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提要.本文用相对论多组杏 Dirac-Foclζ 广义平均模型 (MCDF-EAL) 计算 7

58，Z .;;;; 71 的 2p"挝 、 2p"3p 和 2p~3d 组态的各'.27 条精细结构能级，以及其作为 等离

子体激光工作物质所可能发射出的激光波长值。
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忑空紫外和4X x 射线旬Ìl支激光的产生，

将引起r'1 然科学、 巳扫技术、边怡和生命科

二兰、空间不:1 学与技术气，领 J!'~1T阶段性的5~股。

此，世界各工业左边问家都致力于研究

开'J1等离子体激光工作物质。 在理论上，

Elbon[l] 早已扣 :II '2p7:-13p-2p"-13s 组态之

间的跃正可能形成立空紫外、软 X 射纯的妇

被激光，产生这种激亢的工作物质可能是t~

荷 rß商化的 BeI-NeI 等电子rf列尚子。 因

此p 决~~正离子的理论研究和计算工作十分

活跃，如 Vinogradov 等 [2J 计算了 MgIII、

.342. 

FeXVJI 肖子 Feldm::m 等 [3J 计'幻.了 Kr

.xVlJ肖子; CogOl'巾n[4 J 叮:计算了 TjXIII、

FoXVII、 Sf'XXV、 YXXX 肖子 的 :js-3p

跃迂波长，占2近他们JTl Grant 和序的 MCDF

BAT~ 帧刑计rr 了 20 <Ç Z <Ç 54 尚子的 2p'-;:Js，

?有1 3d 主Il态 (1υ;'j ~m ~ii构他级平1 1某些主Il态饱

级之间的跃迂波长，以及 'I'jXIII、 FoXVII

离子的能级和l波长E3 ， 61: 口气气r 匀址近又进行

了 NiXIX 离子的实验训山中11 3:1!l论 -r-I-rr 句 从

上述若干人计约:结果矛11实阶 ìU!I] : I t件知 ， 3s一

句跃迁的激光放民均处于知;出 ili. ; ì.: ! 之 1)、I 。

本文考虑到，门 ïÌÎj 元论;]l;(EfH论上还足

在实验测tE上们14元 58 .;;;; Z .;;;;; 71 类筑 i句 子敛



据，所以，我们用多重组态 Dlrac-F∞k方法

计算了这些元素的类氛离子精细结构能级和

某些组态的激光波长数据，以利于开展等离

子体短波激光工作物质的研究。

二理论概述

本文用相对论多组态Dirac-F∞k广义平

均模型 (MCDF-EAL) ，计算了Ce1L， PrL、

NdLI , PmLII、 SmLII1、 EuL1V、 GdLV、

'l'bL飞71、 DyLVII1、 HoLVII1、 ErL1X、

'l'mLX、 YbLX1， LuLXII 离于的精细结构

能级和某些能级间的选择跃迁波长。 计算

使用了 Gran"tC7J程序包，同时联接调用了

Mckenzlc[8J 的 Breit， QED(包括真空极化和

自能)修正程序包。 有关计算程序的理论模

型等理论问题可参阅文献 [9] 的论述。本节

涉及的理论叙述仅与输入数据的内容有关。

原子状态 α 的总波函数可以写为

4以JI， J , M) 

= ~Or (α) cþ俨 (ν盯 II ， J , M) (1) 

其中 II、 J 矛UM 分别表示奇偶性、总角动量

和总磁量子数。 冉 (Vr， II , J , M) 为组态函

数(CSF)，完全由反对称 j-j 搞合下的中心

场 Dlrac 旋量产生，的表示完全确定组态函

数的所有剩余的盘子数。 通常，物理状态 α

不能用单一组态函数描述，而用组态函数的

线性组合表示。 混合系数 Or (α〉可由计算程

序得到的结果给出最可能的能级。

本文计算选用了平均核电荷分布，其核

势 V""，， (旷) 为

V，耐 (r)

一一{ 一一 ) 13 一(ri--) 1 ，叫R叫
2r \ R，四 /L\Rnuc / J 

!Z/ 俨 \r~ I 川 1

- JLJ OR咽。
(2) 

式中 ， RntJJ; = 2 .2677 x 10-5A1/3, A 为原子量。

广义平均模型对含有不同总角动量 J，

组态的对角哈密顿矩阵元 H，r 进行权重求和

并最佳化，即最佳化能级为

Eopt=1. [~Ws] -l.~WrH" (3) 

其中 W， 见文献 [7] 。 式中仅巫因子 W. = 2J.

斗 1，于是，每个组态的权重与 IJ.M.> 的状态

数相符。

在计算中， (1)式中的混合系数取决于组

态的选择，对于某些能级，如能级 3p咽。和

3p3品，受 2s2p63s 组态的 180 和 381 态影响很

大。因此，本文考虑了多重组态间的相互作

用，在满足组态混合宇称奇偶性的条件下，

在计算 2p538 组态的能级时，混入 2p"挝、

282p63p 组态;计算 2p口3p 组态时混入 2pG、

282pG3d 和 2s2pG3s 组态:计算 2p53d 组态时

混入 2p53s 和 2s2pG3p 组态;计算 2pG 基态时

混入 2p53p、 2s2p638 和 2s2p63d组态。上述的

组态混合比文献[町的多。

三、计算结果与讨论

在表 1 中 p 列出了 58~Z~71 元素的类

氛离子广义平均模型的 2p53s、 2p53p 和 2p53d

组态 J-J 鹊合的相对于基态 2]1G180 的理论

计算精细结构能级值。 能量单位为波数

cm-1。表中给出的组态能级符号除按光i市学

惯例，用 L8 光讷项表示之外，还力Il标了 j-j

鹊合关系符号予以标识。

由于目前高离化态较重的稀土元素实验

技术还存在一定困难，上述理论计算的能级

值尚无实验数据与之对比。但文献 [4] 和 [10J

表明理论计算值与实验也符合很好。

本文计算的某些组态能级跃迁的波长值

列于表 2。从波长的数据可以看出，当原子

序数增加时，其对应的能级跃迁波长向更短

的方向变化，且跃迁波长处在超真空紫外

(1 rv 10n皿)区内。

本文计算 rl'，多重组态1b~合相互作用的

效果，可从各组态对本征矢盐贡献的份额得

知，如在 El.LIX 离子的 1P13p (1/2 ， 1/2) 1 能

.343. 



58ζZζ71 类氛离子的相对基态 2pG1S0 的能级 (cm-1)表 1
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表 2 类氛离子某些 31-31' 的跃迁波长计算值(nm)

10ns 3P13s lD23p lP13s 3P23p 3D33p3F23à 3D23p3Fs3à 

Ce 1L 5.206韭 5 .5142 

Pr L 5.J 521 5.2166 

Nd L1 4.8813 4 . 9378 

Pm LII 4.6253 是 .6155

Sm LIII 4.383韭 4 .4284 

Eu L1V 4.15是6 是 .1952

Gd LV 3.9384 3.9752 

Tb LV1 3.7339 3.7674 

Dy LVII 3.5406 3.5711 

Ho LV1II 3.3579 3 . 3858 

Er L1X 3.1852 3.2106 

Tu LX 3.0218 3 . 0韭50

1.'0 LXI 2. 8673 2.8886 

Lu L X II 2.7212 2.是407

级计算中 ， 1P13p(1/2 ， 1/2)1态的自身贡献分

量为 9.9956 X 10- 1; 态 3S13p (3/2 ， 1/2)1 为

3.37 X 10-4; 态 3D13p (3/2， 3/2)1 的贡献为

8 .53 x 10气 3P13p (1/2 ， 3/2)1 的贡献为

1. 21 x 10气而态 2s2pG3p(1/2， 1/2)1 的贡献

为 2.27 X 10-2, 2s2pG3p(1/ 2 , 3/2) 1 的贡献

为 1.696 X 10-2，可知，组态 2s2p63p 的贡献

高于 3S13p、 ::'D1坤、 3P13p1 rv 2 个数量级。可

见， 多重组态混合作用是明显的。这与文献

[4, 6J 的结论是一致的3

综上所述， MCDF-EAL 模型计算类氛

离子粘细结构能级和l跃迁波长是一种快速省

时的方法，在考虑多重组态i昆合情况下，计

算结果、尤其是波长数据，与实验值符合精

度很高。 因此许多文献(4 ，;')， 10] 的计算都使用

~ICDF-EAL 模型。 其次，从我们的计算结

果得知，稀土元素的类须离子，其跃迁波长届

于超J'L空紫外区，因此117元会有比 FeXVII、

YXXX 更短波长的相干辐射输山。

本文计算工作是在 IBM 4381 计算机上

嘈 348.

9 .3917 5 .0266 

9. 1D35 4 . 7810 

9.0029 4.5韭7.. 

8 . 819韭 4.32:3 :1 

3.6韭26 4.1140 

8.4720 3.9131 

8.3075 3.7222 

8.1486 3.5407 

7 .9950 3 . 3682 

7.8465 3.2042 

7.7028 3.0县84

7.5637 2.9003 

7.4289 2.7569 

7.298êl 2.6259 

完成的。 在此，对给我们计算工作以大力支

持和帮助的东北电力试验研究院计算中心致

以诚挚的谢意!
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