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������� Dirac-Hartree-Fock(MCDHF) ����������������� GRASP2K, �����
�������� Be+, C3+, O5+, Ne7+, Ar15+, Fe23+, Mo39+ , W71+ � U89+ ������������� 1s2nl

(n = 2—4, l = s, p, d, f) �������, ����������� (E1) ����������������	.
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1 � �

	���������	��������
�����	�����������, ���
��
������	
����������,

�	�������	��
��������
�, �		�	���

������
���
�����
��
��������� [1−7]. �
�
��������� He ���	����
���, 	����� “��� + 
��” ��, �
����
�����
��� [8], 	����
�������	���
�� [9,10]�����
� [6,7,9]������� (QED) �� [9−12] ���
���� (�����������
) [9] 
��
�����, �������	����. 	�, �
�������������, ��������
��	��������
�, �	������
������	, �	�
����	��	�

�	
����
��
 [13,14].

��	��������, �������

 Z ���, ������QED �������

��
����			�� [9,15]. ����
���	��������	��������,

�	
��	�����
�	�	���
,

���������������������
� [6,7,9,11,16,17] ����� [18,19] �����. �
�, ����, Armstrong L 
� [6] �� MCDF �
���������
������ Be+, B2+,

C3+, N4+, O5+, F6+, Ne7+, Ar15+, Fe23+, Mo39+,

W71+ � U89+ 2s1/2—2p1/2,3/2, 2s1/2—3p1/2,3/2,

2p1/2—3d3/2 	 2p3/2—3d3/2,5/2 ����	��
� 	, Kim 
 � [7] � � Hartree-Fock � � � �
� � � � N7+, Mo39+ 	 W71+ 
 � � � � �
� 2s1/2—2p1/2,3/2 � 2s1/2—3p1/2,3/2 �����
�	, Theodosiou 
� [11] ������
���
���� 2s1/2—2p1/2,3/2 ����	���	,

Fulton 
� [16] �� Dirac-Fock �������
� 2s1/2—2p1/2,3/2 ����	���	, Cheng 

� [17] �� MCDF �������
�����
� (Z = 3—30, 35, 36, 41, 42, 48, 53, 54, 59, 64, 69,

74, 79, 80, 82, 92) 2s1/2—2p1/2 ������	,

Bieroń 
� [9] �� MCDF ����� Be+ 	 F6+

* ������ (����10875017, 10876028, 10964010, 91126007) 	���	
������		
�
���
.

† E-mail: xiely@nwnu.edu.cn

c© 2012 ������������������ Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

093106-1



� � � � Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 9 (2012) 093106

���� Be+ ��������������

; ����, Pegg 
� [18] ���
����
����	������� L ��
�� Δn = 0
�������	���	, Dietrich 
� [19] �
����� Fe23+ �� 2s2S1/2—2p 2P 0

1/2,3/2 ��
���	�. �	������������
� n = 2 	 n = 3 ��������	���
�, � n > 3 ����������, �
�	�
	����, ����		���������

������
������
�����
�� [13,20].


	���� MCDHF ���� [21−24] �
������������ GRASP2K[25], ��
�������
��, ���������
� � � � Be+, C3+, O5+, Ne7+, Fe23+, Mo39+,

W71+ � U89+ ������� 1s2nl(n = 2—4,

l = s, p, d, f) �������������, ��
��������� (E1) ���������
����	. ���������������
����
. ������	��������
�, ����������������	��
�	���, ������
������	, �
��	���	������
 Z �����
�	�	���
 n, l, j ����
��; �	,

��������������������
������.

2 ����

2.1 ���������������������������

�� MCDHF ����� GRASP2K ���,

	� [24,25] ������. �������, �
����
� Z��� N ������ (���)

� Dirac-Coulomb ��������� (����)

ĤDC =
N∑

i=1

(
cα̂ · p̂i + (β − 1) c2

+ Vnuc (r̂i)
)

+
N∑

i<j

|r̂i − r̂j |−1
, (1)

������	
	�������, �����
���	������� Vnuc (r̂i), ��
	��
���������. α̂ 	 β � Dirac ��, p̂i �
� i ��������, c �
���

.

������
 |Ψ (PJM )〉 	����



 P����� J 	 z �� M �����
��
��
�, �

|Ψ (PJM )〉 =
nc∑

r=1

Cr (α) |Γr (PJM )〉 , (2)

��, nc �����
��
, Cr (α)�����
�
, |Γr (PJM )〉�����
, �	�����
����
����� N � Slater ������
�
� [21,26]. �����, ������ (active

space)[21,27] ��	������� (Base), ���
�
����������.

����������
�����

ψnκm =
1
r

⎡
⎣ Pnκ(r)χκm(θ, φ)

iQnκ(r)χ−κm(θ, φ)

⎤
⎦ , (3)

��, n ����
, κ ������
, Pnκ (r)
	 Qnκ (r) � ���  � � 
 � � �  � �,

χκm (θ, φ) ������
 [26]. ������
��� i, ������
���� Dirac

�� [24,27](
d
dr

+
κi

r

)
Pniκi

(r) −
(

2c− εi

c
+
Yi(r)
cr

)

×Qniκi
(r) = −χ

(P )
i (r)
r

,(
d
dr

− κi

r
)Qniκi

(r) +
(
− εi

c
+
Yi(r)
cr

)

× Pniκi
(r) =

χ
(Q)
i (r)
r

, (4)

��, Yi(r) �����
��������

, εi ���
�, χ(P )

i (r) 	 χ
(Q)
i (r) ����


 [26], ����	����. ������
�
��������, ���������� (SCF)

��. ��������, � c → ∞ 	, ���
������
��� Qnκ → 0, 
��
� Pnκ → P , �� P ������ Schrödinger

������
 [21,23,28].

2.2 ���������������������

�	� Ψi �	� Ψf ��������	�
��� [26]

fi→f =
πc

(2L+ 1)ω2

∣∣∣〈Ψi(PiJiMi)
∣∣∣∣∣∣Ô(L)

∣∣∣
×

∣∣∣Ψf (PfJfMf )
〉∣∣∣2, (5)

� �, ω � � � 
 � � � �, |Ψi(PiJiMi)〉
	 |Ψf (PfJfMf)〉 �������	�	���
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����
, Ô(L) ��� L ��������, �
������, L = 1. ������������

〈
Ψi(PiJiMi)

∥∥Ô(L)
∥∥Ψf (PfJfMf )

〉
=

∑
r,s

crcs
〈
Γr(PiJiMi)

∥∥Ô(L)
∥∥Γs(PfJfMf )

〉
, (6)

〈
Γr(PiJiMi)

∥∥Ô(L)
∥∥Γs(PfJfMi)

〉
=

∑
a,b

dL
ab(rs)

〈
naκa

∥∥Ô(L)
∥∥nbκb

〉
, (7)

��, dL
ab(rs)���
 [26].

〈
naκa

∥∥Ô(L)
∥∥nbκb

〉
�

�����, �������
〈
naκa

∥∥Ô(L)
∥∥nbκb

〉

=
(

(2jb + 1)ω
πc

) 1
2

(−1)ja− 1
2

⎛
⎜⎝
ja L jb

1
2

0 −1
2

⎞
⎟⎠Mab,

(8)

��, M̄ab �	 Grant ��������� [26].

������	��, E1 �����	��
� Babushkin � Coulomb �����, �����
�� (c→ ∞) �, ����������		

	��, 	�������������		
����
����
�.

3 �����

�� GRASP2K ���, �������	�
�
	����������� Be+, C3+, O5+,

Ne7+, Ar15+, Fe23+, Mo39+, W71+ � U89+ ���
� 1s22s2S1/2 ����� 1s22p , 1s23l(l = s, p, d),

1s24l (l = s, p, d, f) �� 14 ���������
�������� E1 ������������

�	. �	, �� c = 10000 a.u. ������
����������. ���, ����� Li �
�, ��������, ������� 1s22s �
�����
�����	���� 5l(l = s,

p, d) ������� 5174 ��
�����. �
���� Li ��, ������ 1s2nl (n = 2—4,

l = 0, 1, · · · , n − 1) � 1s2snp(n = 2, 3, 4), 1s3snp

(n = 3, 4) � 50 �����
�����, ��
����
��. ��� EOL[25] ����	�
��	������ 15 ����������
������
�����. ��������
����, � 1 � 2s1/2—2p1/2,3/2, 3p1/2,3/2 ��
���, �� 10 ��������	����
�������������	, ������
����� [6,7,11,16,17] ����� [19] ����
���. ���������, ���	���
��	�		
		����, ��� L

	 V 	��. �����
�, �����, ��
���	�����������������
���� [6,11,16] �������, ������
� 1.5%; �����	, 	������	�
������������ 2.0%, ����
�������. �������� [6,7,11,16,17] �
�����, ���������	������
� 2.5% ��, ��� [19] � NIST[28] �����
�� 1.5%; ���������������
� [6,7] �����, ����� 2.5%. ���
������, ������	��������
	���	, �� 1 ��
�	, �� Z ���, 
	����������	������, 
��
	�����������	�	�� n, l, j 
�
�
, �����������
��.

� 1 2s1/2—2p1/2,3/2 � 2s1/2—3p1/2,3/2 �����	�������� (a.u.) 	���	 (L 	 V ����		
	��)

�� ��
���/a.u. ���	

��� ���� NISTg) ��� ����
NISTg)

fL fV fL fV

Li

2s1/2—2p1/2

0.0678 0.0678 0.0679 0.2541 0.2584 0.2541 0.2584 0.2490

0.0677a) 0.0677b) 0.0677a) 0.255a) 0.253b) 0.265a) 0.255a) 0.265a)

0.0679e) 0.2552d) 0.2472e)

2s1/2—2p3/2

0.0678 0.0679 0.5082 0.5168 0.5081 0.5168 0.4980

0.0677a) 0.0677b) 0.511a) 0.507b) 0.524a) 0.510a) 0.523a)

0.0679e) 0.5104d) 0.4943e)

2s1/2—3p1/2
0.1399 0.1399 0.1409 0.0012 0.0011 0.0012 0.0011 0.0016

0.140a)0.1396b) 0.140a) 0.001a)0.0012b) 0.001a) 0.001a) 0.001a)

2s1/2—3p3/2
0.1399 0.1409 0.0024 0.0022 0.0024 0.0022 0.0031

0.140a)0.1396b) 0.002a) 0.0024b) 0.002a) 0.002a) 0.002a)
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� 1 �

Be+

2s1/2—2p1/2

0.1464 0.1464 0.1455 0.1710 0.1737 0.1710 0.1737 0.1660

0.147a) 0.147a) 0.171a)0.1715d) 0.183a) 0.171a) 0.180a)

0.1455e) 0.1647e)

2s1/2—2p3/2

0.1465 0.1455 0.3422 0.3476 0.3420 0.3474 0.3320

0.147a) 0.343a)0.3431d) 0.367a) 0.343a) 0.360a)

0.1455e) 0.3295e)

2s1/2—3p1/2
0.4377 0.4376 0.4397 0.0261 0.0253 0.0261 0.0253 0.0277

0.438a) 0.438a) 0.026a) 0.024a) 0.026a) 0.025a)

2s1/2—3p3/2
0.4377 0.4397 0.0522 0.0506 0.0523 0.0507 0.0554

0.438a) 0.052a) 0.049a) 0.052a) 0.050a)

C3+

2s1/2—2p1/2

0.2962 0.2958 0.2938 0.0969 0.0958 0.0969 0.0958 0.0952

0.297a) 0.296a) 0.097a)0.0974d) 0.107a) 0.097a) 0.104a)

0.2938e) 0.0941e)

2s1/2—2p3/2

0.2968 0.2943 0.1943 0.1922 0.1938 0.1916 0.190

0.297a) 0.195a)0.1951d) 0.215a) 0.195a) 0.208a)

0.2943e) 0.1886e)

2s1/2—3p1/2
1.4558 1.4550 1.4583 0.0666 0.0657 0.0667 0.0658 0.0678

1.46a) 1.46a) 0.066a) 0.064a) 0.066a) 0.065a)

2s1/2—3p3/2
1.4560 1.4584 0.1329 0.1311 0.1333 0.1315 0.136

1.46a) 0.132a) 0.128a) 0.133a) 0.130a)

O5+

2s1/2—2p1/2

0.4422 0.4408 0.4391 0.0669 0.0650 0.0669 0.0649 0.066

0.443a) 0.441a) 0.067a)0.0672d) 0.075a) 0.067a) 0.072a)

0.4391e) 0.0655e)

2s1/2—2p3/2

0.4449 0.4415 0.1348 0.1310 0.1337 0.1299 0.133

0.445a) 0.135a)0.1353d) 0.151a) 0.134a) 0.144a)

0.4415e) 0.1318e)

2s1/2—3p1/2
3.0326 3.0292 3.0350 0.0876 0.0868 0.0877 0.0869 0.0885

3.03a) 3.03a) 0.087a) 0.085a) 0.087a) 0.086a)

2s1/2—3p3/2
3.0334 3.0358 0.1745 0.1729 0.1754 0.1737 0.177

3.03a) 0.174a) 0.170a) 0.175a) 0.172

Ne7+

2s1/2—2p1/2

0.5873 0.5843 0.5839 0.0510 0.0490 0.0509 0.0489 0.0502

0.589a) 0.585a) 0.051a)0.0512d) 0.058a) 0.051a) 0.055a)

0.5839e) 0.0502e)

2s1/2—2p3/2

0.5956 0.5914 0.1037 0.0996 0.1019 0.0978 0.102

0.596a) 0.104a)0.1040d) 0.117a) 0.102a) 0.109a)

0.5914e) 0.1018e)

2s1/2—3p1/2
5.1686 5.1593 5.1707 0.0998 0.0991 0.1000 0.0992 0.101

5.17a) 5.16a) 0.099a) 0.098a) 0.100a) 0.098a)

2s1/2—3p3/2
5.1711 5.1730 0.1984 0.1970 0.1999 0.1985 0.201

5.17a) 0.198a) 0.195a) 0.199a) 0.197a)

Ar15+

2s1/2—2p1/2

1.1747 1.1533 0.0262 0.0246 0.0260 0.0245

1.18a) 1.15a) 0.026a)0.0263d) 0.030a) 0.026a) 0.027a)

1.1711e) 0.0260e)

2s1/2—2p3/2

1.2972 0.0582 0.0551 0.0520 0.0489

1.30a) 0.058a)0.0581d) 0.066a) 0.052a) 0.054a)

1.2876e) 0.0575e)

2s1/2—3p1/2
19.3537 19.2366 0.1205 0.1201 0.1208 0.1204

19.4a) 19.2a) 0.120a) 0.119a) 0.121a) 0.120

2s1/2—3p3/2
19.3899 0.2363 0.2353 0.2417 0.2407

19.4a) 0.236a) 0.234a) 0.241a) 0.240
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� 1 �

Fe23+

2s1/2—2p1/2

1.7898 1.7202 0.0177 0.0165 0.0175 0.0163

1.81a) 1.72a) 0.018a),c) 0.0177d) 0.020a) 0.017a),c) 0.017a)

1.7861e) 0.0177e)

0.01±0.001f)

2s1/2—2p3/2

2.3966 0.0481 0.0458 0.0349 0.0326

2.39a) 0.048a),c) 0.0478d) 0.053a) 0.035a),c) 0.035a)

2.3730e) 0.0476e)

0.04±0.002f)

2s1/2—3p1/2
42.7514 42.2033 0.1280 0.1276 0.1285 0.1281

42.7a) 42.2a) 0.128a) 0.127a) 0.128a) 0.128a)

2s1/2—3p3/2
42.9308 0.2452 0.2445 0.2570 0.2563

42.9a) 0.245a) 0.244a) 0.257a) 0.256a)

Mo39+

2s1/2—2p1/2

3.1755 2.8512 0.0109 0.0101 0.0105 0.0097

3.28a) 2.85a) 0.011a)0.0109d) 0.012a) 0.011a) 0.010a)

3.1642e) 0.0109e)

2s1/2—2p3/2

7.8983 0.0565 0.0550 0.0211 0.0195

7.89a) 0.056a)0.0558d) 0.060a) 0.021a) 0.019a)

7.7887e) 0.0562e)

2s1/2—3p1/2
118.8646 114.8028 0.1337 0.1335 0.1349 0.1347

118.8a) 114.8a) 0.133a) 0.133a) 0.135a) 0.134a)

2s1/2—3p3/2
120.2639 0.2378 0.2374 0.2698 0.2693

120.2a) 0.238a) 0.237a) 0.270a) 0.269a)

W71+

2s1/2—2p1/2

7.2161 5.0928 0.0063 0.0058 0.0058 0.0054

8.05a) 5.12a) 0.0064a)0.0063d) 0.0066a) 0.0059a) 0.0043a)

7.1092e) 0.0065e)

2s1/2—2p3/2

63.1626 0.1292 0.1284 0.0117 0.0108

63.2a) 0.129a)0.1275d) 0.131a) 0.012a) 0.009a)

62.3259e) 0.1315e)

2s1/2—3p1/2
412.6185 366.6547 0.1360 0.1360 0.1393 0.1392

412.5a) 366.7a) 0.136a) 0.136a) 0.139a) 0.139a)

2s1/2—3p3/2
429.2710 0.1763 0.1761 0.2786 0.2784

429.0a) 0.176a) 0.176a) 0.279a) 0.278a)

U89+

2s1/2—2p1/2

10.5619 6.3440 0.0049 0.0045 0.0047 0.0043

13.2a) 6.39a) 0.0062a)0.0049d) 0.0053a) 0.0047a) 0.0030a)

10.3289e) 0.0052e)

2s1/2—2p3/2

165.9513 0.1994 0.1989 0.0093 0.0086

166.9a) 0.200a)0.1970d) 0.202a) 0.009a) 0.006a)

163.8793e) 0.2076e)

2s1/2—3p1/2
695.4292 570.7976 0.1355 0.1355 0.1405 0.1404

696.1a) 570.8a) 0.135a) 0.135a) 0.140a) 0.140a)

2s1/2—3p3/2
741.7802 0.1226 0.1222 0.2809 0.2807

742.1a) 0.121a) 0.122a) 0.281a) 0.280a)

a)	� [6]; b)	� [16]; c)	� [7]; d)	� [17]; e)	� [11]; f)	� [19]; g)	� [28].

� 1—5 ����� Li 
������ 2s—

np(n = 2—4), 3s—np (n = 3—4), 3p—4s, nd

(n = 3—4) �� 3d—4s E1 �� Z �	���
�		�������	. ��������
������, ������� Z �����,

���	����������������
�����, �����, ����� NIST[28]

���. �����
�, ��������	�
��	�
 E1 ��	�	����
 n ���
�����, � Δn �= 0 	 Δn = 0 ���. �
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� Δn �= 0 ���, ������, ���, �

������	, 	��
���������
���, 	����� Z2 �	; �� Δn = 0 ��
�, �����, ����, 	�������
����	����������, 	����
��� Z4 �	� [29−31].

� � 1(b), (c), � 2(a), (b), (c), (d), � 3(b),

� 4(b), (c) 	� 5(a) ��
�, �� Δn �= 0 �
��, �� Z ���, ���	��������

�����; � Z �	 (Z < 25), �����
�����, ��������������
� Li �����, �
, � Z � 25 	, ����
����������, ��� U89+ (Z = 92)

� � 2s1/2—3p1/2 � � �, � � � � � � � �
� 695.4292 a.u., �������� 570.7976 a.u.,

����� 18%. 	�, �� Δn �= 0 ���, 	
��������� n �� (n 	, �����
	�), ���������l, j��
�	��. 	
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�, � � � � � 
 �, � � Δn �= 0 � � � �
� � � � � � � � � � � 	� 	 
 �, �
�nl → n′(l+1) 	 nl → n′(l− 1), (n′ > n) ���
��. �� nl → n′(l + 1)(n′ > n) ���, � 2s—

n′p (n′ = 3, 4) (� 1(b), (c)), 2p—n′d (n′ = 3, 4)

(� 2(c), (d)), 3s—4p (� 3(b)) � 3p—4d(� 4(b)), �
�����������������, 
��
���	, 	����������������
�����, ���������������
��	����������, ��� Z ��
�������������������, 
�
�
�	�	��� ns—n′p ����� np—n′d
�������, ������������
�������, � l 	, �����	�. 	
�, ����� nl → n′(l + 1) ���, ����
�����������, �����	���
	��������, �� ns → n′p (�� 2s—3p,

4p; 3s—4p) ���, ������� ns1/2—n′p3/2

������, ��������������.

�� Z ���, ���	����������

�����, ��� 2s1/2—3p1/2 ���, ���
�	� Z 	
��, ���	 Z 	��	

	�, 
 2s1/2—3p3/2 ����	�� Z 	�
�� 2s1/2—3p1/2 ��, � Z = 26 ������
��, ������, ��������	� Z

������, 	��� 2s1/2—3p3/2 �����
���������	�����; 	�, ���
��
�, ��� np → n′d (n′ > n)(�� 2p—

3d, 4d;3p—4d) ����������, ����
�� np1/2—n′d3/2 �������	����
� np3/2—n′d3/2 	 np3/2—n′d5/2 �. ����	
�����	���������������
����
��, ��������
 n, l, j �
����� [21,23,32]. ��� 2s—3p ����,

������ 2s1/2 ����
����, 3p ��
� 3p1/2 ������ 3p3/2, �		�	����
�
����	������	���	�	�
����
 n, l, j, 	� 3p3/2 � 2s1/2 �����
��� 3p1/2 � 2s1/2 ��, 	��	� 2s—2p3/2

��������������.
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�� Δn �= 0 ��� nl → n′(l − 1), (n′ > n)
���, � 2p → ns (n = 3, 4) (� 2(a), (b)), 3p → 4s
(� 4(c)), 	 3d → 4p(� 5(a)), ��	�����

 n′ ��	����
 n, �	�	������
�
 (l − 1) �	� l, 	����������
������ nl → n′(l+1),(n′ > n) ����. �
��������	, �� nl → n′(l− 1), (n′ > n)
������������	���	����
����	�	��������������

 j; ��	�	� Δj = 0 ��� (� 2p1/2—

3s1/2), ������������������
�, 
 Δj = 1 ��� (� 2p1/2—3s3/2) �����
; �����	, ������ Δj = 1 ����
���, �
������	, �������	
���
�, ���	 Z ��
��, 
�
�������	�����, 
������
������������; �
� Δj = 0 ��
�, �������������������,


������������	� Z ����,

�������������.
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� 1(a), (a′), � 3(a), (a′) 	� 4(a), (a′) ���
�������� 2s—2p, 3s—3p 	 3p—3d ��
�	���	���. ������, 	�	��
��
 n ��, � Δn = 0, ����������
����������	, 	������
�,

������������� Δn �= 0 �����
��. ������, ������������
���, 
������
 Z ���, �����
��������	�	����������

 j. �� Δj = 0 ���, � 2s1/2—2p1/2, 3s1/2—

3p1/2 	 3p3/2—3d3/2, ���	��������

	���	� Z ������, �������
���; 
�� Δj = 1 ���, � 2s1/2—2p3/2,

3s1/2—3p3/2 �� 3p1/2—3d3/2 	 3p3/2—3d5/2, �
� Z �� (Z < 18), �����������	
������������� Z ������
�, �
� Z � 18 ��, ����������
����, �����	���	� Z ����
����; � Z = 92 	, �����������
��������, �� U89+ �� 2s1/2—2p3/2

���, ������������������
� 40%.
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4 � �

���� MCDHF ����������
� � � � � � � GRASP2K, � � � � � � 

�������, ������������
� (c = 10000 a.u.) �, ���������

������ (Be+, C3+, O5+, Ne7+, Ar15+, Fe23+,

Mo39+, W71+ � U89+) �� 1s22s2S1/2 �����
��� 1s22p,1s23l (l = s, p, d), 1s24l (l = s, p, d, f)

�� 14 ���������� E1 ������
������	, ��������������

���������������	���. �
�����, ����	 Z �����, ����
�
 Z ���, ���������	���	�
��			��, 
��	������� E1 �
�	�	����
 n, l, j, ���	�: 1) ���

�������, � Δn = 0 	 Δn �= 0 ���,

������ Δn = 0 ������ Δn �= 0 ��
���; 2) �
 l ���, Δn �= 0 �������
��	
�, � nl → n′(l− 1) 	 nl → n′(l + 1),
(n′ > n) ���, 	������������
���, 
��	���	�	��������
������
 j �	��; 3) �� Δn = 0 ��
�, ������	�	� Δj = 1 ������
���, �� Δj = 0 �������. �	��
�����������
������ E1 ��
������
��, �����������	
���������������������
�������. 	�, 
	���������
����������������, ����,

	��	��

�������������
������.
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Abstract

The transition energies, probabilities, and oscillator strengths for the electric dipole (E1) transitions between all levels of the

ground state and the low-lying excited states of 1s2nl (n = 2—4, l = s, p, d, f) configurations of Li atom and Li-like ions(Be+, C3+,

O5+, Ne7+, Ar15+, Fe23+, Mo39+, W71+, U89+) have been calculated, using the relativistic atomic computational code GRASP2K,

which based on the Multi-configuration Dirac-Hartree-Fock (MCDHF) method. The norelativistic results for all of those transitions

have been also obtained for comparative purposes by performing the similar calculations in the non-relativistic limit. The effects of

relativity on the E1 transition energies and oscillator strengths of Li-like isoelectronic sequence are discussed with a particular emphasis,

and some important conclusions are drawn. Comparison of the present results with other available data is also made, good agreement

is obtained.
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