$］分别用 3矩阵方法和非共振多通道
散射理论计算了锂原子基态的内壳层光电离截面 >
!77%年，V,R*+* 等［?］用 W,+S+PP.5H,SP+（W5）方法计算
了锂原子 !;" !"（ ! < "，%，(，T；" < ;，=）的外壳层光
电离截面，从而得出了锂离子的 33截面 > !77’年，
CO=H*,O;1*PJXP 等［7］采用偶极近似下的 W,+S+PP./0-1
（W/）方法，通过考虑轨道弛豫效应，计算了锂原子
的基组态和第一激发组态 !;""=的内壳层光电离截
面，同时给出了振激截面与主截面的比值 > !777年，
YR0O等［!&］又用 3 矩阵方法精确计算了激发组态
!;""=和 !;"%=的内壳层光电离截面 > 但是到目前为
止，对锂原子基态及各种激发态的内壳层和外壳层

的光电离截面还缺少系统的理论研究 > 在实验方
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面，!"#$ 年，%&’()*等［!!］就已经观测到了锂原子基
态的外壳层光电离过程 + !",- 年，./00/11 等［!2］观测
了锂原子基态的内壳层光电离过程 + 但由于该实验
的分辨率不高，在光电子谱中不仅到末态 !(3 !（ ! 4
(，5，’）各子态的截面不能完全分开，即使到末态
!(2 !（ ! 4 (，5，’）!" 和3# 的截面也不能分开 + !""!
年，67*8/0等［!3］又进一步测量了锂原子基态的内壳
层光电离截面，这时到末态 !(2 ! !" 和3# 的截面已经
能完全分开 + 对于激发态的锂原子，由于实验上的
困难，直到 2999年 :;/*8等［!<］才对组态 !(2 $!（ $ 4
2，⋯，!9）的内壳层光电离截面进行了测量，得到了
光子能量为 !99 /= 时的光电子谱 + 在该实验中，到
末态 !($!（$ 4 2，3）!，3" 和!，3# 的截面已能完全分辨 +
近年来，随着磁光阱（>?@）技术和其他实验技术的
发展，人们已能较好地获取并储存激发态锂原子，

从而可以更好地对其激发态的光电离过程进行

观测 + 例如，299!年，AB55/C等［!$］观测了处于激发态
!(225 2#3D2的锂原子的外壳层光电离过程；299# 年，

EFB*等［!#］观测了处于激发态 !(225 2#3D2和 !(23( 2"!D2

的锂原子的外壳层光电离过程 +同时，G7C//F 等［!-，!,］

也研究了锂原子的激发态 !(225 2#3D2和 !(235 2#3D2的

外壳层光电离过程 + 最近，%&((7B*等［!"］又观测到了
激发态 !(23( !，3" 的外壳层光电离过程 + 所有这些最
新的实验结果为进一步开展理论研究提供了难得的

机遇和挑战 +
本文利用基于全相对论的多组态 HB07IJ.)IK方

法（>:H.）发展起来的程序包 LMEGN"2和 ME@ON以
及最新开发的可以包括弛豫效应的 MPMM9# 程序，
详细地研究了锂原子基态和激发态的内壳层光电离

过程

!(22 ! Q %!! !($R ! Q"5!D2，3D2
（$R 4 2，3；! 4 (，5）， （!7）

!(23 ! Q %!! !($R ! Q"5!D2，3D2
（$R 4 2，3，<；! 4 (，5）， （!S）

及其外壳层光电离过程

!(2 $( Q %!! !(2 Q"5!D2，3D2
（$ 4 2，3）， （27）

!(2 $5 Q %!! !(2 Q"(，’3D2，$D2
（$ 4 2，3）， （2S）

在（!7）式中，与 $R 4 2对应的过程是主光电离过程，
与 $R 4 3对应的过程是振激光电离过程；在（!S）式
中，与 $R 4 2 对应的过程是振退光电离过程，与 $R
4 3对应的过程是主光电离过程，而与 $R 4 < 对应

的过程是振激光电离过程 +

2 T 理论方法

本文中对锂原子的内壳层和外壳层光电离截面

的计算都是在相对论 >:H.理论框架下进行的 + 关
于 >:H.方法在文献［29—2<］中已有详细的叙述，
本文仅做简要的介绍 +

!"#" 能级和波函数的计算

具有 & 个电子的原子体系的 HB07IJ:)&C)FS 哈
密顿量可写为（除特别说明外，本文计算中所使用

的单位均为 7+ & +）

’(H: 4 "
&

) 4 !

’()H Q"
&

) U *

!
+)*
+ （3）

这里 ’()H为第 ) 个电子的 HB07I哈密顿量，可表示为
’()H 4 ,#V·-V ) Q（$ W !）,2 Q .*&I（ +V )），（<）

式中 .*&I（ +V )）为核势场，#V和$分别为 HB07I 矢量和
标量矩阵，-V ) 为第 ) 个电子的动量算符，, 为真空中
的光速 +
在 >:H. 方法中，原子态函数 #（#/0）〉可以

表示为具有相同宇称 #、总角动量 / 和总角动量 1
分量0 的组态波函数%+（#/0）〉的线性组合，即

#（#/0）〉4 "
$I

+ 4 !
2+（#）%+（#/0）〉， （$）

式中 $I 是组态波函数的个数，2+（#）是组态混合系
数 + 组态波函数 %+（#/0）〉是 & 个单电子自旋轨
道｛&3# &$3’343

〉，3 4 !，⋯，&｝的波函数构成的 &

阶 GC71/0行列式 5-
｛&3｝
〉的线性组合，即

%+（#/0）〉4 "
-
6+- 5-

｛&3｝
〉， （#）

式中

5｛&3｝
〉4 !

&$ ！
’/1｛&!，⋯，&&｝+ （-）

单个束缚电子的自旋轨道波函数可表示为

&$’4 4〈 ! $’4〉4
!
+

#$’（ +）(’4（)，*）
B7$’（ +）(W’4（)，*

[ ]
）
，（,）

式中 #$’（ +）和 7$’（ +）分别为径向波函数的大、小分
量，’为（相对论）角量子数，(’4（)，*）为自旋球谐
函数 +
本文关于光电离截面的计算中，原子态波函数

#（#/0）〉是用（-）式的 GC71/0行列式展开的，即

#（#/0）〉4 "
+，-

8+-（#） 5-
｛&3｝
〉， （"）
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式中

!"#（!）! $"（!）%"# "
为了考虑弛豫效应，光电离前的原子态波函数

和光电离后“离子 #连续电子”态的波函数是分别计
算的 " 若初态的展开基为"&，末态的展开基为"$&$，
则由于两组基之间的不正交，而有

〈"& "$&$〉! !’(（&&$）"
另外，设 (｛"$&$ ｝〉是由离子中的剩余电子和连续态电

子的轨道波函数构成的 ) 阶 %&’()*行列式，其中单
个连续电子的自旋轨道波函数可以表示为

"#&* ! +
"

+#&（ "）$&*（%，&）
,,#&（ "）$- &*（%，&

[ ]
）

" （+.）

将由原子态波函数构造的 /,*’01234&356 哈密
顿矩阵进行对角化，可得到相关原子态!的能量和
组态混合系数 " 另外，为了进一步提高计算精度，
7*),(相互作用、量子电动力学效应（包括自能和真
空极化）等高阶效应也被包括在能级和波函数的计

算中 "

!"!" 光电离截面的计算

从初态 - 到末态 . 的光电离截面可由下式计
算［89］：

’+/
-. ! :!8 08

.!
; .-.
;#

" （++）

这里!为精细结构常数，0. 为玻尔半径 "
; .-.
;#
为振

子强度密度，可表示为

; .-.
;# ! !1
（82 # +）(8 !

"，#，3
!"#（ -）!"3（ .）

<!
&，&$
〈’#
｛"&｝

4（2） (3
｛"$&$ ｝
〉

8
， （+8）

式中( 和# 分别为入射光子和连续电子的能
量，4（2）为阶数为 2 的辐射场多极算符 " 矩阵元
〈’#
｛"&｝

4（2） (3
｛"$&$ ｝
〉可进一步表示为

〈’｛"&｝
4（2） (｛"$&$ ｝〉! !

&，&$
〈"& 4（2）"$&$〉5’(，

（+=）
式中 5’(是由重叠积分 !’(（&&$）构成的行列式［8>］，

5’( ! ;)(｛!’(（&&$）｝"

= ? 结果及讨论

利用基于 @2/A 方法的程序包 BCD%EF8［8=］和

CDGHE［8I］以及最新开发的可以包括弛豫效应的
CJCC.>程序，计算了锂原子 +K8 67（ 6 ! 8，=；7 ! K，
L）的内壳层和外壳层光电离截面 "在计算过程中考
虑了弛豫效应 "

#"$" 电子轨道的弛豫

当原子（或离子）中的一个电子发生光电离时，

剩余电子所“感受”的势场会发生变化，其电荷密度

会发生重排，这种现象称为弛豫 " 图 + 给出了锂原
子的基态和激发态中 +K+M8电子发生光电离前后占据
轨道的平均半径，实线表示光电离前锂原子各占据

轨道的平均半径，虚线表示光电离后锂离子占据轨

道的平均半径 " 从图 +中可以看出，+K+M8电子轨道的
平均半径几乎没有变化；8K+M8，8L+M8和 8L=M8电子轨道
的平 均 半 径 分 别 减 小 了 +?=IN=0.（ =9?>O），
8?>+F.0.（9:?>O）和 8?>+F:0.（9:?>O）；而 =K+M8，
=L+M8和 =L=M8 电子轨道的平均半径分别减小了
:?+N9=0.（=:?=O），>?.8=.0.（:F?:O）和 9?N>N=0.

（:N?8O）" 由此可见，外壳层电子的轨道弛豫现象
比内壳层电子的轨道弛豫现象明显［8N］"

图 + 光电离前后电子占据轨道的平均半径

由于锂原子在光电离后会发生很强的轨道弛豫

现象，所以本文在计算锂原子光电离截面（尤其是内

壳层光电离截面）时充分考虑了弛豫效应 " 事实上，
轨道弛豫是原子（或离子）发生振激（或振退）光电离

的主要原因，因此在计算振激（或振退）光电离截面

时也必须考虑这种效应 "

#"!" 内壳层光电离截面

在锂原子的内壳层光电离过程中，外壳层电子

所“感受”到的有效核电荷数发生了变化，使其所处

的势场变化较大，因而轨道弛豫现象比较明显，这可

:9+8 物 理 学 报 9I卷



以通过振激和振退光电离截面来反映 ! 这里我们详
细研究了锂原子 "#$ !"（! % $，&；" % #，’）的内壳层
光电离过程，计算了相应的主光电离截面和振激（振

退）光电离截面 !
图 $（(）和（)）分别是从锂原子基组态 "#$$#光

电离 "#电子形成末态 "#$# "#* 和
&#" 的主光电离截

面和形成末态 "#&# "#* 和
&#" 的振激光电离截面，图

中同时给出了文献［+，,，-］的计算结果以及文献
［"$］的实验结果，$ 和 % 分别表示长度和速度规范
下的结果 ! 从图 $ 可以看出：本文在两种规范下计
算得到的截面具有很好的一致性，并且与实验结果

也符合很好；形成三重态的截面明显大于形成单重

态的截面 ! 另外，从图 $（)）还可以看出，本文结果与
文献［-］的结果基本一致，但明显大于文献［+］的 .
矩阵计算结果，对此有必要与将来的实验作进一步

的比较 !

图 $ 基组态 "#$$#的内壳层光电离截面 （(）形成末态 "#$# "#*

和&#"的主光电离截面，（)）形成末态 "#&# "#* 和&#"的振激光电离

截面

图 &（(）和（)）分别是从锂原子激发组态 "#$$’
光电离 "#电子形成末态 "#$’ "& 和&& 的主光电离截

面和形成末态 "#&’ "& 和&& 的振激光电离截面，图
中同时给出了文献［"］的多组态 /(0102234567
（89/4）计算结果以及文献［-］的 /4计算结果 ! 从
图 &中可以看出：本文的计算结果在两种规范下有
很好的一致性；形成三重态的截面大于形成单重态

图 & 激发组态 "#$$’的内壳层光电离截面 （(）形成末态

"#$’ "&和"&的主光电离截面，（)）形成末态 "#&’ "& 和"& 的

振激光电离截面

图 : 激发组态 "#$&#的内壳层光电离截面 末态为 "#!#（ ! %

$，&，:）"#* 和&#"
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的截面；主光电离截面稍大于振激光电离截面 !

图 " 激发组态 #$%&’的内壳层光电离截面 （(）形成末态 #$%’
#!和#! 的振退光电离截面，（)）形成末态 #$&’ #! 和#! 的主光电

离截面，（*）形成末态 #$+’ #!和#!的振激光电离截面

图 +给出了本文计算得到的从激发组态 #$%&$
光电离 #$电子形成末态 #$"$（ " , %，&，+）## 和&# 的
振退光电离截面、主光电离截面和振激光电离截面 !
从图 +可以看出，形成末态 #$+$ &## 的振激光电离截

面最大，而主光电离截面较小，振退光电离截面最

小 ! 这是因为随着激发态的升高，外壳层电子的轨
道收缩现象趋于明显 ! 到组态 #$%&$ 时，重叠积分

〈&$ &$〉的值已小于重叠积分〈&$ +$〉的值，而重叠
积分〈&$ %$〉的值更小 !
图 "是从激发组态 #$%&’光电离 #$电子形成末

态 #$%’ #! 和&!，#$&’ #! 和&! 及 #$+’ #! 和&! 的振退
光电离截面、主光电离截面和振激光电离截面，图中

同时也给出了文献［#-］的 . 矩阵计算结果以及文
献［#］的 /012计算结果 ! 由于 &’电子有很强的轨
道收缩现象，使振激光电离截面远大于主光电离截

面和振退光电离截面 ! 另外，在电离阈附近本文计
算的光电离截面有减小的趋势，这是因为在此光电

离过程中我们所考虑的电子关联具有使截面“干涉

相消（34$567*5894 8:546;464:*4）［ <，%=］”的作用 !

!"!" 外壳层光电离截面

在锂原子的外壳层光电离过程中，因为内壳层

的 #$电子“感受”到的势场变化不明显，弛豫效应较
弱，本文只展示了锂原子组态 #$% "$（ " , %，&；$ , $，
’）中外壳层电子的主光电离截面 ! 为了便于与文
献中的结果做比较，这里给出了光电离截面随光电

子能量的变化结果 !
图 >给出了基态 #$%%$ %##?%的 %$#?%电子的光电离

截面，图中同时给出了文献［@］的 1(65644ABC(546（1B）
计算结果以及文献［##］的实验结果 ! 从图 >可以看
出，本文在两种规范下的截面一致性很好，并且比文

献［@］的计算结果更符合实验值，尤其是在光电子能
量较小的区域 !

图 > 基组态 #$%%$的外壳层光电离截面

图 <（(）和（)）分别是激发态 #$%%’ %!#?%和
%!&?%的

%’#?%和 %’&?%电子的光电离截面 ! 从图 <可以看出，本
文的结果与实验值［#>，#<］符合很好 ! 虽然不同通道的
光电离截面存在差别，但对不同通道的光电离截面

的求和结果相差很小 !
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图 ! 激发组态 "#$$%的外壳层光电离截面 （&）从激发态

"#$$% $!"’$光电离 $%"’$电子，（(）从激发态 "#$$% $!)’$光电离

$%)’$电子

图 *给出了激发态 "#$)# $""’$的 )#"’$电子的光电
离截面 + 从图 * 可以看出，本文计算结果与文献
［",］的实验值以及文献［*］的计算结果都符合很好，
而文献［"-］在电离限处测量的光电离截面较大 + 另外，
文献［.］计算得到的电离限处的截面为 "/0* 1(+

图 * 激发组态 "#$)#的外壳层光电离截面

图 ,（&）和（(）分别是激发态 "#$)% $!"’$和
$!)’$的

)%"’$和 )%)’$电子的光电离截面 + 从图 ,可以看出：两
种规范下截面的一致性很好，并且与文献［"*］的实
验值以及文献［*］的计算结果也很一致 + 另外，因为
在锂原子中 $%和 )%轨道都可以近似地看作是类氢
的，所以与图（!）中有相似的原因，图 ,（&）和（(）中
截面的差别也很小 +

图 , 激发组态 "#$)%的外壳层光电离截面 （&）从激发态

"#$)% $!"’$光电离 )%"’$电子，（(）从激发态 "#$)% $!)’$光电离

)%)’$电子

!"#" 弛豫效应对内壳层光电离截面的影响

为了进一步讨论在内壳层光电离过程中振激和

振退现象的规律，本文用图 "2所示振激（振退）截面
和主截面的比值来反映这种差别 + 图 "2（&）是从组
态 "#$$#和 "#$$%中光电离 "#"’$电子时振激光电离截
面和主光电离截面的比值，分别用 )#’$#和 )%’$%来
标记，其中实线和虚线分别是在长度和速度规范下

文献［,］的 34计算结果 + 图 "2（(）是从组态 "#$)#和
"#$)%中光电离 "#"’$电子时振激（振退）光电离截面
和主光电离截面的比值，分别用（$# 5 0#）’)#和（$%

!."$0期 桑萃萃等：锂原子光电离过程中的弛豫效应
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! "#）$%#来标记 & 从图 ’(可以看出，比值随着激发
态的升高而增大 & 这是因为激发态越高，价电子的
轨道贯穿越小，光电离掉一个 ’)’$*电子后，使其“感
受”到的核电荷数的变化越接近于 ’，弛豫效应也就
越明显 & 关于这一点还可以从光电离前后各轨道间
的重叠积分看出 & 表 ’ 给出了在组态 ’)* !"（ ! + *，

%；" + )，#）的内壳层光电离过程中初态和末态中
占据电子轨道的重叠积分值 & 从表 ’ 可知，除了光
电离前后的 ’)’$*电子轨道的重叠积分值接近于 ’
外，其他电子轨道的重叠积分都较小；另外，初态中

某一电子轨道 !"#和末态中相应电子轨道的重叠积
分值随着 ! 和 " 的增大而减小 &

图 ’( 振激和振退光电离截面与主截面之比 （,）从组态 ’)**)和 ’)**#光电离 ’)’$*电子，（-）从组态 ’)*%)和 ’)*%#光电离 ’)’$*电子

表 ’ 内壳层电子的光电离过程中初态和末态占据电子轨道的重叠积分

光电离末态

电子轨道 !. ".#.

光电离初态电子轨道 !"#

’)’$* *)’$* *#’$* *#%$* %)’$* %#’$* %#%$*

’)’$* (/00"* 1 (/("%% — — (/(’02 — —

*)’$* 1 (/(3"% (/453" — — (/*500 — —

%)’$* 1 (/(*45 1 (/"04% — — (/522( — —

")’$* — 1 (/(244 — — 1 (/3340 — —

*#’$* — — (/5534 — — (/*500 —

*#%$* — — — (/2’42 — — (/*2(’

%#’$* — — 1 (/34*2 — — (/’4*( —

%#%$* — — — (/34(* — — (/’4*’

"#’$* — — 1 (/(%0" — — 1 (/0’’5 —

"#%$* — — — 1 (/(32" — — 1 (/4043

" / 结 论

本文利用基于 6789 方法的程序包 :;<=>0*
和 ;<?@> 以及最新发展的可以包括弛豫效应的
;A;;(2程序，详细计算了锂原子基组态及其激发
组态 ’)* !"（! + *，%；" + )，#）的内壳层和外壳层光
电离截面 & 详细研究了弛豫效应对锂原子的内壳层
和外壳层光电离过程的影响 & 研究发现，在内壳层
电子的光电离过程中，因为剩余外壳层电子所“感

受”到的核电荷数发生了变化（接近于 ’），相应的轨
道弛豫现象很明显，例如 *#’$*和 *#%$*电子轨道在光
电离后收缩了 5"/2B，所以必须考虑弛豫效应 & 弛
豫效应的一个直接表现就是振激和振退过程的发

生，所以本文不仅计算了其主光电离截面，还详细计

算了其振激和振退光电离截面 & 而在锂原子外壳层
电子的光电离过程中，电子轨道的弛豫不明显，振激

和振退现象很弱，所以本文只给出了其主光电离截

面 & 另外，为了进一步研究弛豫效应对不同组态的
内壳层光电离过程的影响规律，本文还计算了振激
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（振退）光电离截面与主光电离截面的比值 ! 结果表
明：弛豫效应对激发态的内壳层光电离过程的影响

大于对基态的影响，并且对高激发态的影响大于对

低激发态的影响，从光电离前后各占据电子轨道间

的重叠积分值也可以看出这一点 ! 本文计算的内壳
层和外壳层电子的光电离截面与实验值符合很好，

从而说明在原子（或离子）体系的光电离过程的研究

中，"#$%方法能提供精确的理论结果 !
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