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提要:我 们使用相 对论 多组态 Dirac-Fock 程序计算了 ThLXXXI 和 UL

XXXIII 离子的 2p53Z 组态精细结构能级，以及 2p53Z-3l' 态跃迁波长和振子强度。

计算结果表明， 'l'hLXXXI, ULXXXIII 离子在激光等离子体中能够产生波长 λ〈

0.3丑皿软 X射线相干辐射。 这是天然最重的稳定元素类氛离子 2pG3Z 组态能级跃

迁所能产生的最短相干辐射波长值。

关键词:类氛离子， 多组态 ， Dira.o-Fock 程序

-、引

预言了在 BeI-NeI 的高荷电离化等电

子序列离子中的 2 p1H3 p-2 #-138 态之间的

跃迁可形成真空紫外和软X射线相干辐射口3。

Vinogradov白发现并指出了类氛离子可作

为超真空紫外和l软 X射线激光器工作物质。

之后，类氛离子的实验研究和理论工作受到

人们普遍关注和得到迅猛发展。

本文试图从理论计算上判断天然存在的

最重稳定元素 Th 和 U 类氛离子在激光等离

子件中所产生的相干辐射的最短·波长数。 该

波长也是这种图像出的激光可能给出的最短

波长。 同时，本文的研究工作还将为类须等离

子体短波激光器的理论研究提供原子物则参

数数据。 此外，近米的研究表明，识别和认定

市线归属 p 振子强度的理论值是十分有用的，

为此，本文计算了'l'hLXXXI 和 ULXXXIII

离子的振子强度数据。

二、计算方法

本文分别使用 Grant'3J 的相对论多重组

态 Dirac-F∞k (MODF) 计算程序的棋佳他
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能级 (0日模型和广义平均能级 (EAL) 模型

计算了 rl'hLXXXI 和 ULXXXIII 离子的

2p53s、 2 p~3 p , 2 p:03cl、 2 p6 组态的能级。

最佳能级计算由公式

E opt=E,,= r tþ~ (JM)Htþa(JM)如
=~O; (α)H，.O.(α) (1) 

=O~HO" 

给出。式中 p 中a(JM)是原子态波函数(AS酌，

可由总角动量为 JM 的态 α 的组态波函数

(CSF) 4> (γ，JM) 线性组合构成，即

如(JM)=224(α) 4> (的JM) (2) 

组态波函数可由反对称 J-J 辑合中心场旋量

形成。 Eωl.i ltonia 矩阵元由

H ,s = Jφ+ (v，JM)Hφ(v.JM)如何)

给定。 以上各式的符号规定如下， "+归表示

Hermi古ian 共辄"."表示复数共辄 H 为含

有相对论项的 N 电子体系的标准 Hamll古0-

丑闻 J 表示总角动量;M 表示总磁量于数刊，

和几分别表示不同矩阵元组态波函数的剩

余量子数。σ， (α)表示态 α 的混合系数，其中，

,. =l, 2，…吨，为组态波函数的个数， 0，但)

由程序给定，并按变分原理被最佳化。

广义平均能级由公式

E喇=~ W，H，，/~ w. 

给出。式中 ， H" 表示总角动量 J， 态的对角

Ha!D.ilt@nja 矩阵元 W， 是该态的对角矩阵

元 H" 的系数。因其广义平均能级计算是

H" 矩阵元的权重求和并被最佳化p 因此权

重因子通常为 Ws= 2J+l，且与 IJ.M.> 的

状态数相符。

在最佳化能级计算中，核电荷分布除了

3p (1Pl、 1S0， 3P1、 3p2) 和 3d (1D 2, lP1、 3D!!. ， 3Ds)

能级计算时使用了 Fermi 两参数核电荷分

布之外，其余的能级计算均选用了点电荷分

• fi9C • 

布。广义平均能级计算中使用了平均核电荷

分布。

本文计算中，引用了 Mckenz.ié们的横向

Brei古修正和包括其空极化 (V.P) 和自能

(S.E) 修正的盘子电动力学 (Q.E. D) 修正

程序。有关 MCDF 算法和 Mckenz.ie 修正程

序的理论和程序问题参阅文献 [3 ，...， 5] 。

考虑到原子态波函数的视合系数 Or (α)

与组态波函数选择有关，且在满足字称奇偶

性选择条件下，只有总角动量相同的态才具

有明显的混合作用。因此p 最佳化能级计算

中，仅考虑了相对论多重态的混合方式。在

广义平均能级计算中，由于是对对角化的

Hamiltonia 矩阵元的权重和l的最佳化，所

以，混合的组态数计算中作了相应的增加。具

体如下p 计算 2p53s 组态能级时，混入了

2p33d 和 2s2p63p 组态。计算 2p~3p 组态能

级时，混入 2p6、 2s2p63d 和 2s2p63s 组态。 计

算 2p03d ~态能级时P 混入 2p53s和 2s2pG3p
组态。 计算基态 2p6 能级时，泯入 2p53p、

2s2p63s 和 2s2pG剖组态。 这种组态混合方式

使计算结果有明显的改善p 尤其:R:扰动作用

强的 2s2p63Z 组态混合p 对能级贡献的数量

级通常在 lO-lI以上。

本文还计算了偶极跃迁波长和振子强

度。 根据最新发表的物理常数，波长计算公

式由下式

(4) m n q
且
­

QA-
时
a
-
q

m
一
卢

9-s ou­nu­huu-

n
儿 (5) 

给出 。 8p、 8q 分别为跃迁的初末态能级值，单

位是 om-J 。 振子强度 f用公式

f = (303.8/λg ) .8 (6) 

计算。 式中 ， g 为跃迁能级 rl'较低能级的退

化度， 8 为跃迁的续强度。在非相对论极限条

件下p 对于 2 p5J j 3Z jJ- 2 p"Jj3Z'j'J' 的跃迁

线强度为【6J

8 = s [eR~，p (7) 

式中 • [e~，]且是电偶极跃迁截面，



级值要比广义平均模型计n:的结果更可窍。

计算结果表明，前者与基态能级差小于后者，

可知，最佳化模型计算结果优于广义平均模

型的计算结果。

表 2 巾列出了跃迁波长和l振子强度的计

算值。产生激光相干辐射的 3P13P_1P13s 跃

迁波长，'l'hLXXXI 离子的波长为"，，0.8 nm, 

ULXXXIII 离子的波氏为"，，0 .7 丑囚。 文献

[7J指出，能级 1So3p 至 1P13s 或 3P13s 跃迁

有较高的增益，且 z 较低时，跃迁为 1P13s， 而

z 较高时为 3P13s。 由于组态混合，能级名称
改变，即由 lP1 至 3P1， 与 z 值增加有关，为

此，我们计算了 ~So3 p_3 P13s 能级跃迁波长，
rrhLXXXI 离子的波长为 o . 3010 nm, UL 

XXXIII 离子波辰为 0.2688nm，均位于软

X 射线波长区域。 由此可知p 当用天然存在

的最重稳定元素的类氛离子作为等离子体激

光器工作物质时，最短的书!干辐射波长为

"，， 0.3 丑m。 显然，这是天然元素类氛离子相

干辐射的最短波长。 表 2 巾的波长和振于强

度数据是由最佳化能级数也li~1出的。
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44 
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表 1 列出了'llhLXXXI 和 ULXXXIII

离子相对论多组态 Dlr:1o-F∞k 最佳化能

级和广义平均能级的 2p"3l 组态相对于基态

的能级计算值，单位是 om-10 能级符号表示

1iik除了按惯例的光讷项表示之外3 还标注

了 j-j 藕合关系以示区别。 表中给出最佳化

:1)\型和广义平均棋型计算的两组能级值，前

轩，在考虑相对论组态混合情况下，是由波函

数和混合系数的最佳值计算得出的能级值。

后者p 是所有参加计算的组态权重求和的平

均能级值。因此，用最佳化模型计算得到的能

1 

式中， Zma:x选用 Z 和ll' 中的较大值。

-qJwb 

计算结果与讨论
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ThLXXXI , ULXXXIII 离子的相对基态 2p6180 的能级 ( in Cll广1)表 1
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表 2 ThLXXXI 和 ULXXXIII 离子的跃迂波长和振子强度

跃 迁 ThLXXXI ULXXXIJI 
LS J-J LS J-J nm y nffi f 
5Po 3s (3月， 1/2) _3Sl 3p(3/2 , 1/2) 5.8100 0.0151~ 5.5591 0.01489 

-3D。 3p(3/2 , 1/2) 5.79M 0.01532 5.5535 0 . 01492 

-3D3 3p(3/2 , 3/ 2) 1. 0韭10 0.26586 0.9431 0 .2õ061 

-3D1 3p(3/2 , 3/2) 1 . 039i 0.01923 0.9420 0.02α)3 

-lD2 3p(3/ 2 , 3/ 2) 1. 025$ 0.09733 0 .9301 0.10159 

8Pl &(3/2 , 1/2) - ZSl 3p(3/2 , 1/2) 6.1436 0.00韭79 5.13754 0.00470 
_ 3刀。 3p(3/ 2 , 1/2) 6.1305 0.02402 5.8690 0 .W355 

-3D1 3p(3/2 , 3但) 1.0500 0.151390 0.9507 0.16567 
_lJlo 317(3/2 , 3/ 2) 1.0357 0.16131 0.9386 0.16ê.03 
_ 3Po 3p 3/ íl , 3，但) O. !.l753 0.06913 0 .8575 0.07173 

_l SO 3p(1/2 , 1/2) 0.3010 O.2ßSr, 
SPo 3守 (J / 2, 1/ 2) _lP1 3p(1/ 2, 1/2) 2.2431 0.07870 1.9331 0.0吨56雪

_3P 1 3p(1/ 2 , 3/2) 0. 80韭4 0.49643 0.7090 0.53164 
lF1 3s(1/ 3 , 1/2) _IP1 3p (1/ 2 , 1β) 2.3535 0.05224 1.94]3 0.05月92

-180 3p(1/ 2 , 1/2) 1.9900 0.02946 1. 7404 0.03175 
_3P1 3p (1/2 , 3/ 2) 0.80513 0 .03266 0.7]01 0.Oõ1'\5韭

一 3P2 3p(1/ 2 , 3/2) 0. 8057 0.4135ï O. 7J 01 O . 韭4295

5S1 3 p(3/3 , ] /2) _ 3Po 317 (3/ 2, 3/ 3) 1. 0~64 O.OH月5 0 .9500 0.0县6öO

_3P1 3(7(3/ 3. 3/ 2) 1.0358 0.11360 0 .9411 0.111344 
-3Fo &U3/ 2 , 3/ 2) 1.0273 0.11463 0.93~9 0.11948 

3D2 3p (~ ':3, 1/~) _3P1 3d (3/ 3. 3/ 2) 1.0362 0.01909 0.9413 0.01417 
- SFs 3d (3/ 2 , 3/ 2) 1.0383 0.19033 0.943韭 0 . 19只69

_3产主 317 (3月， 3/ 2) 1.0276 0.06ö82 0.9341 0.07171 
3Ds 3p(3/2 , 3/2) -3F3 3d(3/2 , 3/2) 5.716韭 0.003 !.l0 5.5633 o .oo:r~o 

-~F2 3d (3 / 2, 3/2) 5 .4063 0.00103 5.2547 0.00101 
-3F4 3rì(3/3, 5/2) 2.9115 0.07544 2.7306 0.0795韭

_3P2 3i (3/ 2 , 5/2) 2.5425 o.OOOqg 2.6673 0.00091 
-IF 3 3d (3月， 5/2) 2.7633 0 . 01291 2.5958 0.0130& 

3Dj 317 (3/ 2, 3/ 2) _ 3po 3rì (3/2 , 3/2) 6.0236 0.00]53 5.M91 0.00150 
_3P1 &1 (3月， 3/2) 5.6894 0.00065 5.5289 0.00064 
-3F 2 317(3/ 2, 3/ 2) 5 .4甚O韭 0 .00273 5.2592 0.00266 
_3P。 3d (3/2 , 5/2) 2.8519 0.065韭8 2.6761 0.06636 
- 3D1 31 (3/2 , 5/2) 2.5694 0.03159 2 .4224 0. 03JR5 

lD2 3p(3/ 3 , 3/ 2) - 3Pl 3d(3/3 , 3/2) 6.1471 0.00145 5 .9762 0.00141 
一 3F3 3d (3/ 2, 3位) 6.2332 0.00125 6.0617 0.00122 
-3Fo 3d (3/2 , 3/~) 5.8574 0.00229 5 .0971 0.00223 
_3P2 3d (3角， 5/ 2) 2.9625 0.0210韭 2.7767 0.02135 
-lFs 3d(3/2, 5/ 2) 且 .8766 0.06053 2.6993 0.070县6

_sD1 3d (3月， 5/ 2) 2.6589 0.00204 2.504;; 0.00206 
SPo 3p(3/2 , 3/2 ) _SP1 3于 (3/2 ， 3/2) 9 . 672韭 0.00291 9 .4347 0.00283 

-SD1 挝(3月， 5/ 2) 3.1565 0.08676 2.9591 0 . 08795 
lP1 3p (工/2， 1/2) _ IDS 3,ì(1/2 , 3/ 2) 1.0319 0.22793 0.9346 。 . 23835

_lP1 3d (1/ 2, 3/ 2) 1.0097 0.04765 0.9163 0.0韭892

lSo 3p(1/ 2 , 1/2) _lP1 3d(1/ 2 , 3/2) 1.0707 0.26567 。 .9690 0.27796 

'P1 3p(1/ 3 , 31主} -lD2 31(1/ 2, 3/ 2) 5 .81130 0.00080 56576 0. 000713 

- lPl 31 (1/ 2, 3/2) 5.1757 。∞451 5.0447 0.00439 
-3D2 3d (1/ 2 , 5/ 2) 2.13678 0.09293 2.侃侃 0.09426 

'P2 3p(1/ 2 , 3/ 2) -lDo 3d (1/2 , 3/ 2) 5.8251 0 .00430 5 .6593 0.00岳19

_lP1 3d (1/ 2, 3/2) 5.11313 0.00054 5.0韭60 O.∞053 
-3D2 3d (1/2 , 5/ 2) 2.1369韭 O.∞619 2 .61390 0 .(治62lì

- 3D3 3d(1/ 2 , 5/ 2) 2 . :3526 0.08733 2.67岳6 0 .088513 

"592. 



*文考虑了 ThLXXXI 离子和 UL­

XXXIII 离子的作为微扰修正的横向 Brei古

修正和包括其空极化 (V. 町 、 自由能 (8 . E) 

的虫子电动力学 (Q. E. D) 修正对能级能量

的页 献值p 以及总修正贡献的能量值。 根据

最佳化模型计算结果，总修正贡献的能量值

占该能级能量的百分数， ThLXXXI 离子为

",0 .26 %, ULXXXIII 离子为"，0.27% 。 其

修正作用对波长数据的影响与未修正 比 较，

纣果是使跃迁波长值增加。对 ThLXXXI 离

子的 3P 13s-1803 P 态跃迁波长增加 2.269昏，

:;P c3 p _3 P13d 跃迁波长增加 3.8%; 对 UL-

XXXIII 离子的 3P13s-1803p 态跃迁波长增

郎为 0.86% ， 8P03~3P13d 态跃迁波长增加

为 4 .30% 。 可见p 在计算理论波长时， Brei古

和lQ.E.D 修正作用是不可忽略的。我们计

算 OaXI ， MnXVI 离子时也曾发现，与实验

值才n 比 p 这些修正项的贡献使理论计算能级

的相对误差降低了 1.70% 左右。 可知，当用

MODF 理论预言波长值时y 必须考虑上述的

4豆、平效应，使得计算值更为精确。

根据[8J和其他使用 MODF 计算的文

革认[0) 以及我们计算 OaXI..Mn五VI 等离于

的理论能级值与实验值比较，相对误差为

0.3 ，....，，1. 4% 。 可知，用相对论多细态D-irao­

Fock 程序计算离子的数据朵相当可142的。 因

此p 尽管没有实验数据与之比较，我们计到的

'llbLXXXI 和 ULXXXIII 离子的数据仍

是可信的。

本计算工作是在 IBM1381 型计算机上

完成的，在此，对给予在们很大有1JI1}J的东北电

力研究院计算中心表示谢意。
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