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用相对论 *+,-,../0123方法对4!—56"#离子 78"79(和 78"79"&8组态的能级结构进行了系统的理论计算 :通过
分析能级结构的 ;<+-.,径向积分参数沿等电子序列的变化规律，运用参数拟合外推（或内插）的方法计算了上述离
子组态的能级结构参数 :在此基础上，计算了 =>$，?@%和 56"#离子 78"79(（7 !(A"，" "#A"，(A"，

" ##A"，(A"）和 78"79"&8
（7 "#A"，(A"，&A"，

" "#A"，(A"，
" #(A"，&A"，

" !#A"）组态的精细结构能级以及这两个组态之间电偶极允许跃迁的全部 (&条谱线波

长与相应的振子强度，其中 ?@%和 56"#离子的所有数据纯属目前的预测计算值 :

关键词：58&等电子序列，精细结构能级，电偶极跃迁，谱线波长和振子强度
#%--：(#"$，(#"$5，(""$B，(")$C
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# M 引 言

=>$，?@%和 56"#离子属类砷等电子序列，基
组态为 78"79(，较低激发组态为 78797，78"79"7@ 及
78"79"&8 等 : 关于该等电子序列低 $2 离子的

78"79(—78"79"&8 组态能级跃迁谱线，=+1［#］早在
#N&’年就进行过研究报道 : =+>HGI<<+> 等［"］通过火
花放电光谱实验技术首次得到了 4!—O1"离子
的 78"79(—78"79"&8组态精细结构能级与电偶极跃
迁谱线 : =.+@.,等［(］在 #N%#年对 4!—O1"离子的
78"79(—78797，78"79(—78"79"&8 组态跃迁能谱作了
比较全面的实验研究，同时根据实验获得的谱线波

长在理论上确定了 78"79(，78797 和 78"79"&8组态的
能级数据 : ;I<<HP+K等［7—)］通过激光等离子体光谱实
验技术分别对 =Q#，;,’，=I(和 =>$离子的
78"79(—78"79"&8 和 =I(，=>$和 ?@%离子的
78"79(—78797组态跃迁能谱进行了较为详细的研究
报道，根据等电子序列的规则性通过参数拟合外推

的方法对 =I(—?@%离子的 78"79(，78797 两个组态
的所有能级进行了较为系统的理论计算研究 :
?.,881K等［%］通过实验研究得到了 E,)，=Q#和 ;,’

离子 78"79(—78797 的绝大部分跃迁能谱，从理论上
确定的这两个组态能级的数据与实验值的最大估计

不确定度小于 " 2GR # : SH.G1K-等［N］在已有实验研究
所提供的能级数据的基础上，从理论上对 58&等电
子序列离子的 78"79( 组态的能级结构作系统理论研
究，预言了 T2*—56"#的 78"79( 组态能级以及它
们之间的磁偶极、电四极跃迁波长和跃迁速率 :综上
所述，对于 58&等电子序列离子的低能激发组态
78797 和 78"79"&8 与基组态 78"79( 跃迁的研究还不
完善，例如，对于 T2*，?@%和 56"#等较高 $2 值的

高离化态离子 78"79(—78"79"&8组态能级跃迁的实
验和理论研究很少，而这些离子的 78"79(—78"79"&8
组态能级跃迁的能谱数据对于实验上进一步研究

58&等电子序列离子的实验能谱的性质和在理论上
弄清楚这些离子的结构十分重要 :一般而言，在相对
论从头计算的基础上，通过分析高剥离态离子能级

沿等电子序列的变化规律［#$—#(］或者通过分析能级

结构的 ;<+-.,径向积分参数沿等电子序列的变化特
性，实现对原子结构参数的准确计算仍然是当前有

关理论研究的重要方法 :这些研究结果还可以为其
他的理论和实验研究提供重要的参考数据［#7—#)］:本
文在上述研究所提供的较为准确的实验结果的基础
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上，用 !"# 方 法 对 $!—%&"# 离 子 ’()’*+ 和
’()’*),(组态的能级结构进行了系统的理论计算研
究 -通过分析能级结构的 ./0123径向积分参数沿等
电子序列的变化特性，运用参数拟合外推（或内插）

的方法计算了上述离子组态能级的精细结构参数 -
在此基础上，进一步预测计算了这些离子 ’()’*+—
’()’*),(组态精细结构能级与电偶极跃迁的谱线波
长和振子强度 -考虑篇幅所限，本文仅报道对 #4$，
56%和 %&"#离子的计算结果 -

) 7 理论与方法

!"#"$%&方法概述

对 ! 电子原子体系，设其电子组态为
（"8 #8）
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则对上述组态中的（ "%#%）壳层，其单电子 !031322:
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这里 *% 和 -%,分别与库仑直接积分和交换积分有

关，表达式如下：
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)%（ (）为 !031322势能函数，具体表达式为
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这里，#为精细结构常数，( E 和 ( A 分别表示 ( 和 ()
中的较小者和较大者，+% 和 +, 分别是第 % 和第 , 壳
层中的电子径向波函数，!% 为相应的原子体系的能

量，!%,为与基矢波函数正交化要求有关的 F0&30G&2

算子 -在（8）式中增加两项最主要的相对论修正（相
对论质速项和达尔文项）来考虑相对论效应对体系

能量的影响，然后通过自洽场方法求解方程（8）获得
相对论 !031322:";<=（!"#）单电子径向波函数 -
在构造整个原子体系波函数时，体系波函数在

所有可能的组态基矢空间展开，可以表示成下列的

形式：

$ 9 !
%1&

2&%1%1&〉， （)）

式中，%1&〉是组态%的具有同一总角动量 1 的第&
个谱项基矢，2&%1是其相应的基矢分量，求和是对各
种可能组态的具有同一总角动量 1 的所有谱项基
矢进行的 -系统的能量矩阵元可以在（)）式表示的波
函数之间得到，具体可以表示成如下形式：

3%, 9 !
%,.
4%,.5.， （+）

式中的 5. 表示各种可能的径向积分参数 -这些径
向积分参数主要是组态平均能 60H、库仑直接积分

和交换积分 7. 和 8.、自旋与轨道相互作用积分’、
静电相互作用积分#等 -径向积分参数可以通过
!"#方法计算得到，本文计算中自旋与轨道相互作
用积分’定标为从头计算值的 I,J，其余的径向积
分参数定标在 >,J 的位置来得到较为准确的组态
相互作用理论 !"#方法计算结果 -而相应的各径向
积分的系数 4%,.仅与角向部分有关，可由解析运算直

接得到 -然后通过 #0<04的不可约张量代数方法对能
矩阵对角化求出原子体系各能态的能量本征值 -

!"!" 跃迁谱线的振子强度和跃迁概率

对于电偶极跃迁的加权振子强度可由下式计

算［8>］：

9: 9 +-B+KL C 8B?L(;， （’）
式中，(为谱线波数，单位为 <M? 8；; 为电偶极跃迁
的线强度，单位为 <) =)

B -

!"’" 计算方法

为了得到 #4$，56%和 %&"#离子 ’()’*+—
’()’*),(组态电偶极跃迁能谱和振子强度，就需要
首先 对 $!—%&"# 离 子 ’()’*+（ ’ ;+N)，

) +8N)，+N)，
) >8N)，+N)）和 ’()’*),(（ ’ +8N)，+N)，,N)，

) +8N)，+N)，
) >+N)，,N)，

) ;8N)）组态的精细结构能级进行全面系统的理论计

算 -为此，我们对$!—%&"#离子 ’()’*+ 和 ’()’*),(
组态能级的 ./0123径向积分参数进行了全面系统的
理论优化计算，这些参数如下：（8）’()’*+ 组态的组态
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平均能 !!"（#$%#&’）、库仑相互作用直接积分"%（#&，

#&）、自旋与轨道相互作用积分!#&；（%）#$%#&%($组态
的组态平均能 !!"（#$%#&%($）、库仑相互作用直接积
分 "%（#&，#&）、自旋与轨道相互作用积分!#&、库仑

相互作用交换积分 #)（#&，#&）*同时，在计算过程中
对上述两个组态还分别引入了 #&’ 和 #&# 壳层电子
的静电相互作用算符参数"（#&，#&），来考虑对包括
弱组态累积效应在内的其他高阶能量修正 *具体方
法如下：对于已有 #$%#&’ 和 #$%#&%($组态各能级实
验值的离子，本文以这些实验能级数据为基础，用参

数的最小二乘拟合（+,-）方法获得了所有这些离子
构成该组态的能级结构参数 *对于目前还没有实验
值的离子，则通过分析这些参数沿等电子序列变化

的特性，运用参数总的最小二乘拟合（.+,-）外推
（或内插）的方法首先得到这些离子的所有能级结构

参数，由这些参数进一步计算各未知离子 #$%#&’ 和
#$%#&%($组态各能级的计算结果 *
从理论上看，原子体系的组态平均能 !!"仅对

其能级重心（/01203 45 63!"728）有重要影响，但不影响
能级的净结构 *对于 9$!等电子序列离子，已有的
实验数据可以很好计算出这两个组态的组态平均能

!!"（#$%#&’）和 !!"（#$%#&%($），而未知离子的组态
平均能则通过图形外推直接得到 *图 ) 和图 % 分
别给出了在外推（或内插）计算过程中各离子的

!!"（#$%#&’）和 !!"（#$%#&%($）随 $/ 的变化情况，从图

中可以看到各离子的组态平均能 !!"随 $/ 的变化

图 ) 组态平均能 !!"（#$%#&’）随 $/ 的变化

十分光滑 *对于 #$%#&’ 和 #$%#&%($组态的其他径向
积分参数，其计算结果对能级的净结构会产生重要

的影响 *计算研究发现，这些参数的拟合值与相应的
:-;从头计算值之比随 $/ 的变化较为光滑，为了

得到准确的各参数的计算结果，本文计算中，采用了

图 % 组态平均能 !!"（#$%#&%($）随 $/ 的变化

与 <70=412等［>］所使用的方法基本相似的比值外推
方法来进行计算 *图 ’和图 #给出了这些参数的拟
合计算值沿等电子序列随 $/ 的变化情况，从图中

可以明显地看出这些参数的拟合计算值与相应的

图 # #$%#&%($组态能级结构参数的比值 %随 $/ 的变化

图 ’ #$%#&’组态能级结构参数的比值 %随 $/ 的变化

:-;从头计算值之比 % 随 $/ 的变化十分光滑 *进
一步的计算研究表明，尽管"（#&，#&）的值很小，但
反映了各种可能的能量高阶效应对离子能级的影响
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情况，对精细结构能级的准确计算十分重要 !由于通
过自洽场 "#$理论方法很难得到准确的各离子静电
相互作用算符参数!（%&，%&）值，因此，根据离子的实
验值与!（%&，%&）值沿等电子序列的变化情况，计算
中采用对!（%&，%&）参数给定初始值，使能级的理论
拟合计算值与实验值的标准偏差最小的方式进行 !

’ ( 结果及讨论

本文计算得到的$)!，*+"和,-#$离子 %./%&’

和 %./%&/0. 组态的能级结构参数、组态的精细结构
能级及本征矢的构成情况和这三个离子 %./%&’—
%./%&/0.组态精细结构能级电偶极跃迁的谱线波长
及振子强度分别列于表 1、表 /和表 ’中 !
表 1 中 "#$表示各离子的相对论 "#计算值、

23#表示离子的拟合计算值、423# 表示总拟合值，
其中 *+"和 ,-#$离子 %./%&’和 %./%&/0. 组态的能
级结构参数值为本文外推计算结果 !所有离子组态
的精细结构能级与跃迁谱线波长均以这些参数为基

础进行计算 !

表 1 $)!，*+"和 ,-#$离子 %./%&’和 %./%&/0.组态能级结构参数（单位：15’ 678 1）

参 数
$)#% *+#& ,-#$

"#$ 23# 423# "#$ 423# "#$ 423#

%./%&’

!9:（%./%&’） ;1(10/ %<(/;; %<(’/5; ;<(0== 0%(</%> <;(<>1 >1(1>0;

"/（%&，%&） 1/5(;5> <0(1%= <0(1;1= 1/%(=// <<(’%5% 1/;(>’0 15’(//>%

!（%&，%&） 8 5(5%15 8 5(5’<’ 8 5(5/>; 8 5(51/0

"%& %<(%;< /;(1/; /;(1’’’ 00(=0/5 ’/(0>’; >/(>5% ’=(%11/

%./%&/0.

!9:（%./%&/0.） /5’’(=1 <;5(0/> <;5(0’;/ /1;>(5;0 15<’(/<; /’%%(055 1/11(>’%5

"/（%&，%&） 1/1(%’= <%(’1; <%(%5/0 1/0(’%; <;(’1>< 1/<(/0= 151(;%=1

!（%&，%&） 8 5(%15 8 5(5/<5 8 5(5>;= 8 5(1’<1

"%& 05(’5< /;(;5/ /;(=;%0 0>(>’< ’’(%’=< >’(0>5 ’;(>>=%

#1（%&，0.） 1>(/== 11(5=% 11(5=;1 1>(;=% 11(><>< 1=(%=1 1/(’/1;

表 /中 ! 表示本文的计算值，!?@&表示 3ABBC:9D
等［%］根据所获得的实验能谱数据所确定的实验能级

值 !把本文的计算结果与文献［%］的实验能级值进行
比较可以看出，本文计算值与这些实验值十分接近 !
表 /同时给出了 $)!，*+"和 ,-#$离子 %./%&’和
%./%&/0.组态的各谱项在 $% 耦合表象中本征矢分
量平方的百分比构成情况，还给出了 %./%&/0.组态
的各谱项在 && 耦合表象中本征矢分量平方的百分
比构成情况，其中本征矢分量小于 1E的分量表中
没有列出 !从表 / 可以看出，对于 $)!，*+"和
,-#$离子，在 $% 耦合表象中，%./%&/0.组态的部分
谱项能级的本征矢分量略小于 && 耦合表象中的谱
项基矢分量，但是在 $% 耦合表象中标识仍然有效 !
进一步的计算研究发现，对于 $)!，*+"和,-#$离
子 %./%&/0. 组态精细结构能级的所有谱项基矢在
$% 耦合表象中的平均纯度小于 && 耦合表象中所有
谱项基矢的平均纯度，而且沿等电子序列随着原子

序数的增加，$% 耦合表象中谱项基矢的平均纯度表
现出减小的变化趋势，而 && 耦合表象中谱项基矢的
平均纯度还将进一步增加，这时必须按 && 耦合表象
或 &’ 耦合表象来对 %./%&/0.组态精细结构能级进
行标识 !
表 ’中#表示本文计算得到的 $)!，*+"和

,-#$离子 %./%&’—%./%&/0.组态精细结构能级电偶
极跃迁的谱线波长，() 表示振子强度，#FG.表示

3ABBC:9D等［%］通过实验得到的谱线波长 !如果把本文
用参数总拟合计算得到的 $)!离子 %./%&’—
%./%&/0.组态精细结构能级的电偶极跃迁谱线波
长与文献［%］的相应实验值比较可以看出，除了
%./%&’/ *0H/—%./%&/0. % +’H/跃迁谱线波长与文献［%］
给出的实验值的偏差为 5(5’00 D7外，其他计算结
果与实验值的最大估计不确定度一般都在 5(55’ D7
内，表明本文的计算结果是十分准确的 !因此，本文
计算得到的 %./%&’和 %./%&/0.组态精细结构能级是
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表 ! "#!，$%"和 &’#$离子 ()!(*+和 ()!(*!,)组态精细结构能级和本征矢的构成

离子

组态能级

能级-./+ 012 . 本征矢的构成-3

! !45* "# 耦合 $$耦合

"#!

()!(*+ ! %.-! 6!7!.6, 6!7.8/ .//
( #+-! /7/// /7/// ,8 9 !: ! %+-! 9 .! ! &+-!

! &+-! +,78!68 +,7:8/ ,8 9 +! ! %+-! 9 8 ( #+-!
! %+-! .//7;8+( .//7;;/ ;! 9 !8 ! &+-! 9 ./ ( #+-!
! &,-! (87!.;6 (87!// .//

()!(*!,) ( %.-! 8!+7(8,; 8!+7(// ;( 9 .8 ! %.-! 9 .6 ! #.-! :!（+ %/，.-!）.-! 9 .6（. #/，.-!）.-! 9 .（+ %.，.-!）.-!
! %.-! 8,87.;.8 8,87.(/ 6( 9 !, ( %.-! 88（+ %.，.-!）.-!
! #.-! ./(!7!;!; ./(!7!8/ :! 9 ./ ( %.-! 9 6 ! %.-! :8（. #/，.-!）.-! 9 .(（+ %/，.-!）.-!
( %+-! 8,!7+(:, 8,!7(+/ 8! 9 6 ! %+-! 86（+ %.，.-!）+-! 9 !（+ %!，.-!）+-!
! %+-! 86/7,:,! 86/7;;/ (: 9 ,/ ! &+-! 9 ! ( %+-! ,+（+ %!，.-!）+-! 9 ((（. &!，.-!）+-! 9 +（+ %.，.-!）+-!
! &+-! ./..7//!( ././788/ (8 9 (( ! %+-! 9 ; ( %+-! ;+（. &!，.-!）+-! 9 ((（+ %!，.-!）+-!
( %,-! 8;(7;,66 8;(76// ,8 9 (/ ! &,-! ;6（+ %!，.-!）,-! 9 ++（. &!，.-!）,-!
! &,-! .//67/,!+ .//;78;/ ,8 9 (/ ( %,-! ;6（. &!，.-!）,-! 9 ++（+ %!，.-!）,-!

$%"

()!(*+ ! %.-! 6:78/,6 .//
( #+-! /7/// ,; 9 +/ ! %+-! 9 .( ! &+-!

! &+-! (/7.6(. ,6 9 +( ! %+-! 9 : ( #+-!
! %+-! ..+7/(+( ;. 9 !8 ! &+-! 9 8 ( #+-!
! &,-! ,(78,;: .//

()!(*!,) ( %.-! ./!676!;; ;! 9 .8 ! %.-! 9 .: ! #.-! :.（+ %/，.-!）.-! 9 .:（. #/，.-!）.-! 9 .（+ %.，.-!）.-!
! %.-! ./;87(+66 6+ 9 !; ( %.-! 88（+ %.，.-!）.-!
! #.-! ..;/76(!. :. 9 .. ( %.-! 9 6 ! %.-! :.（. #/，.-!）.-! 9 .:（+ %/，.-!）.-!
( %+-! ./;!7+,/( 8! 9 6 ! %+-! 86（+ %.，.-!）+-! 9 !（+ %!，.-!）+-!
! %+-! ./:.7(8!6 ,. 9 (6 ! &+-! 9 ! ( %+-! ,.（+ %!，.-!）+-! 9 (;（. &!，.-!）+-! 9 +（+ %.，.-!）+-!
! &+-! ..!:7(.+: (, 9 (: ! %+-! 9 ; ( %+-! ,!（. &!，.-!）+-! 9 (:（+ %!，.-!）+-!
( %,-! ./6,7,!8( ,6 9 (+ ! &,-! ,6（+ %!，.-!）,-! 9 (+（. &!，.-!）,-!
! &,-! ..!+78;86 ,6 9 (+ ( %,-! ,6（. &!，.-!）,-! 9 (+（+ %!，.-!）,-!

&’#$

()!(*+ ! %.-! :;7.:./ .//
( #+-! /7//// ,; 9 +/ ! %+-! 9 .( ! &+-!

! &+-! (,7.;/( ,6 9 +: ! %+-! 9 : ( #+-!
! %+-! .!;7;(6, ;. 9 !8 ! &+-! 9 8 ( #+-!
! &,-! ;.7+,;6 .//

()!(*!,) ( %.-! ..+;7(,;6 ;. 9 !/ ! %.-! 9 .8 ! #.-! :/（+ %/，.-!）.-! 9 .8（. #/，.-!）.-! 9 .（+ %.，.-!）.-!
! %.-! ..:,7../; 6+ 9 !6 ( %.-! 88（+ %.，.-!）.-!
! #.-! .!:,7+!:8 :/ 9 .! ( %.-! 9 6 ! %.-! :/（. #/，.-!）.-! 9 .8（+ %/，.-!）.-!
( %+-! ..6676+:, 8. 9 : ! %+-! 86（+ %.，.-!）+-! 9 !（+ %!，.-!）+-!
! %+-! ..867;;+/ ,! 9 (; ! &+-! 9 ! ( %+-! ,!（+ %!，.-!）+-! 9 (,（. &!，.-!）+-! 9 !（+ %.，.-!）+-!
! &+-! .!,.788!+ (; 9 (6 ! %+-! 9 6 ( %+-! ,+（. &!，.-!）+-! 9 (6（+ %!，.-!）+-!
( %,-! ..8.7;6+: ,, 9 (, ! &,-! ,,（+ %!，.-!）,-! 9 (,（. &!，.-!）,-!
! &,-! .!(67/+8+ ,, 9 (, ( %,-! ,,（. &!，.-!）,-! 9 (,（+ %!，.-!）,-!

注：!45*取自文献［(］的实验能级值 <

(6/( 物 理 学 报 ,,卷



表 ! "#!，$%"和&’#$离子 ()*(+!—()*(+*,)跃迁的谱线波长和振子强度

跃 迁
"##% $%#& &’#$

!-./ !01) -./ 20’（!"） !-./ 20’（!"） !-./ 20’（!"）

()*(+!—()*(+*,)
( #!-*—( $3-* 3456*6( 3456!* 7 486*, 9 8:!4* 7 48:9( 6 8:99* 7 48:;:
( #!-*—( $!-* 345,44! 345,43 7 48:6, 9 8(3!4 7 48:9, 6 8(946 7 48646
( #!-*—* $3-* 345(*,: 345(*6 7 389;* 9 8!,4: 7 3846; 6 8(!64 7 38;63
( #!-*—( $,-* 345!;;! 345!;9 7 48,:* 9 8*9:: 7 48,;; 6 8!93, 7 48,;*
( #!-*—* $!-* 345!4!4 345!4( 7 38:;( 9 8*(;( 7 38;(6 6 8!(9, 7 38,,4
( #!-*—* %,-* 959*99 959!! 7 3899; 6 869:4 7 *84(3 6 84369 7 *846;
( #!-*—* %!-* 956933 9569! 7 *8,(; 6 86;*4 7 *8,(4 : 896:* 7 *8,,3
( #!-*—* #3-* 95,9(, 95,9; 7 !8!94 6 8;3,3 7 !8!;4 : 8:643 7 !8!,,
* %!-*—

( $3-* 335*;;: 7 38634 34 83*;4 7 386:3 9 83;!( 7 389(4
* %!-*—

( $!-* 34593*4 34593* 7 38*;! 9 8:6!4 7 38364 6 86*9( 7 38346
* %!-*—

* $3-* 3456!3( 3456!* 7 48,9* 9 8:3,; 7 48,93 6 8::*! 7 48,93
* %!-*—

( $,-* 345:;:! 345::4 7 *8:9, 9 8;,6, 7 *8,,; 6 8:**4 7 *8!6;
* %!-*—

* $!-* 345;993 345:4* 7 3849; 9 8;4!* 7 3846( 6 8;:;: 7 384:6
* %!-*—

* %,-* 345*9:! 345*99 7 486!* 9 8**;6 7 4864* 6 8!*4! 7 48::;
* %!-*—

* %!-* 345*,,; 345*,6 7 38*(3 9 83693 7 38*:! 6 8*6;3 7 38!4!
* %!-*—

* #3-* 959!:4 7 *8;*9 6 89*(4 7 *8;:9 6 84;!( 7 *8:!;
* %,-*—

( $!-* 3354:*, 3354!: 7 38,9* 9 89*;; 7 38,;* 6 89,:, 7 38,!:
* %,-*—

( $,-* 3459*!: 3459*, 7 486*3 9 8:96( 7 48::3 6 86(:4 7 48:*;
* %,-*—

* $!-* 3456,!( 3456,( 7 48((* 9 8:(3, 7 48((4 6 8644( 7 48(!6
* %,-*—

* %,-* 345((4* 345((! 7 48,,* 9 8!,(( 7 48,,9 6 8(!!9 7 48,;6
* %,-*—

* %!-* 345!9:! 345!99 7 3844! 9 8!3,: 7 489,( 6 8!966 7 48934
* $3-*—

( $3-* 335:(:4 335:(4 7 *86;6 34 8,!9( 7 *8693 9 8,*3! 7 *89*(
* $3-*—

( $!-* 335!;39 335!;* 7 *89** 34 83;6! 7 *8944 9 83;3* 7 *866:
* $3-*—

* $3-* 335*:(; 335*:6 7 38369 34 849,, 7 383:9 9 8499: 7 383;9
* $3-*—

* $!-* 3353!3! 3353!( 7 4894* 9 89:(* 7 4866, 6 899;9 7 486;9
* $3-*—

* %!-* 345;,*4 345;,( 7 *8!;* 9 8,*6* 7 *8(;3 6 8,::: 7 *8,:4
* $3-*—

* #3-* 345!466 345!4( 7 4896! 9 8*(!, 7 489;, 6 8!!9* 7 489,4
* $!-*—

( $3-* 3*53,!, 3*53,6 7 (844, 34 89!*: 7 (8343 9 894*6 7 (8363
* $!-*—

( $!-* 335:(36 335:(4 7 *8;(( 34 8,!(4 7 *8;;* 9 8,3!9 7 *8;6(
* $!-*—

* $3-* 335;(6; 335;,3 7 (899: 34 8(,,9 7 ;8,*6 9 8((:; 7 ,8;*!
* $!-*—

( $,-* 335,:(, 335,:9 7 !8(4: 34 8!69: 7 !8!;( 9 8!69( 7 !8!36
* $!-*—

* $!-* 335(9,; 335(9, 7 38:*! 34 8!*,: 7 386*; 9 8!!;9 7 389!9
* $!-*—

* %,-* 3354!!3 3354!: 7 383!4 9 86939 7 3833: 6 89*,( 7 3834(
* $!-*—

* %!-* 34596,* 34596: 7 48(43 9 86(6; 7 48!63 6 866;3 7 48!;(
* $!-*—

* #3-* 345;*4, 345;*! 7 45963 9 8,((: 7 489:4 6 8;!4, 7 4 89;4

注：!01)取自文献［(］的实验谱线波长值 8

准确的 8如果进一步分析这两个组态的各个能级结
构参数沿等电子序列的变化特性，那么从本文图 3

到图 (中可以看出这些曲线的变化规律都很光滑，
因此本文对于$%"和&’#$离子的全部 !,条跃迁谱
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线的外推计算结果也是准确的 !

" # 结 论

本文用 $%& 方法对’!—()"#离子 "*+",-和
"*+",+.*组态的能级结构进行了系统的理论计算 !

通过分析能级结构径向积分参数的变化行为，预测

计算了&/$，01%和()"#离子的这两个组态精细
结构能级以及它们之间电偶极跃迁的谱线波长，所

得计算结果是准确的 !本文所采用的分析计算方法
也是正确的 !该方法及所得结果可以为研究其他等
电子序列离子能级的精细结构提供参考 !

［2］ &34 ’ 5 26.7 !"# ! $ ! %&’( ! !" -82
［+］ &3/9:;<<3/ =，>/3)/?39 @ A B，=/3?44C A 2687 %&’( ! )*+ ! #$

++2
［-］ &D31DE F，(GH;9*?3 I 26J2 $ ! ,-. ! )/* ! 01 ! %# "-"
［"］ A;<<9K3C L M，=3CD @ 26J6 %&’( ! )*+ ! !& -28
［.］ A;<<9K3C L M 26J6 $ ! %&’( ! 2 ’’ 6J8
［7］ A;<<9K3C L M，@3/DE @ 26J6 $ ! %&’( ! 2 ’’ -88
［8］ A;<<9K3C L M，N;CCD 0，>4*?D<<4 O 266P $ ! %&’( ! 2 ’! .8.
［J］ 0DE**4C Q，0D??DE**4C A L 26J" %&’( ! )*+ ! ’& -PJ
［6］ 59D:4C? R，$3C*DC F R 26J7 %&’( ! )*+ ! !! 227
［2P］ @; B N，QD9 S ’ +PP" 0*.3 %&’( ! )4" ! (! 28"+（ 9C >/9CD*D）

［牟致栋、魏琦瑛 +PP" 物理学报 (! 28"+］

［22］ @; B N，QD9 S ’ +PP. 0*.3 %&’( ! )4" ! ($ +72"（ 9C >/9CD*D）

［牟致栋、魏琦瑛 +PP. 物理学报 ($ +72"］

［2+］ @; B N，QD9 S ’ +PP" 56*7 ! %&’( ! 89: ! ’# 7.（ 9C >/9CD*D）

［牟致栋、魏琦瑛 +PP" 原子核物理评论 ’# 7.］

［2-］ @; B N，QD9 S ’ +PP+ )-9*.+/( ! )-9* ! 0"37 ! ’’ -7J（ 9C

>/9CD*D）［牟致栋、魏琦瑛 +PP+ 光谱学与光谱分析 ’’ -7J］

［2"］ N4C) > B，T9D U ’，Q3C F F 9. 37 +PP. ;&4" ! %&’( ! #$ 22PJ
［2.］ T9D U ’，N4C) > B，@3 T Q 9. 37 +PP+ 0*.3 %&’( ! )4" ! (# 267.
（9C >/9CD*D）［颉录有、董晨钟、马新文等 +PP+ 物理学报 (#

267.］

［27］ N9C) T 5，N4C) > B +PP" 0*.3 %&’( ! )4" ! (! --+7（9C >/9CD*D）

［丁晓彬、董晨钟 +PP" 物理学报 (! --+7］

［28］ ’3C) B $，N; A 5，BDC) T O 9. 37 +PP. ;&4" ! %&’( ! #$ 6.-
［2J］ >4V3C & N 26J2 <&9/+’ /= 0./14* ).+6*.6+9 3"# )-9*.+3（5DEWD<DX：

YC9KDE*9?X 4Z >3<9Z4EC93 0ED**）
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!"#$%&’($ )%)*+&’& ,- !&"!.#—!&"!."$& #/)%&’#’,%
-,/ 01!，23" )%3 45#$!

!" #$%&’()*+ ,-% .%&/%)* 0$-) ’%&/%)*
（!"##$%$ "& ’()$*($，!+)*, -*).$/0)12 "& 3)*)*% ,*4 5$(+*"#"%2，678+"7 112334，!+)*,）

（5-6-%7-8 29 :(7-;<-= 1339；=-7%>-8 ;?)">6=%@A =-6-%7-8 2B !?=6$ 133C）

D<>A=?6A
EFA-)>%7- ?)?GH>%> (I I%)-&>A="6A"=- -)-=*H G-7-G> (I 6()I%*"=?A%()> J>1J@K（ J’KL1，192L1，KL1，

1:2L1，KL1）?)8 J>1J@19>
（J92L1，KL1，9L1，

192L1，KL1，
1:KL1，9L1，

1’2L1）?=- ;?8- I(= ?=>-)%6 %>(-G-6A=()%6 >-M"-)6- (I %()> I=(; /! A( D*"# <H N?=A=--&O(6P

;-A$(8 Q%A$ =-G?A%7%>A%6 6(==-6A%()>（NO5）">%)* A$- 0(Q?) 6(8-R S$- TG?A-= @?=?;-A-=> (I I%)-&>A="6A"=- G-7-G ?=- (<A?%)-8 <H
G-?>A&>M"?=-&I%A I(= %()> ;-)A%()-8 ?<(7- Q%A$ A$- ?7?%G?<G- -F@-=%;-)A?G 8?A?，?)8 A$- ")P)(Q) @?=?;-A-=> ?=- 6?G6"G?A-8 <H A$-
*-)-=?G%U-8&G-?>A&>M"?=-&I%A Q%A$ A$- -FA=?&（%)A-=）@(G?A%() ;-A$(8R ,%A$ A$->- )-Q @?=?;-A-= 7?G"->，A$- I%)-&>A="6A"=- -)-=*H
G-7-G> (I J>1J@K，J>1J@19> ?=- 6(;@"A-8R DGG (I A$- K9 -G-6A=()%6&8%@(G- A=?)>%A%() Q?7-G-)*A$> ?)8 %A> ?>>(6%?A-8 (>6%GG?A(=
>A=-)*A$> <-AQ--) 6()I%*"=?A%()> J>1J@K ?)8 J>1J@19> ?=- 6?G6"G?A-8 I(= 5$$，V8% ?)8 D*"# R S$- Q?7-G-)*A$ ")6-=A?%)A%->
Q%A$ A$- ?7?%G?<G- -F@-=%;-)A?G 7?G"-> I(= 5$$ ?=- ;(>AGH Q%A$%) 3W33K );R DGG =->"GA> (I V8% ?)8 D*"# ?=- @=-8%6A-8 7?G"->
6"==-)AGH ?)?7?%G?<G- %) -F@-=%;-)A R

%&’()*+,：?=>-)%6&G%P- %()>，I%)-&>A="6A"=- G-7-G>，-G-6A=()%6&8%@(G- A=?)>%A%()>，Q?7-G-)*A$> ?)8 (>6%GG?A(= >A=-)*A$>
-.//：K213，K213D，K113X，K1B30

!V=(Y-6A >"@@(=A-8 <H A$- T6%-)6- ?)8 S-6$)(G(*H O(")8?A%() (I 0$%)? Z)%7-=>%AH (I !%)%)* ?)8 S-6$)(G(*H（[=?)A :(R \]J911）R

+ E&;?%G：;"U$%8()*^21CR 6(;

BB3J4期 牟致栋等：5$$，V8%和 D*"#离子 J>1J@K—J>1J@19>跃迁的扩展分析


