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利用全相对论多组态 +,-./012/3 方法系统地计算了高离化类铍离子的磁四极 4# #5# ! 6&—#5#7 $ 8#（! 9 !&—

!&$）自旋禁戒跃迁的能级间隔、跃迁概率和振子强度，计算中考虑了重要核的有限体积效应，:-;,< 修正和 =>+ 修

正，所得结果和最近的实验数据以及理论值进行了比较，结果表明：高原子序数的高电荷离子（!"?&）磁四极 4#
自旋禁戒跃迁几乎可以和中性原子的光学允许跃迁相比拟，不仅在天体等离子体中，在 @A1 和 4A1 高温激光等离

子体中，磁四极自旋禁戒跃迁和其他自旋禁戒跃迁（磁偶极、电四极）一样不容忽视，在双电子复合、不透明度、自由

程等理论计算中应该考虑其影响 B
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! J 引 言

类铍离子的磁四极矩 4# 光谱跃迁是一种很重

要的自旋禁戒跃迁 B这种从低激发态到基态的禁戒

跃迁光谱参数在天体物理、K 射线激光、惯性约束

@A1 聚变和磁约束 4A1 聚变等领域有着重要的应用

价值 B目前已在太阳日冕、行星状星云等天体物质中

发现大量这类禁戒跃迁谱线，所以，磁四极禁戒跃迁

光谱参数对天体等离子体的诊断有着更为特殊的物

理意义 B
近年来，对类铍离子等电子序列的磁四极 4#

#5# ! 6&—#5#7 $8# 禁戒跃迁已经有了一些实验和理

论报道 B L,<M;G 等人［!］精确测量了 :!离子 4# #5#
! 6&—#5#7 $8# 之间的波长和振子强度，并从理论上

进行了计算和分析 B 6.N-2G2O. 等人［#］用相对论多体

微扰（P4:8Q）方法计算了类铍离子从 " 9 # 到基态

跃迁的能级间隔，1-2;5; 1,5/R;- 等人［$］用（4AS1 T
:8）方法对类铍离子等电子序列（! 9 %—!#）的低激

发态跃迁光谱进行了分析，U,GH5<2G 等［%］应用多组态

相互作用法和变分法（A@V）计算了类铍离子（! 9
!&—$(）#5#，#5#7 和 #7# 组态的部分能级间隔和能级

寿命 B
但是，以前的工作［)］大多集中在能级间隔的测

量和理论计算方面，而对光谱的跃迁概率、振子强度

等重要跃迁参数很少涉及，况且绝大多数研究［(，?］都

是针对低中等 !（!##*）元素，而对高荷重离子的

光谱跃迁缺乏实验和理论研究，因此，从理论上获得

高离化类铍离子的禁戒跃迁的能级间隔、跃迁概率

和振子强度等光谱参数就显得尤为重要 B
本 文 根 据 相 对 论 多 组 态（CED<,0/2GN,HE-.<,2G0

+,-./012/3）理论的程序 WPX68#，系统地计算了类铍

离子等电子序列的磁四极 4# #5# ! 6&—#5#7 $8#（! 9

!&—!&$）跃迁的能级间隔、跃迁概率和振子强度，并

与最近实验结果以及其他理论值进行了比较 B结果

表明：对于低原子序数 !，类铍离子的磁四极跃迁能

级间隔接近短波紫外线区域，跃迁概率相对较小；而

对于重离子，类铍离子的磁四极能级间隔在真空紫
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外线区域，跃迁概率达到 !"#$% & !#!# ’( !，甚至超过

中性原子的电偶极 !!，很容易探测得到 )同时，希望

我们的计算结果能弥补现阶段实验和理论数据的

不足 )

* " 计算方法

有关全相对论的多组态 +,-. 方法，在文献［/］

中已有详细的描述，这里仅作扼要的介绍 )在多组态

-01234.536 理论中，一个核电荷数为 "、具有 # 个电

子的原子或者离子体系的 -01234,57859: ;2908<5=02=
量为（原子单位）

$> % ? !
#

% ? !
$> % @!

#

% A &
’> % ( ’> &

(!， （!）

$> % 是第 % 电子的 -01234,57859: 哈密顿量，可表示为

$> % ? (!>·)> % @（" ( !）(* @ *=73（ ’）， （*）

其中 *=73（ ’）为核势场，!>和"分别为 -01234.536 矢量

矩阵和标量矩阵；)> 是第 % 个电子的动量算符，( 是

真空中的光速 )在中心力场近似下单电子的旋轨波

函数可表示为

〈 ’ +,-〉? !
’

)+,（ ’）#,+（ ’ B ’）

0.+,（ ’）#( ,+（ ’ B ’[ ]
）

， （C）

式中 , 为 -0123 量子数，)+,（ ’）和 .+,（ ’）分别为径

向波函数的大小分量，#,- 为自旋波函数 ) # 个电子

体系的组态状态波函数 $)/0〉是由上述单电子

-0123 轨道组成的 # 阶 D82<E1 行列式的线性组合 )由
于组态相互作用，原子态波函数 %)/0〉是 )，/，0
相同的组态波函数$)/0〉的线性叠加，即

&)/0〉? !
+3

’ ? !
1’% $)/0〉， （%）

式中 1’&为组态混合系数，+3 是组态状态函数的数

目，即其集合 $)/0〉的大小，)，/ 和 0 分别表示原

子的电子态的宇称、总角动量量子数和总磁量子数 )
径向波函数 )+,（ ’），.+,（ ’）可以用自恰场方法从径

向 -0123 方程解出，再以 F1E0< 修正和 GH- 修正作为

微扰，即可得波函数和能量的高阶近似 )
对具体的广义扩展平均能级方法，优化加权对

角哈密顿矩阵元得到能量函数

!5I< ? !
%
（*/% @ !）$ [%% !

%
（*/% @ ! ]）

(!
，（J）

根据含时微扰理论，单位时间内（’# ? 2C B-3%），从上

能态"K$L /L0L〉到所有低能态!︱$/〉的爱因斯坦

的跃迁概率是

4""! ? *!(
［ &!］
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其中，!? %!* 3* B-(；(为能级差；［ 5］? *5 @ !；［］为

C ( & 符号；5 为不不可约张量的阶 ) 0—!"为由定义的

径向积分 )从原子态&% 到&& 原子态的光谱跃迁的

振子强度为

6%" & ? !)
（*5 @ !）

〈&%)%/%#&&)&/&〉︱*， （M）

这里 75 为规范参数 )取库仑规范 75 ? #，对磁偶极

矩 +* 光谱跃迁 5 ? *)

C " 计算结果和讨论

我们用带有 F1E0< 和 GH- 修正的多组态 -01234
.536 平均能级（HNO）方法系统地计算了高离化类铍

离子磁四极 +* *’* ! D#—*’*I CP*（" ? !#—!#C）禁戒

跃迁的能级间隔、跃迁概率和振子强度 ) 计算中，根

据组态间产生相互作用的条件：

!）组态宇称相同；

*）不同组态之间，最多只能有两个电子在不同

的轨道上；

C）不同组态之间必须有相同的 / 值；

%）两个组态函数间的能级间隔越大，其组态相

互作用越小 )
分别选取偶宇称组态 !’**’*，!’**I* 和奇宇称组

态 !’!*’**I!，!’**’*I，一并输入程序耦合出 !% 个组

态状态波函数 ,D.，进而构造原子的状态函数 ND.，

尽管 !’**’* 和 !’**I* 耦 合 得 到 的 偶 态 ,D.，与

!’!*’**I! 和 !’**’*I 耦合得到的奇态 ,D. 没有非动

力学组态相关，但却存在动力学组态相关 )
表 ! 列出了类铍离子磁四极 +* *’* ! D#—*’*I

CP*（ " ? !#—!#C）光谱跃迁 ,57859: 相互作用能，

F1E0< 修正和 GH- 修正对跃迁能级间隔(贡献的理

论计算值以及谱线的跃迁概率4 的理论计算值和其

他文献的数据 ) F1E0< 修正和量子电动力学 GH- 修正

对总能级间隔的贡献如图 ! 所示，纵坐标表示跃迁

能级的理论值的相对误差，横坐标为核电荷数 "，由

图 ! 可以看出如果只考虑 ,57859: 相互作用能时，

理论值的相对误差很大，而且随着核电荷数的增加

而逐步变大，从类铍氖离子的 #"!%CQ 变到锗离子

的 !"!*Q，考虑 F1E0< 修正时，理论值的相对误差几

!//CM 期 欧阳永中等：类铍离子磁四极 +* *’* ! D# —*’*I C P*（" ? !#—!#C）禁戒跃迁



乎降低了 !"# 个百分点，而当全面考虑 $%&’( 修正和

)*+ 修正对能级的贡献时，理论值的相对误差降低

到大约为 !"!,-，这说明，$%&’( 相互作用能和量子

电动力学效应 )*+ 不仅随着核电荷数的增加而增

加，其对总能级间隔贡献的百分比也随着核电荷数

的增加而增大，因此，对高 ! 元素重原子离子，$%&’(
修正和量子电动力学 )*+ 修正对原子离子的总能

级间隔的贡献不能被忽略 .

表 # 类铍离子磁四极 /0 010 #2!—0103 ,40 跃迁能级间隔!（单位：5.6.）和跃迁概率 " 的计算值（库仑规范）与其他理论值的比较（单位：17 #）

! 库仑能 $%&’( )*+ !
跃迁概率 "

理论计算值 /8+9［:］
其他文献

#! !";#<0= 7 0":,<>（ 7 <） 7 ,":;=#（ 7 <） !";#,;? ;"=0（ 7 0） ;"=<;（ 7 0） ;"=>（ 7 0）［<］

## !";?;,= 7 ,"?!<;（ 7 <） 7 ;"==<>（ 7 <） !";?<<# ="=?（ 7 0） ="::=（ 7 0）［0］

#0 !">;?#0 7 <"?0=!（ 7 <） 7 ?"##>0（ 7 <） !">;>?, #"0,#（ 7 #） #"0<=（ 7 #） #"0;,（ 7 #）［<］

#, !"=,0:? 7 >"!#=:（ 7 <） 7 #"#!>;（ 7 ,） !"=,#0= #"=<#（ 7 #） #"=<;（ 7 #） #"=;=（ 7 #）［#］

#< !"?#!<# 7 =",:;#（ 7 <） 7 #"<=0:（ 7 ,） !"?!?#: 0"<#,（ 7 #） 0"<0=（ 7 #） 0"<#!（ 7 #）［<］

#; !"?:!:< 7 ?":=?（ 7 <） 7 #":0>!（ 7 ,） !"???## ,"0:<（ 7 #） ,",!0（ 7 #）

#> !":=;#! 7 #"!=?:（ 7 ,） 7 0"<,,!（ 7 ,） !":=#;: <"<:?（ 7 #） <"<<>（ 7 #） <"<;;（ 7 #）［0］

#= #"!>,<# 7 #"0?;,（ 7 ,） 7 ,"!>?#（ 7 ,） #"!;:#! ;":>>（ 7 #） ;":<0（ 7 #）

#? #"#;>=, 7 #";#:;（ 7 ,） 7 ,"?!;<（ 7 ,） #"#;#<! =":;:（ 7 #） =":!<（ 7 #） ="::,（ 7 #）［?］

#: #"0;;<: 7 #"=?<>（ 7 ,） 7 <"><:!（ 7 ,） #"0<:#! #"!;?> #"!<?

0! #",>!;! 7 0"!?,:（ 7 ,） 7 ;">,;!（ 7 ,） #",;0?! #"<!># #",?: #"<#［0］

00 #";:0,; 7 0"=::,（ 7 ,） 7 =":?;:（ 7 ,） #";?#;> 0"<?0 0"<,:

0, #"=0!?= 7 ,"00,=（ 7 ,） 7 :"<:=<（ 7 ,） #"=!?#; ,",!> ,"0,:

0< #"?;:!! 7 ,">:?,（ 7 ,） 7 #"#!;?（ 7 0） #"?<<0< <"<## <",!:

0; 0"!!==# 7 <"00?0（ 7 ,） 7 #"0:!<（ 7 0） #"::!;? ;":!, ;"=;#

0> 0"#>?!, 7 <"?#?;（ 7 ,） 7 #"<?0#（ 7 0） 0"#<?,: =":00 =">:= =";?［0］

0? 0";00=: 7 >"0!,,（ 7 ,） 7 #":,==（ 7 0） 0";!00: #"<,:（#） #",:0（#）

,! 0":<=?= 7 =":!#,（ 7 ,） 7 0"<>:,（ 7 0） 0":#;0? 0">;#（#） 0";;#（#）

,> <">=>=: 7 #";<<>（ 7 0） 7 <"=,?:（ 7 0） <">#,:; #"=<0（0） #">>!（0） #";#（0）［0］

<! >",<>#; 7 0",#?<（ 7 0） 7 >"?<0=（ 7 0） >"0;<;< >"0;?（0）

<; :"00<== 7 ,"=!0,（ 7 0） 7 #"!,>=（ 7 #） :"!?,:? ,"!=?（,）

;! #,"0<=;, 7 ;">:#,（ 7 0） #";!#,（ 7 #） #,"!<!<? #"<>>（<）

;< #=";#;<, 7 ="?<0;（ 7 0） #":>>,（ 7 #） #="0<!,? <":,:（<）

>! 0>"#;,:# 7 #"00?!（ 7 #） 7 0"?<;=（ 7 #） 0;"=<>;, 0"?;;（;）

>, ,#"=!<,: 7 #";#=>（ 7 #） 7 ,",==:（ 7 #） ,#"0#<?; >">;<（;）

=! <?"=#:>0 7 0"<0#=（ 7 #） 7 <"::0?（ 7 #） <=":=?#> <"<0>（>）

=< >#";?0:! 7 ,"##?,（ 7 #） 7 >"!?=;（ 7 #） >!">>0,, #"0<=（=）

=: ?#"=!;>< 7 <"00;:（ 7 #） 7 ="=,=#（ 7 #） ?!";!:,< <",>#（=）

?! ?>",;#,; 7 <"<?<,（ 7 #） 7 ?"#!=:（ 7 #） ?;"!:0#0 ;";=!=（=）

?, #!#"=!;00 7 ;",<<>（ 7 #） 7 :",:;,（ 7 #） #!!"0,#0, #"#;（?）

:! #<="0;0#< 7 ="?>#,（ 7 #） 7 #"0?=#? #<;"#=??< ;":0=（?）

:0 #>,"0<<<! 7 ?"=?!=（ 7 #） 7 #"<!=; #>!":;?== :",;0（?）

#!! 0<<",<;:! 7 #",>># 7 0"!0<> 0<!":;;0; ;";<（:）

#!, 0?,"<,#>? 7 #">!#, 7 0",!<? 0=:";0;>! #"!><（#!）

符号"（#）表示"@ #!# .

表 0 中，第二列至第七列给出了类铍离子磁四

极 /0 010 # 2!—0103 ,40（! A #!—#!,）光谱跃迁的能

级间隔的理论计算值、其他文献参考值和实验数据，

最后一列为振子强度，从表 0 可以看出对低中等 !
（!! 0>）元 素 的 原 子 离 子，目 前 的 计 算 结 果 和

9848［;］以及实验结果一致，比 B/$4C［0］，/8D9 E
$4［,］和 /8+9 E /F［,］方法的计算值与实验结果都要

符合好，特别是对 ! A #!—0, 原子离子的计算，能

级的计算值的相对误差均小于 !"!<<-；尤其是我

们对类铍氩离子和氖离子的理论计算值的相对误差

分别只有 !"!!=-，!"!!??-，比其他的理论值（包括

9848 方法）都更加接近实验值；对于高电荷原子离

0??, 物 理 学 报 ;> 卷



图 ! "#$%& 修正和 ’() 修正对总能级间隔的贡献

子，结果与 *+",- 的计算值也基本一致 . 对已有实

验数据的离子而言，我们的计算值的相对误差均不

超过 /0/12 .

理论计算值与实验值的偏差主要有以下两个方

面的原因：!）对于低 ! 元素的离子的理论与实验的

较小偏差主要是由于电子关联能的影响，*+",- 方

法采用“3#45$6784#$”)%#9:734:; 基计算电子组态的能

量，没有充分考虑原子实内电子产生的关联能的影

响 .所以对于低 ! 元素的结果不如 38,8 的计算结

果精确，38,8 方法，是一种非相对论多组态相互作

用方法，其相对论效应用以 "#$%&7,9<=% 算符作为一

阶微扰，相对来说，对低 ! 元素能够产生更为精确

的关联能，但由于其相对论扰动处理，对重离子的处

理不是很理想 . >）而对于高 ! 元素，由于电子间的

“屏蔽效应”，不同的模型势会引起不同的 ’() 关联

能修正结果，+8?3 @ ",［A］由于没有考虑 ’() 关联

能的修正，所以与实验值符合得不是很好，而二阶关

联的 *+",- 方法应用“84#$7?9#&#$$”势能够对量子

电动力学关联进行更为完善的修正，所以对高 ! 元

素，*+",- 方法与实验值更加接近 .

表 > 类铍离子磁四极 +> >B> !C/—>B>D A,> 跃迁的振子强度 "#（库仑规范）

和能级间隔!与实验数据及其他理论值的比较（单位：!!E1：:FG !，!"EH：$I）

! 理论计算值 +8?3 @ ",［>］ +8)3 @ +J［A］ 38,8［1］ *+",-［>］ 实验值 "#

!/ !!>H!E0/ !!>KLM01 !!>1KL !!>MHK !!>H/E［!/］ A0A/1（ G !!）

!! !>K>1!0! !>KMLK0K !>KA!K !>K!>K !>K>!K［!!］ A0KEL（ G !!）

!> !EE!ME0> !EEHMA0K !EEA/1 !EE/L> !EE/A/ !EE/L!［!>］ E0E>E（ G !!）

!A !1/EL!0H !1/1KA !1/AK! !1/E>L［!A］ M0/EA（ G !!）

!E !HHAHM0K !HH1!H !HHA/L !HH>K! !HHA!K［!E］ M0H!H（ G !!）

!M !LEL!M0! !LM>!! !LEKE! !LEKM1［!M］ 10EMK（ G !!）

!1 >!A>A10! >!AMKM >!A!MH >!A!K>［!1］ H0>KA（ G !!）

!K >M>H/!0/ >M>1KA >M>1HM［!H］ L0>M1（ G !!）

>/ >L1KLH01 >L1LA> >L1LM/［!K］ !0!K>（ G !/）

>> AEH!/K0K AEH!LK AEH>E/［!K］ !0M>E（ G !/）

>1 EH!M!>0L EH!HEK EH!HK/［!L］ >01>A（ G !/）

>K MEL!KE0K MELM//［!K］ A0M/K（ G !/）

A/ 1ALL>A0K 1E/>/H 1E/EH/［!H］ E0HE>（ G !/）

A> HEMMLA0! HE1/KE HE1>K/［>/］ 10EK（ G !/）

E/ !AH>H/E !AHA1A> >0E!L（ G L）

E> !MLMM/E0> !ML11!K A0AL!（ G L）

EH >K10/L> >K10>HL H0KK>>（ G L）

M/ AME0KEK AMM0/1> !0A//（ G K）

ME E1L0!A E1L0AK1 >0M/M（ G K）

1/ H//0ML1 H//0L>1 10M//（ G K）

1A KEL0AL1 KEL0HA1 !0/A/（ G H）

H/ !A/M0MEL !A/10!MM >0L/>（ G H）

HE !1M/0H/> !1M!0>LK M0!!K（ G H）

K/ >A!M0E1L >A!10!HK !0!1A（ G 1）

KA >H>H0E>M >H>K0EML !0HA/（ G 1）

L/ ALM/0M/L ALM/0KHE E0>M（ G 1）

L> EAHL0L/A EAK/0!LK M0E1!（ G 1）

!// 1MM10H!M 1M1/0>MH !0EEE（ G M）

符号"（#）表示"N !/# .
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图 ! 类铍离子磁四极 "! !#! $%&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）跃迁

概率 " 的对数 +,-$& " 随核电荷数 ! 的对数 +,-$& ! 的变化关系图

（其中对 " 和 ! 分别取常用对数）

表 $ 同时给出了类铍离子磁四极 "! !#! $ %&—

!#!’ ()! 跃迁的跃迁概率理论计算值和其他参考数

据，从表 $ 中可以看出目前的计算值与 "./0 的结

果以及其他理论数据都符合得很好，相对误差不到

&1&23，另外，我们分别对类铍离子的核电荷 ! 和

跃迁概率 " 取以 $& 为底的常用对数，可以得到类铍

离子磁四极 "! !#! $ %&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）禁戒

跃迁概率 " 的对数 +,-$& " 随核电荷数 4 的对数

+,-$& ! 的变化关系如图 !，用正交多项式方法拟合，

我们可以得到如下的关系式：

+,-$& " * $$156&!（+,-$& !）!

7 !51&&&2（+,-$& !）8 $$19:(! ; （9）

图 ! 中黑点表示类铍离子跃迁概率 " 的理论

计算值的对数 +,-$& " 随核电荷数 ! 的对数 +,-$& ! 的

变化关系，曲线表示其正交多项式的拟合曲线，由关

系式（9）可知，+,-$& " 近似为 +,-$& ! 的二次曲线函

数 ;从图 ! 和关系式（9）都可以看出类铍离子磁四极

"! !#! $ %&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）禁戒跃迁的跃迁

概率 " 的对数 +,-$& " 随核电荷数 ! 的对数 +,-$& !
的增加而增加，即跃迁概率 " 随核电荷数 ! 的逐步

变大而增加 ;
一般而言，对大多数中性原子而言，电偶极矩的

跃迁概率在 $&6—$&< #7 $范围内，禁戒跃迁的概率要

小 2 个量级，即为 $&!—$&5 #7 $；而且相对强度也很

小，在通常实验室条件下，禁线不可能出现，只有在

辐射密度和物质密度都足够小的条件下（如在气体

星云和日冕的物理状态下）禁线才可能有较大的相

对强度，才能观测得到；然而，对高原子序数的高荷

电离子情形则有所不同，目前的计算表明，对类铍离

子磁四极 "! 自旋禁戒跃迁，当原子序数从 $&—$&(
变化，跃迁概率从类铍氖离子的 216! = $&7 ! #7 $变到

类铍铑离子的 $1&:5 = $&$& #7 $，增加至少 $&$!，特别

是类铍铑离子的跃迁概率为 $1&:5 = $&$& #7 $，几乎

和中性原子的电偶极相当 ;表 ! 还给出了类铍离子

磁四极 "! 跃迁的振子强度，令人感兴趣的是，当我

们对类铍离子的核电荷 ! 和振子强度 #$ 也分别取

以 $& 为底的常用对数，以核电荷数 ! 的对数 +,-$& !
为横坐标，振子强度 #$ 的对数 +,-$& #$ 为纵坐标时，

可以得到与图 ! 类似的图像如图 (，同样经过拟合

可以得到振子强度 #$ 和核电荷数 ! 满足以下的关

系式：

+,-$&（#$）* :1((6$（+,-$& !）!

7 $(12:(5（+,-$& !）7 (1$5:< ; （<）

从图 ( 和关系式（<），我们不难发现类铍离子磁四极

"! !#! $ %&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）禁戒跃迁的振子

强度也随核电荷数的增加而增加，从类铍氖离子的

(1(&: = $&7 $$变到类铍铑离子 $1555 = $&7 2 ;

图 ( 类铍离子磁四极 "! !#! $%&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）跃迁

的振子强度的对数 +,-$&（#$）随核电荷数 ! 的对数 +,-$& ! 的变化

关系图（其中对 #$ 和 ! 分别取常用对数）

51 结 论

我们利用全相对论性多组态 />?@AB0,AC 平均能

级（DEF）方法系统地计算了高离化类铍离子的磁四

极 "! !#! $ %&—!#!’ ()!（! * $&—$&(）自旋禁戒跃迁

的能级间隔、跃迁概率和振子强度，并与最近实验结

果以及其他理论值进行了比较，能级间隔的相对误

差均不超过 &1&:3，跃迁概率和其他文献值也符合

得很好，说明我们对组态的选取是完备和合理的，计
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算结果表明：类铍离子的磁四极矩 !" 的跃迁概率

和振子强度都随核电荷数的增加而增加，高原子序

数高剥离离子的跃迁概率甚至可以和中性原子的光

学允许跃迁相比拟 #因此，不仅在天体等离子体中，

在 $%& 和 !%& 高温激光等离子体中，高电荷离子的

磁四极 !" 跃迁和其他自旋禁戒跃迁（磁偶极、电四

极）一样不容忽视，在双电子复合、不透明度、自由程

等理论计算中应该考虑其影响 #
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