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利用半经典闭合轨道理论和分区自洽迭代方法计算了 )*+,-./ 态下 0-1
" 在平行电磁场中的回归谱与闭合轨

道 2 为了模拟分子实的散射作用，引入一个包含电子交换势的新势能 2 利用这一新势能，结合多通道量子亏损和分

子闭合轨道理论，讨论了分子实散射效应对平行电磁场中 0-1
" 的回归谱与闭合轨道的影响 2
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$ A 引 言

近年来，高里德伯（)*+,-./）态原子在强外场中

的光吸收现象引起人们广泛关注，由 CD 和 C-;BE 等

人提出的半经典闭合轨道理论［$，"］被普遍用来解释

此现象，该理论很好地解释了单电子原子在外场中

的激发等问题［’—#］2 但是对于多电子原子，由于原

子实的存在会使闭合轨道产生多次重复，而且会引

起电子波函数的相移（量子亏损）2 在回归谱中会出

现一些附加峰 2 为了解释这些附加峰发展了两种方

法：一种是把原子实与里德伯电子的作用用一个短

程的原子实模型势来模拟［F］2 另一种是将研究空间

分为三部分［5，$%］：在原子实和绕原子实的库仑区域

（忽略外场影响）采用量子力学处理；在原子外采用

半经典方法处理，并且在适当地方使其对接 2 关于

强外场中里德伯分子的回归谱的半经典计算，目前

的研究还处于初始阶段：G9HIJ:K 和 GBKH-:.B 等人利

用多通道量子亏损将闭合轨道理论从原子推广到分

子，并且计算了 0" 分子在磁场中的回归谱［$$，$"］2 在

他们的计算过程中，寻找闭合轨道，仅仅考虑了库仑

势的作用，没有考虑分子实对激发态电子的作用 2
本文引入一个能考虑分子实散射效应的势能计算

0-1
" 在平行电磁场中的回归谱和闭合轨道 2

" A 理论与方法

对于 0-1
" ，三个电子处于两个能级上，最外层的

一个电子激发到 )*+,-./ 态后，剩下的两个电子与

)*+,-./ 态电子还存在复杂的相互作用 2 在原子单

位制 中，处 于 外 加 的 沿 ! 轴 的 平 行 电 磁 场 中，

)*+,-./ 态电子的 098:;HBK:9K 量可以写为
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其中!L ( M"A’3 N $%3（( 是磁场强度），’ 是电场强

度，( . L "A&3"" N $%O ( 9 2 D 2 是核的转动常数 2 *（ +$）

是处在位置 +$ 处 )*+,-./ 态电子与其余部分的相互

作用，其形式为［$’］
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!-是原子核 - 的电荷数，!$ 和 "- 表示 )*+,-./ 态电

子和第 - 个原子核的坐标 2 *-E表示 )*+,-./ 态电子

与其余电子之间的相互作用，它的表示形式为

*-E L#"
（ +"）

+$"
+ +"，

"（ +"）为其余电子的态密度 2 +$"为 )*+,-./ 态电子与

其余电子的相对距离 2 *-< 是具有#自旋的电子与

其余具有#自旋的电子之间的交换作用，其形式为
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""（ %）是第 " 条轨道的波函数 *
本文采用标度能量谱方法，引入标度变换 %+ #

%#% , -，&+ # &#$ &.-，$# ’#$ %.-，( # )#$ /.- # 010&，*+ #

*#和 +
+
# + 2#$ %.-后，得到标度后的 3456789:64: 为
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其中 -+ . # 0+ &+ 1 $ 1+ &+ 0 *
略去“ + ”并把%, 写为$，我们可以得到标度

3456789:64: 为
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考虑到激发态电子的动力学性质，我们把研究空间

分为 - 个区域：&）分子实区域，在该区域激光场和分

子实的作用存在而外场可以忽略，电子的动力学和

分子实的转动相耦合；%）绕核库仑区域，激发态电子

的动力学特性主要由离子实的库仑力所决定；-）外

部区域，外场的影响和离子实的库仑力作用相当，在

这一区域，分子的波函数用未耦合的结构描述 * 我

们的方法是在分子实和分子实周围的库仑区域用量

子力学的方法处理，在库仑区域和外部区域用半经

典方法解决，然后在两种方法都适用的库仑区域将

两个解进行对接 *
光吸收率的振荡部分 )（#，$）可以表示为

)（#，$）# %&=./!-.%!
#
!
!
!
!>

{?5〈! #〉

’ 2!2!> !
6!（3!; 3!> ）

〈 #!>〉!
4

$5 #
4（$#）

;&& , %
!@@ %&& , /!-.%!

#
[

>
〈 #> !>〉6##>!

4

$5#>
7（$#> ）

’!
7

$5#>
7（$( ] }） ， （A）

&!@@ ##-&，$5 #
4 可用经典的标度变量 8+ #

4 #&!@@ 8
#
4 .%!&

和 %+( 9
#
4 # (%&.% B9C（’"4 .%）B9C（’(4 .%）:&% ( $ &.%描述，

$5(
4（$(）# ( C6:’"4 C6:’(4 ( &.%

’!
-( -( >

（$ &）-( ; -( > ;-( > :( >
（’"4）;"-(:(

（’(4）

’ %+ &./
( 9/(:(< （ %( ，’(4）

’ !"D（6（%!8+ /(:(4 .&!@@ $ =/(:(4 !.% $ -!./）），

其中 -( ，-(>& ( :( (，:( # :(> * :&% 是半抛物坐标系下

的单值矩阵元［&/］，’"4 和’(4 是第 4 条闭合轨道相对于

磁场方向的初始和返回角 * 傅里叶变换回归谱在

［ .&，.%］间隔内进行计算，令 . ##$ &.-，.— # &
%（ .& ;

.%）及". # .& $ .% 得到
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图 % 3!;
% 在平行电磁场中在量子亏损)* #)( # 01A 下的常标

度变化下的 F9G26!2 变换谱（$/ # 0 # $ 01-，$/ # % # $ 01<，( # 010&，

#$ &.-’E0—&%0）

图 & 3!;
% 在平行电磁场中没有量子亏损情况下的常标度变化

下的 F9G26!2 变换谱（$/ # 0 # $ 01-，$/ # % # $ 01<，( # 010&，#$ &.-

’E0—&%0）

-1 结 果

利用（E）式，在图 &—/ 中我们列出了核间距在
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图 ! "#$
% 在平行电磁场中在量子亏损!" & ’()，!! & ’ 下的常

标度变化下的 *+,-.#- 变换谱（#! & ’ & / ’(!，#! & % & / ’(0，" &

’(’1，$/ 12!!3’—1%’）

图 ) 相应于图 1 的部分闭合轨道（ # 是标度作用量）

平衡位置（$ & %(’4!156 , 6）的具有不同量子亏损的

789:#-; 态分子离子在 % - & ’，#! & ’ & / ’(! 和#! & %

& / ’(0，" & ’(’1$/ 12!!3’—1%’ 条件下的部分闭合

图 4 "#$
% 在平行电磁场中在量子亏损!" & / ’(%4%<，!! &

’(’1=4! 下的常标度变化下的 *+,-.#- 变换谱（#! & ’ & / ’(!，#! & %

& / ’(0，" & ’(’1，$/ 12!!3’—1%’）

轨道和回归谱 6 回归谱中每一条尖峰代表一条经典

闭合轨道的贡献；实散射的贡献对应着轨道之间的

组合 6 图中的整数表示主要的闭合轨道（1，%，!，⋯
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图 ! "#$
% 在平行电磁场中在量子亏损!" & ’ ()%*%+，!! &

()(,-*. 下的常标度变化下的 /0123#2 变换谱（其中#! & ( & ’ ().，

#! & % & ’ ()4，" & ()(,，$’ ,5.!!(—,%(6 用箭头标注的峰是由于

分子实散射造成的）（7）包含交换势；（8）不包含交换势

对应着#! & ( & ’ (). 的闭合轨道，#，$，%，⋯对应着

#! & % & ’ ()4 的闭合轨道）；标注为（,，%）的尖峰对应

的是轨道 ,，轨道 % 经过一次实散射的组合；（,，%，.）

为轨道 ,，%，. 经过两次实散射的组合 6 图 9 给出了

相应的闭合轨道 6 为了表示电子之间的交换势对回

归谱的影响 6 图 ! 中我们讨论了在!" & ’ ()%*%+，

!% & ()(,-*.，#! & ( & ’ ().，#! & % & ’ ()4 的回归谱 6
通过（7）和（8）的比较我们发现考虑实散射后闭合轨

道数目有所增加 6

* ) 讨 论

本文通过计算平行电磁场中 "#$
% 的闭合轨道

和回归谱，把闭合轨道理论推广到多电子体系的分

子离子情况，进一步验证了闭合轨道理论的正确性 6
在计算过程中我们考虑了分子实散射以及电子之间

的交换作用对吸收谱的影响，对于分子中原子核之

间距离的变化对回归谱的影响，我们将进一步研究 6
从理论上说，"#$

% 作为一个准分子体系是比 "%

稍微复杂的重要体系，是研究分子实散射对回归谱

影响的一个重要体系，对以后研究更复杂的分子体

系具有重要的参考价值 6 从结构上说，"#$
% 三个电

子处 于 两 个 能 级 上，最 外 层 的 一 个 电 子 激 发 到

:;<8#2= 态后，剩下的基态的两个电子与激发态电子

还存在复杂的相互作用 6 这种复杂性使得 "#$
% 这

个体系的精确计算与实验研究至今仍是一个难题 6
希望本结果能对未来研究有所帮助 6
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