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采用全相对论量子力学 +,-./# 程序，广义平均能级 0-1模型，在核的有限体积效应，23456和 708效应的高阶
扰动基础上，考虑到原子实的极化，系统地计算了高剥离类钾离子 ’9 # .!:#!(; #8(:#电四极矩 0#光谱跃迁的能级间

隔，跃迁概率和振子强度，结果表明：考虑原子实极化效应后，计算的精细能级结构间隔与实验数据之间的系统误

差基本消除，其跃迁概率和振子强度属首次报道 <
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! J 引 言

高剥离态离子谱学是研究原子结构、高温等离

子体中的原子过程及等离子体诊断技术的基础，其

离子的发射光谱特性可用来推断高温等离子体的电

子温度、电子密度和电离度，故而在惯性约束聚变

KLM，磁约束聚变 NLM，O射线激光和天体物理领域
有很重要的应用价值［!，#］<同时等离子体的模拟需要
提供高精度的原子结构参数，因此，很有必要从理论

上给出十分准确的光谱的能级间隔，跃迁概率和振

子强度 <
电四偶极矩 0#跃迁是高剥离态离子谱学一类

特别重要的禁戒跃迁，曾一直引起天体物理学家和

实验物理学家的广泛关注 <由于电四偶极矩 0# 跃
迁的探测难度极高，故对此种禁戒跃迁的报道是极

其有限的，但这些跃迁经常被用来分析太阳冕区的

O射线光谱分析和原子的束箔光谱学处理，.P53B5
等［(］曾在托卡马克装置的等离子体中观察到了中等

! 类钾锰离子光谱，.QRB3等［’］曾用激光打靶的方法
在高温激光等离子体中测量到了类钾锌离子 ’9—
(;跃迁 <最近，+I;4E3I5;［#］在托卡马克装置中观察到

了高剥离类钾离子的电四偶极矩 0# 光谱跃迁，
SBQEABG采用 TB36344@MIHU方法对类钾离子光谱进行
过理论计算，计算结果和实验之间符合得较好，但文

献中并未给出相应的跃迁概率和振子强度 <
本文采用原子结构的相对论多组态方法，考虑

原子实的极化，对类钾离子 ’9 #.!:#!(; #8(:#电四极

矩 0#光谱跃迁的能级间隔、跃迁概率和振子强度
进行了较为系统的理论计算，计算得到的能级间隔

与实验观察值符合得很好，优于用 TM方法［#］的计
算结果，同时还首次较为系统地给出了与之相对应

的跃迁概率和振子强度 <

# J 理论方法

在相对论多组态 853BH@MIHU 理论中［=—!!］，" 电
子原子或离子体系的 TBA5C6IG5BG量为
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第 % 个电子的 853BH@LIQCIA[ TBA5C6IG5BG 量，它由下
式给出：

#$% V (#!· #)% W（ #" Z !）(# W *GQH（ ’）， （#）

式中 *GQH（ ’）是核势场，#!和 #"分别是 853BH@MIHU矢
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量和标量矩阵，!"# 是相对论宇称算符，$ 是真空中
的光速 !
多组态 "#$%&’()&* 方法（+,-./0 1220 程序）是

常用的计算原子结构的相对论量子力学方法，它能

以完全相对论的手段来处理静电和旋轨相互作用，

3%4567#8等［9］采用库仑近似和实极化的模型势方法
首次引入原子实极化势计算了类碱等电子系列的高

精度原子跃迁概率，.:%8;*等［<］采用 =>"( ? >/或
>@"( ? >/ 计算了类镁等电子序列 AB0 1 .C—ABAD
1/1，

A /1 光谱跃迁的精确的跃迁概率和振子强度 !
作为一种重要的物理效应，外层电子引起的原子实

电子轨道的极化，对价电子产生一种附加的光学

势，从而导致能级的移动，在标准的哈密顿方程中

（+,-./0 1220 程序包）通常被人们忽视了 !本文
引入一种新的光学势到 "#$%&’>)47)EF G%E#7:)8#%8
量中，
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!1 是半经验偶极极化率参数，&&4:是半经验电子截断
半径参数，它们分别与相应光谱跃迁的能级间隔和

与之相关波函数有关 !
考虑到能量函数和径向波函数有关，得到了相

对论自洽场方程如下：
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径向波函数 "8*（ &）和 (8*（ &）可以用自洽场迭代方
法通过求解径向 "#$%&方程得到，以 L$;#:修正和量
子电动力学效应修正（包含自能和真空极化能）作为

微扰，可得到能量和波函数的高阶近似 !
对具体的平均能级 M-3方法，优化加权对角哈

密顿矩阵元得到能量函数
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根据含时微扰理论，单位时间内（%C H ,A N-.J）
从上能态 / O&P*P0P〉到所有低能态 1 O&*〉的爱因斯
坦自发辐射的跃迁概率是

2F"% H 0!’
［ 3%］
［4］

3% 4 3F
1
0 C I











1
0

O#0 %F O 0 !（<）

单位时间内从原子态(# 到(3 原子态的光谱线

跃迁的振子强度是
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这里! H J!0 .0 N-$，’ 是能级差，［ 4］H 04 ? 1

( )
，

是 A’ 3 符号，4 是不可约张量的阶 ! !6（4）是多

级辐射场 4 阶算符 ! 0%F是由 +$%8: 定义的径向积
分［10］，对电四极矩 M0光谱跃迁，取 4 H 0!

A R 计算结果与讨论

本文根据上述相对论多组态理论，考虑到原子

实的极化，采用相对论原子结构程序 +,-./0
（+;8;$%7’D4$D)B; ,;7%:#S#B:#& -:)E#& .:$4&:4$; /$)5$%E
0），并选取 (;$E# 有限核电荷分布模型和扩展平均
能级 M-3近似进行了计算 !计算中除根据宇称、角
动量、能量等判据外，还以 L$;#:修正，自能修正和真
空极化修正为微扰，得到了波函数和能级的高阶近

似 !表 1中列出了类钾离子 JB 0.1N0%AK 0"AN0电四极

矩 M0光谱跃迁的能级间隔’，跃迁概率值 2，振子
强度 75 值，偶极极化率!1 和半经验电子截断半径

&&4:等计算参数值 !

表 1 类钾离子电四极矩 M0 JB 0.1N0%AK 0"AN0跃迁的能级间隔，

跃迁概率和振子强度值（表中圆括号（8）表示 1C8）

9 ’N&EI 1 2NB I 1 75 !1 &&4:

00 ATJ <R1C1C（ I J） ARQ0JJ（ I T） CR<<TC CR9

0A <C0 0RA9A2（ I A） 9RTJ11（ I T） CRQ09T CR9

0J 2JC TR2<22（ I A） 2R100T（ I T） JRJ2 1RJ

09 1AAT 0R9T0A（ I 0） 1R02QQ（ I Q） CRJ CR<QC9

0< 1TA< <R<<2Q（ I 0） 1RQTCJ（ I Q） CRA<0< CR9<9J

02 JC<C QR019Q（ I 1） AR2A<2（ I Q） CRJA9< CR9

AC 9C29 1RJ099 JR2A29（ I Q） CRJJQ2 CR9

A1 <ACT 0RQCJJ <R11JA（ I Q） CRJ9JT CR9

A0 QQ1J JR2J<A QRJQ<Q（ I Q） CRJ921 CR9

AA 2AAQ TRQQCC 2RCJTJ（ I Q） CRJ<1J CR9

AJ 1112A 1R91CJ（1） 1RCTJ9（ I <） CRJ<0Q CR9

A9 1AAC< 0R9AQA（1） 1R0T21（ I <） CRJ<0Q CR9

A< 19<2J JR1<0<（1） 1R90C1（ I <） CRJ<01 CR9

AQ 1TATJ <R<T2J（1） 1RQTCJ（ I <） CRJ<CJ CR9

AT 01A22 1RC9JT（0） 0RCQ0C（ I <） CRJ9Q9 CR9

A2 0JQ<9 1R<AJT（0） 0RA2Q<（ I <） CRJ902 CR9

JC 0T9C9 0RJ20J（0） 0RQ920（ I <） CRJJQC CR9

J1 A0<J9 ARQJ02（0） AR192A（ I <） CRJA2< CR9

J0 AQ01A 9R9JA1（0） AR<CC<（ I <） CRJAC9 CR9

为便于比较，表0中列出了类钾离子JB0 .1N0%
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表 ! 类钾离子电四极矩 "! #$ !%&’!!() !*(’!跃迁能级间隔

和实验数据及其他理论值的比较’+,

离子 !
计算值

本工作 文献［!］
实验值［!］

-.( / !! (0# (0#（ 1 &2）

3&# / !( 42! 42!（ 1 &2）

567 / !# 8#2 8#2（ 1 &2）［&4］

9+4 / !7 &((0 &((0（ 1 &2）［(］

:;< / !4 &0(4 &0(4（ 1 &2）［&#］

5=&2 / !8 #242 #2!0（(!） #242（ 1 7）［&7］

>+&& / (2 7287 724&（(#） 7287（ 1 7）［#］

?@&! / (& 4(20 4!<2（(0） 4(20（ 1 &2）

?;&( / (! <<&# <4<#（#2） <<&#（ 1 7）

A$&# / (( 8((< 8!80（(8） 8((<（ 1 &2）

%;&7 / (# &&&8( &&&7(（#2） &&&8(（ 1 &2）

B6&4 / (7 &((24 &(!4<（(8） &((24（ 1 &2）

C6&< / (4 &748# &7470（(4） &748#（ 1 &2）［&<］

DE&0 / (< &0(0# &0(4&（!(） &0(0#（ 1 &2）

%6&8 / (0 !&(88 !&(<4（!(） !&(88（ 1 &2）

F!2 / (8 !#<47 !#<7&（7） !#<47（ 1 &2）

>6!& / #2 !0727 !0727（2） !0727（ 1 #）

GE!! / #& (!4#7 (!400（ H #(） (!4#7（ 1 &2）

9I!( / #! (<!&! (<!42（ H #0） (<!&!（ 1 #）［&0］

() !*(’!电四极矩 "!（! J !!—#!）光谱跃迁的能级间
隔的理论计算值和一些有关的实验值和参考数据，

表中文献计算值为 ?I);K6I.) 等［!］用多组态 L@6M6;;N
:IOP程序方法的计算结果，实验能级间隔取自文献
［!，&(—&0］，能级间隔计算值右侧圆括号内的数值
表示该实验值与计算值之差，单位为 O,H &，本文采

用 ?DA%Q! 对跃迁能级间隔进行了计算，由于

?DA%Q!更全面地考虑了量子电动力学修正，使得
其计算结果更接近实验值，比 ?I);K6I.)等的计算结
果有了很大改善 R从表 !中可以看出对中等 ! 和高
!值（! S #!）元素的原子离子，由于计算结果考虑
到了原子实的极化，量子电动力学 T"*高阶修正，
使得其计算结果比 95L:的计算结果［!］要好，和实
验值及参考数据更加接近，显然，考虑到原子实极化

后，计算结果在一定程度上得到了很大程度地改善 R
目前的计算结果而对于所有实验数据高荷电原子离

子而言，理论和实验之间的误差已基本消除 R

# U 结 论

我们用全相对论多组态 *.6@ON:IOP广义平均能
级（95*:N"AV）方法，考虑了原子实的极化，核的有
限体积效应，B6;.M和 T"*效应的高阶扰动，系统地
计算了高剥离类钾离子 #$ !%!() !*（! J !!—#!）
等电子序列电四极矩 "! 光谱跃迁的能级间隔，跃
迁概率和振子强度 R计算结果表明：一般情况下，偶
极极化率 随原子系数的增加而减小，当原子系数增

大时，原子实的结合力变大，在外场作用下，较重原

子的原子实很难扭曲，因此，偶极极化率有减小的趋

势 R考虑到原子实极化效应后，计算的精细能级结构
间隔与实验数据之间的误差已基本消除，计算结果

和最近文献的实验值及理论计算值符合得很好，首

次精确报道了类钾离子 #$ !%!() !*（! J !!—#!）
磁偶极矩 "& 光谱跃迁的跃迁概率和振子强度 R从
计算精细结构的能级间隔来看，我们推求的计算结

果应该是精确可靠的 R同时也说明考虑原子实的极
化效应后，对精确计算原子结构能级和光谱参数是

一种行之有效的途径 R

［&］ 9@6M.+$I+ W &808 #$% R &’() R &*+, R !" &7<
［!］ ?I);K6I.) 9 &807 &*+,-./ 0.’-%1/ #" &!7
［(］ %X.6@. -，G@P@Y@P. - &88# 2 R &*+, R 3*$4 R #$5 R 6/1/ "# &<8
［#］ %=Y@6 Z，9=$Y6I[; A &887 2 R &*+, R 3*$4 R #$5 R 6/1/ R "$ &02(
［7］ V@=YX\.+ 5 &88! &*+,-./ 0.’-%1/ $! !(0
［4］ %M@+;P 9，?\I]@OP. V，9.Y)@\;P Z $1 /7 &884 2 R &*+, R B "% !807
［<］ 5X;+Y C，>X= > F，>X= > L !227 2(8’9/7 (5 :%1-./7 &*+,-., 0-9-./

"! &707（.+ 5X.+;$;）［程 科、朱志艳、朱正和 !227 光学学报

"! &707］
［0］ >X= > L，9=66;\\ Z G &884 2(8’9/7 (5 ;1(4-. /9< "(7$.87/’ &*+,-.,

&# &&8（.+ 5X.+;$;）［朱正和、9=66;\\ Z G &884 原子与分子物理

学报 &# &&8］

［8］ ?6@+M W Q，9OP;6^.; B Z，GI66.+YMI6 Q L，9@_;6$ * :，Q_‘;6 G 5

&802 3(4%81 R &*+, R 3(4489 R "& !2<

［&2］ 9OP;+^.; B Z，?6@+M W Q，GI66.+YMI6 Q L &802 3(4%81 R &*+, R

3(4489 R "& !((

［&&］ *_@\\ C ?，?6@+M W Q，ZIX+$I+ 5 -，Q@6‘.@ : A，Q\=,,;6 " Q

&808 3(4%81 R &*+, R 3(4484 R !! #!7

［&!］ ?6@+M W Q &8<# 2 R &*+, R B ’ &#70

［&(］ C@=K,@+ 3，9@6M.+ a 5 &88( 2 R &*+, R 3*$4 R #$5 R 6/1/ R ""

!<8

［&#］ %X.6@. -，:=+@M@P; F &882 2 R &*+, R 3*$4 R #$5 R 6/1/ R &% &!<

［&7］ %=Y@6 Z，C@=K,@+ 3，W+);\.O@MI Q &808 2 R :%1 R 0(. R ;4 R ( &#(<

#!4& 物 理 学 报 7<卷

Absent Image
File: 0



［!"］ #$%&’ (，)$*%’+,- . !//0 ! 1 "#$% 1 &#’( 1 )’* 1 +,-, 1 !! !23/
［!3］ 4-55- 6，7855+, 9 !/:/ "#$% 1 )’. 1 "# !;::

［!:］ 4-55- 6，)&%<&’ =，(&>?$85+@ ( !/:/ "#$% 1 )’. 1 . "# 03A2

!"#$%&’$ ()*+&),-"# %&*./’%’-./ -0 1$"’2# ’-./（! % !!—"!）!

B&5% C$DE8!）F B8 B+$D=-52）

!）（/01’- 2340567-64’ ,89 280(,7 :6%1,894$ &;77’3’，/01’- :"AAAA，&#08,）

2）（"#$%05% <5#;;7 ;* <50’85’ ,89 /’5#8;7;3$，&’8-4,7 <;6-# =80.’4%0-$，&#,83%#, ;!AA:0，&#08,）

（G->-8,-H 2/ .I’8J 2AA3；’-,8*-H K&5$*>’8I@ ’->-8,-H ; ($J< 2AA3）

.L*@’&>@
. M$JJ< ’-J&@8,8*@8> K$J@8>+5M8%$’&@8+5 48’&>DC+>N K-@O+H P8@O 6’-8@ &5H Q94 >+’’->@8+5* 8* $*-H @+ >&J>$J&@- @O- ;* 2 #"0H

24（> R 22—;2）@’&5*8@8+5 -5-’%< J-,-J *-I&’&@8+5*，@’&5*8@8+5 I’+L&L8J8@8-* &5H +*>8JJ&@+’ *@’-5%@O* M+’ @O- SDJ8N- 8+5* 1 T5 @O-
>&J>$J&@8+5，P- O&,- >+5*8H-’-H @O- *8%58M8>&5@ 6’-8@ &5H Q94 >+’’->@8+5* 1 UO- ’-*$J@* &’- 85 %++H &%’--K-5@* P8@O ’->-5@
-VI-’8K-5@&J H&@& &5H +@O-’ @O-+’-@8>&J ,&J$-* 1 UO- ’-*$J@* *O+P @O&@ @O- -J->@’8> ?$&H’$I+J- @’&5*8@8+5 I’+L&L8J8@8-* &’- 85
>+’’-*I+5H-5>- P8@O @O-*- +M 9! @’&5*8@8+5* &5H >&5 5+@ L- 8%5+’-H 85 @O- J&*-’ IJ&*K& +M O8%O @-KI-’&@$’- 85 TWC &5H )WC
C$*8+51

&’()*+,-：O8%OJ< *@’8II-H 8+5，@’&5*8@8+5 I’+L&L8J8@<，+*>8JJ&@+’ *@’-5%@O
./00：002A，02A3，02AA，0AAA

!X’+Y->@ *$II+’@-H L< @O- Z&@8+5&J Z&@$’&J #>8-5>- C+$5H&@8+5 +M WO85&（=’&5@ Z+1 !A23[A["），@O- Z&@$’&J #>8-5>- C+$5H&@8+5 +M 7$5&5 X’+,85>- +M

WO85&（=’&5@ Z+，A0((B"AA0），&5H @O- Z-P W-5@$’< U’&85-H X-’*+55-J 95%85--’85% +M 7$5&5 X’+,85>- +M WO85&1

F 9DK&8J：<MJAA/0\ *85&1 >+K

[2"!0期 杨富利等：类钾离子 ;* 2 #!]2"0H 240]2电四极矩 92光谱跃迁的理论研究


