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摘 要：高离化和高激发原子结构参数和跃迁参数的精确计算，对天体物理、热核聚变实验、等离子 

体诊断和束箔光谱的识别，特别是对真空紫外激光器的研究都有重要的意义。用加Breit修正和 QED 

修正的全相对论多组态 自洽场方法，计算了类镍钼离子 Mo XV的 1s、2s、2p一、2p、3s、 一、3p、3d一、3d、 
4s、 

一 、 、 一 、4d、 、4f,5s、5p一、5p、5d一、5d、 、5f,Sg一、5g、6s、6p一、6p、6d一、6d、 、6f,6g一、6g轨 

道的 1772个精细结构能级和辐射寿命以及各能级问的电偶极、磁偶极、电四极和磁四极跃迁的跃迁波 

长、跃迁几率和振子强度，能级的计算值和已知实验值之问的相对误差小于0．38％。从计算结果中发 

现了一些寿命较长的亚稳态能级。 
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类镍离子的各种性质对天体辐射光谱和束箔光谱 

的识别，冷却储存环中高离化多电子原子的谱学研究， 

电子束离子阱中激发和辐射过程的分析以及高能激光 

材料的选取都有着重要的意义。一般对多电子原子和 

离子的低激发态的研究常用非相对论加最小二乘拟合 

的方法。1988年，Goldstein W H等人⋯预言并观测到 

有若干类镍离子都能产生激光，随后对类镍离子各种 

性质的研究被广泛地关注。同年，Suger J等人 对类 

镍钼离子辐射光谱进行了分析，并用非相对论多组态 

自洽场(MCHF)方法识别出了23个能级。但要对类 

镍离子各种原子参数进行全面准确的计算，特别是对 

高离化态和高激发态原子参数的计算，则须依据全相 

对论的方法。1991年，Zhang H L等人 用Dirac—Fo— 

ck—Slater(DFS)方法对类镍离子(60≤Z≤92)基态 

到249个能级跃迁的振子强度进行了计算。2000年， 

Aggarwal K M等人 用全相对论多组态自洽场方法计 

算了类镍钕、钐、铕、钽、钨离子的 107个精细结构能级 

和这些能级间跃迁的自发辐射跃迁几率和振子强度。 

本文用加Breit修正和QED修正的全相对论多组态自 

洽场方法对类镍钼离子 Mo XV的 1 772个精细结构能 

级和这些能级的辐射寿命，以及各能级问的 E1、E2、 

M1、M2跃迁的波长、自发辐射几率、受激辐射几率和 

振子强度进行了计算。能级的计算值和已知实验 

值 符合得较好。另外，从计算结果中还发现了一些 

可能辐射激光的亚稳态能级和“自激发”辐射过程，并 

对这些亚稳态向一些低能态的跃迁属性和“自激发” 

辐射过程的物理机制进行了分析。20O2年以来，王晓 

东等人还对类铍 引、类铜 引、类钴 、类锌 。 和类镁 

离子的上述原子参数进行了计算。 

1 计算方法 

在相对论量子力学  ̈“ 中单 电子的 Dirac轨道 

InKm)在坐标表象中的表示是： 

⋯  = ( )㈩ 
其中，P (r)和Q (r)是束缚态径向波函数的大、 

小分量，X~(r／r)是旋量球谐函数。 

Ⅳ电子系统的组态波函数ITPJM)是Dirac轨道的 

Ⅳ阶Slater行列式的线性组合。 

原子态波函数I厂PJM>是 P、J和 相同的组态波 

函数的线性叠加： 

I FPJM)=∑Cn I y,PJM) (2) 

其中，cn是混合系数，y和，代表除P、，、 外的 

所有信息，如轨道占据数、耦合、高位数等。 

Ⅳ电子离子的主要相互作用包含在 Dirac—Cou一 
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lomb哈密顿中： 

= ∑皿+∑∑ 一 (3) 』 ‘ 』 』 l—I J’ 
i=1 I 1 J l+1 

3 

其中，日 =c∑ +( 一1)c + (rj)， 和 

是Dirac矩阵， (， )是核势场，p是动量算符。束缚 

态径向波函数的大、小分量P (r)和Q (r)可以用自 

洽场方法从径向 Dirac方程解出，进一步可以求出原 

子态波函数。然后用 Briet修正和包括电子 自能、真空 

极化在内的量子电动力学(QED)修正作微扰，可得波 

函数和能量的高阶近似值。 

单位时间内 一 跃迁的自发辐射几率是： 

=2 ( 一 )I 4) 
其中， =e2／hc，是精细结构常数，[L]=2L+l， 是不 

可约张量的秩， =E— E。，是能级差。 

一 『 +G 对于电多极跃迁， 
【 JIl 对于磁多极跃迁， 

这里的G是规范参量，在 Coulomb规范中 G=0， 

在 Babushkin规范中 G =[( +1)／t] 。在非相对 

论极限下，G=0给出辐射矩阵元的速度形式，而 G= 

[( +1)儿] 给出辐射矩阵元的长度形式。 、 

和 决定于Dime轨道的大、小分量和能量。 

由自发辐射几率可以算出 —a跃迁的振子 

强度 l0]： 

=  (5) 

由自发辐射几率还可以算出 原子态的辐射 

寿命[10]： 

I_ 6) 

2 结果分析 

根据上述全相对论多组态 自洽场方法，选用两参 

数Fermi球对称核电荷分布和扩展平均能级模型对若 

干类镍离子的 ls、2s、2p一、2p、3s、3p一、3p、 一、3d、4s、 

． 、 、4d． ,4d、4f．、4f,5s、5p．、5p、5d．、5d、 、5f, 

5g 一 、5g、6s、6p一、6p、 一、6d、6f一、6f,6g一、6g轨道的 

l 772个原子态的各种结构参数和跃迁参数进行了计 

算。由于篇幅所 限，表 1中只列 出了类镍 钼离子 

Mo XV的32个精细结构能级 、辐射寿命 T和Sugar J 

等人 的能级实验值 以及 、E间的相对误差e。 

表1 类镍钼离子的精细结构能级的实验值 、计算值 及其间的相对误差e和辐射寿命r 

从表 1中可以看到：1)Mo XV离子精细结构能级 

的最大相对误差是 0．38％，最小相对误差是 0．01％， 

平均相对误差是 0．27％，且前 l7个能级的计算值与 

实验值的个数相同，而以后的计算能级比实验能级要 

密集的多。2)Mo XV离子第2能级的辐射寿命为∞， 

因为第2能级到基态的跃迁是被严格禁止的，这和汞、 

镉、锌、镁、铍的最低能级的亚稳性质相似。3)第 3、4、 

5能级只能通过磁偶极跃迁和电四极跃迁到低能级， 

寿命较长： =1．30 X 10～s； =4．35 X 10一S； = 

8．81 X 10～s。4)Mo XV离子第 153、161、162、163能 

级的辐射寿命也较长，其中，7'153=2．21 X 10～S， 

7"1 。=2．07 X10～s⋯，但它们可通过电偶极跃迁到低 

能态。上述能级都是亚稳态能级。5)从第153能级到 

第108、149能级、从第 162、163能级到第 148、149等 

能级的跃迁其上能级的辐射寿命比下能级的辐射寿命 

大两个数量级以上。在选择性激发时，这些亚稳态向 

低能态的跃迁都是很有可能实现粒子数反转而辐射激 

光的跃迁。 
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在图 1中给出了这些亚稳态向低能态跃迁的网 

图。网图中每条横线表示能级，横线侧面的数字为能 

级序号，上面的数字为该能级的辐射寿命；每条竖线表 

示跃迁，竖线右面的数字是该跃迁的波长(单位：啪 )， 

左面的数字是该跃迁的振子强度。 

图 1 类镍钼离子电偶极跃迁的辐射寿命、 

波长和振子强度度 

从图2和图3中可以看到：当 Mo XV离子在基态 

受到外界光激发、电子激发或离子碰撞激发使 2个3d 

电子激发到4s轨道后，在这个激发态中的2个 4s电 

子同时回到3d轨道的跃迁和 1个 4s电子向3d轨道 

单独跃迁都是被禁戒的。但 2个 4s电子由于辐射场 

的影响和电子间的关联作用，其中的一个4s电子向另 
一 个如电子传递了一定的能量向3d轨道跃迁的同 

时，另一个4s电子获得此能量被激发到 厂或6p等轨 

道并放出一个光子，这个过程却是允许跃迁。因为这 

种能量的传递过程有一定的偶然性，所以这个激发态 

的寿命较长。 

3 ● ● ■ ● ● ● - - 

图2 153—108的跃迁 

像这样一个电子向低能级跃迁时放出的能量被另 
一 个电子吸收后跃迁到较高能级的过程普遍存在于多 

4 

3d ● ■ ● ■ ● ● 

圈3 163—149的跃迁 

种原子和离子的激发态之中。称这种过程为“自激 

发”辐射过程。 

从图4中可以看到：一个 4s电子向另一个 4s电 

子传递了一定的能量使其刚能被激发到 或更高轨 

道的同时向3d轨道跃迁并放出一个光子，这个过程也 

是允许跃迁。这也是“自激发”辐射过程的一种可能 

形式。 ’ 

4 

3 ● - ● ● - ● ● ● 

图4 153—108的跃迁 

从图5中可以看到：一个 4s电子向3d轨道跃迁 

时放出的能量，一部分被一个 一电子吸收后跃迁到 

3d轨道，另一部分被另一个如 电子吸收后跃迁到 

轨道，并放出一个光子，像这样的过程称为“双电子 自 

激发”辐射过程。 

图5 163—148的跃迁 

图6中可以看到：一个 4s电子向3d轨道跃迁时 

放出的能量，一部分被一个 一电子吸收后跃迁到 3d 

http://www.cqvip.com


第27卷第2期 姜仁滨 等： 类镍离子精细结构能级和辐射寿命 43 

轨道并放出一个光子，另一部分被另一个 电子吸收 

后跃迁到6p轨道并放出一个光子，4s电子同时也放出 
一 个光子。三光子能量之和等于上、下能级之差。图 

5和图6所示过程是 163—148跃迁的两种可能过程， 

图6所示过程可能是多光子辐射的一种物理机制。 

图 6 163—148的跃迁 

希望计算出的高离化类镍离子高激发态精细结构 

能级和辐射寿命的数据对高温等离子体的诊断、束箔 

光谱的识别和高能激光材料的选取有一定的帮助，同 

时推动原子结构的实验研究和相应的理论研究向高离 

化态、高激发态和多电子重离子方向发展。 
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Fine-structure Energy Levels and Radiative Lifetime in Ni-like Ions‘ 

JIANG Ren-bin ，WANG Xiao-dong3
， WANG Wan-jud．一，ZHANG Jun'， 

SHEN Yi-fan ，JIANG Xiao-，e， 

(1．Department of Physics of Xinjiang University，7~ulumuqi 830046，China； 
2．La／izhou JIAOTONG University，Lal'l~OU 730070，China； 

3．College of Physics and Electronic Engineering of Northwest Norrn~!University
，Lanzhou 730070，China) 

Absla-aet：The high·precision calculations ofthe structure and transition parameters for highly ionized and hiOlly excited 
atom8 are important in astrophysics，h0t fusion experiment，distinguish of the be,am-foil speetum and plasma diagno6ties

． 

partio!!-rly for the research On XUV lasers．Fine-structure levels
， radiative lifetime and various transition parameters for 

au 0ftlIe electric dipole(E1)，magnetic dipole(M1)，eletrie quadrupole(E2)and magnetic quadrul~olo( )transi． 

tions among the 1772 fine—structure levels belong to the(1s 2s 2p63s 3p )3d加，3,／'4z，3d95t，3 3ds4s ．3 4／4／ 
et a1．．and configurations of the Ni·like ions M0 XV have been calculated using the fully relativistic Multi．eontiguration 

Dirae·Fock method with the inclusion of the Breit interaction and QV．i)corrections．The results are compared with those 
available in the literature，and the accuracy ofthe present data is assessed

． Energy levels are expeoted to be accurate tO 

witlIin 0．38％ ．Wle have found some long．1ived levels．which are called alrlolnalou$stability state
．  

Key words：Ni·like ions；fine．structure：radiative lifetime 

(冀 勇 勇 

http://www.cqvip.com

