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利用多组态相互作用方法及 )*+,-./01).23变分法，计算了类铍 4!!5$$5$ ! 6，!5$$5$7 ! 89，!5$$5$7 % 89 和 !5$$7$ % 8
激发态的能量 :运用截断变分方法得到能量的改进量 :计算了相对论修正、质量极化效应，从而获得了高精度的能
量计算值 :同时还计算了精细结构、辐射跃迁波长、振子强度、和辐射跃迁率 :计算结果与实验符合得很好 :

"国家自然科学基金（批准号：!""(’""&）资助的课题 :
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! 引 言

类铍离子激发态的研究是目前国际前沿课题 :
类铍离子是四电子的复杂原子系统，电子关联效应

复杂 :这种系统的研究对发展多电子原子激发态理
论和阐明电子关联效应等具有重要学术意义，并对

等离子体理论、天体物理、核聚变等领域均有重要应

用价值 :近年来，国际上此研究领域十分活跃，不断
有新的进展［!—&］: 4=>/-［(］在束箔实验中，标识出波
长!? %’#@A( B "@"$ >C为类铍离子 D.E的 !5$5$7$;8
态到 !5$8% ; 6" 态的跃迁，与实验! ? %’#@A; B "@!!
>C符合得很好 :之后，理论和实验工作者对此系统
进行了一系列研究工作 : F0->/［#］用 GFHI（G=,2.J9>1
K./=L*2.9> H.L*J1I9JM）方法计算了类铍离子激发态的
能量，D.=和 N-,,-+［A］在 GFHI的方法基础上，用 G41
8O（C*>+1P9Q+ 8-L2=LP*2.9> O0-9L+）方法给出了 4- 基
态的能量，O*J0.-R［!"］和 S-.55［!!］分别报道了类铍离
子的一些激发态的能量，他们分别采用 GFTI（G=,1
2.J9>K./=L*2.9> T*L2L--1I9JM）方法和 6UF（5=7-L795.2.9>1
9K1J9>K./=L*2.9>5）方法进行计算 :最近，D.23-> 等人［!$］

精确测量了 4!离子一些激发态之间的波长和振子
强度 :但是，国内此课题的研究甚少，有待进一步开
展此项工作 :
本文采用多组态相互作用方法及 )*+,-./01).23

变分法，计算了类铍 4!基态 !5$$5$ ! 6 和激发态

!5$$5$7 !89，!5$$5$7 %89，!5$$7$ %8的非相对论能量，
运用截断变分方法进一步饱和函数空间得到能量的

改进量，并考虑了相对论修正、质量极化效应等获得

了高精度的能量计算值 :同时还计算了精细结构、辐
射跃迁波长、振子强度、辐射跃迁率等 :本文的理论
计算结果与实验符合得很好 :

$ 理论和方法

在 D6耦合表象中，类铍离子的非相对论 T*C.,1
29>.*>为
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四电子离子系统的基态波函数为
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式中 ’ 为反对称化算符，#)（ "），*（ "）（!，$，%，’）为
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对于每个 *（ "），均有一组不同的非线性参数集’%，

轨道角动量部分为
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为简便计，将角动量波函数表示为

!（ ’）’［（ !"，!#）!"#，!$］!"#$，!& ( （*）
同样，四电子系统的自旋波函数也可表示为

"(() ’［（ *"，*#）*"#，*$］*"#$，*& ( （+）

非相对论能量 +, 由 ,-./01234,156变分法，对非线性

参数#% 以及线性参数 - 变分优化能量极小而得
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为了获得高精度波函数，我们进一步饱和束缚

函数空间，采用截然变分方法得到能量改进量

!+ 90:，总波函数为
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式中

%1（"，#，$，&）’ 2#
3

’ ’ "
0’%4（ ’），!（ ’）（"，#，$，&）(（"7）

波函数&1（"，#，$，&）是进一步饱和函数空间的部

分，它取&,（"，#，$，&）相同的形式，但是其非线性参

数#% 是极不相同的 (&1 中的每组非线性参数利用

截断变分方法进行优化能量极小得到，总的非相对

论能量为 +=>=90/ ’ +, ;!+ 90: (
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 (在 ?-@/14A9015近似下，类
铍离子相对论能量微扰算符包括［"$，"&］
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（轨道与轨道相互作用项）( （"&）
质量极化算符为
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其中 $ 是核质量，常数 - ’ "$+J7$*7，除质量极化

计算到无穷级外，其他的相对论微扰项计算到一级 (
于是相对论和质量极化修正能量为

!+ 90/ ’〈&, % .B C ; .B E ; .B 00 ; .B >> ; .B HI %&,〉，

（"*）
则总能量可描述为
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在 ?-@/14A9015 相对论近似下，与精细结构相关

的电子自旋与轨道、自旋与自旋、自旋与其他轨道相

互作用的能量微扰算符分别为［"$］
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（自旋与自旋相互作用）， （#7）
于是精细结构的能量微扰算符为

.B 8( ’ .B :> ; .B :: ; .B :>>， （#"）
式中 !’，*’ 分别为第 ’ 个电子的轨道和自旋角动量 (
在 MKN表象中，用于计算这些微扰的波函数表示为
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于是，精细结构能级为
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$ 结果和讨论

本工作采用多组态相互作用方法及 ,-./01234
,156变分法给出了类铍 A#四电子系统 ":##:# " K，
":##:#I "?>，":##:#I $?> 和 ":##I# $?态非相对论能量
值 (由于四电子系统是复杂原子系统，电子关联效应
大，计算量大 (变分波函数含有线性参数数目从 <"&
到 <$$，角度自旋分波数从 &$ 到 )"，对应每一个角
度自旋成分有一组不同的非线性参数集，这些参数

由变分能量极小得到，从变分波函数&O 得到能量

+O (进一步通过截断变分方法饱和函数空间，可得
到能量改进量!+ 90:，改进范围从 D )#J8$-( @ (到
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! "#"$%!&’ ( ’ ’
为进一步改进能量值，我们还计算了相对论修

正及质量极化效应 ’相对论微扰算符包括 !) 项，

*&+,-.项，电子与电子相互作用项和轨道与轨道相
互作用项 ’除质量极化计算到无穷级外，其他各项均
采用一级微扰方法计算，该系统的相对论能量计算

值列于表 "中 ’从表中可以看出，我们的能级计算结
果均比其他文献更低更好，例如，对于 "/00/0 " 1态的
计算结果为 ! 0)2%)%23!&’ ( ’，而 45.//5. 等人［%］用
6789方法的计算值为 ! 0)2)3%#"!&’ ( ’，:;-//［""］用
1<7方法的计算值为 ! 0)2)=23>!&’ ( ’，分别改进了
#?3#!&’ ( ’和 #"#3!&’ ( ’ ’

表 " 类铍离子 @"基态和激发态的非相对论能量

及相对论能量（!&’ (’）

共振态 "/00/0 "1 "/00/0A "B5 "/00/0A 2B5 "/00A02B

"# )2 %" )= )%
" ?") ?0" ?2" ?22
$C ! 0)2)=")?$2 ! 0)>"0>0>$0 ! 0)"33%=)$= ! 02=?#2%>$=

#$+;/ ! %0$= ! 3=$# ! "#"$% ! ""0$)
$.5.+;D ! 0)2)=0>0$" ! 0)>"0>?=$= ! 0)"333)#$2 ! 02=?#)#2$0
%+;D ! #2#)$" ! #>0"$# ! #"0"$" ! %="3$?
%EA 0?$3 "0$) )$> ! "#$"
$ F5F&D ! 0)2%)%23 ! 0)>"=">= ! 0)"=2=#2 ! 02?>00?3
文献［%］& ! 0)2)3%#" ! 0)>""?)3 ! 0)"33#03 ! 02=?30>)
文献［""］C ! 0)2)=23> ! 0)>"2?3> ! 0)"3=))> ! 02=?=>3>

&为 6789方法，C为 1<7方法 ’ "# 是波函数角度分波个数，"

是线性参数个数，%+;D是相对论修正，包括 B) 和 *&+,-.项，电子G电子

相互作用项和轨道G轨道相互作用项，%EA是质量极化效应 ’

我们还计算了精细结构能量，包括自旋与轨道，

自旋与其他轨道，自旋与自旋的相互作用能量微扰

修正 ’各态对不同 & 的重心能量位移#$& 的精细结

构能量值也被计算，并与其他理论及实验值作比较，

结果列于表 0中 ’从表中可以看出，我们的计算结果
与 H-.I/F5.和 8-CC;+F［#］用 @+;-FGB&(D-方法及 1&J+5.5K&
等人［"%］用 6@BL方法计算值很吻合 ’

表 0 类铍离子 @"激发态 "/00/0A 2B5 和 "/00A02B态的精细结构能级

（-. ME! "），以及不同 &对其重心能量位移#$&（-. ME! "）

共振态
$& #$&

本工作 文献［#］文献［"%］本工作 文献［=］

"/00/0A 2B5> 23)%>$#= 232=% 2322)

"/00/0A 2B5" 23)%#$3% 232?0 232)> #$>3 #$""

"/00/0A 2B50 23)30$3# 23)>= 232%# "#$>" "#$"%

"/00A02B> ??0)"$=0 ??#3= ?=?">

"/00A02B" ??0%>$0# ??#=# ?=?"? =$)) =$)?

"/00A02B0 ??0#2$)= ??#?? ?=?22 "2$00 "2$2?

表 2给出了 "/00/0" 1!"/00/0A "B5 和 "/00/0A 2B5

!"/00A02B之间的辐射跃迁波长、振子强度和辐射
跃迁率 ’本工作中所计算 "/00/0 " 1!"/00/0A "B5 波长

为 "2%$)).E，而文献［"0］用 6789方法及实验结果
分别为 "2%$33.E和 "2#$0%.E，吻合得比较好 ’为了
检验波函数的准确性，我们还计算了三种规范的振

子强度值，对复杂的四电子原子体系，这些计算显示

了合理的一致性 ’

表 2 @"离子"1!"B5 与2B5!2B之间的振子强度（ ’#，’(，’)）、跃迁率（">"> /! "）、跃迁波长!（.E）的计算

跃迁 ’# ’( ’) *# *( *)
!

本工作 其他文献

"/00/0"1!"/00/0A "B5 >$22) >$22" >$2%> >$"0" >$"0> >$"03 "2%$)) "2%$33&，"2#$0%C，"2#$"#M

"/00/0A 2B5!"/00A0 2B >$2)% >$223 >$2?" >$>== >$>=# >$>?? "#"$=2 "#0$)?&，"#0$)>C，"#0$>%M

&为引自文献［"0］理论值，C为引自文献［"0］实验值，M为引自文献［#］理论值 ’

［"］ 1 6&..;+K-N，8’ 7;O;+P(-/F，Q ’ 6&+F-./5.，L’ @+&I;，7’ 9’ 9-/G

MR;+，!+,- ’ ./( ’，!"#（"?=3），2"2#’
［0］ 4’ S’ 8&+O-/，8’ T’ @;++U，V’ 4’ 7(+F;/，W’ S’ V-K-.I/F5.，

!+,- ’ 012 ’，"$（"?=)），"=?’
［2］ 6’ 8’ 7R;.，!+,- ’ ./( ’，!"%（"?=%），"))? ’
［)］ *’ X’ @;MN，7’ W’ Y-M5D&-O;/，!+,- ’ 3/44 ’，&%!（"??3），003 ’
［%］ B’ 45.//5.，7’ 9’ 9-/MR;+，6’ X’ T5O;J+5-O，& ’ !+,- ’，’"(
（"???），"022 ’

［#］ W’ S’ H-.I/F5.，W’ 8-CC;+F，& ’ !+,- ’，’""（0>>>），#?2 ’
［3］ 7’ 9’ @(.I;，!+,- ’ ./( ’ 3/44 ’，))（"?=>），")%>；7’ 9’，

@(.I;，!+,- ’ ./( ’，!((（"?=>），" ’

［=］ H’ L’ 7R;.I，Z’ H’ H-E，4’ B，*;/MD&([，*4 ’ 5)4) "61# ’ 5)7

4) 8)9#/-，()（"?3?），"""’
［?］ \’ :’ V-(，8’ B’ H;DD;U，!+,- ’ ./( ’，!)"（"??"），22>% ’
［">］ T’ L&MR-;K，7’ 9’ 9-/MR;+，& ’ !+,- ’，’"(（"???），%=>%’
［""］ W’ :’ :;-//，!+,- ’ ./( ’，!#%（"??%），">#3’
［"0］ ]’ V-F^;.，L’ \;FR/5.，B’ 45.//5.，4’ H&/F;.，X’ HD-.I，9’

V&(.&U，!+,- ’ ./( ’，!#*（"??=），0)33’
［"2］ 8’ Z’ Z&.I，H’ L’ 7R(.I，!+,- ./( ’，!#%（"??%），2#0"’
［")］ V-GR5.I 8&.，@-.IGM5.I T5(，9;- :&.I，*14) !+,-:1) 0:;:1)，)+
（0>>>），0"2?（-. 7R-.;/;）［韩利红、 秉聪、王菲，物理学报，

)+（0>>>），0"2?］’

2=#"?期 韩利红等：类铍 @"离子激发态的相对论能量和精细结构
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