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类铍离子（! " "’ # )"）的 $’ 跃迁的 *射线
激光光谱的理论研究

杨天丽，谭明亮，蒋 刚，朱正和
（四川大学原子与分子物理所，四川成都 (’!!(#）

提要 根据全相对论多组态方法，采用 +,-./" 程序，系统计算了类铍离子等电子序列（! " "’ # )"）禁戒跃迁

（’ %""&’(）’（’ " 0 # 1）)（’ %""&0 *( ）!的能级间隔、自发跃迁系数和加权振子强度。结果表明：高离化度（ +! #’）离

子激发态禁戒跃迁的跃迁几率与中性原子的电偶极 ,’ 的跃迁几率相当。在 234和 534高温激光等离子体中，其
跃迁过程不容忽视。同时，对在双电子复合机制下实现粒子数反转的 *射线激光工作物质进行了初步探讨。
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’ 引 言

在可见光区范围内禁戒（磁偶极、电四极）跃迁

的振子强度约为 ’! [ (［’］，跃迁几率相对电偶极跃迁

几率小 1 \ (个数量级，实验上观察禁戒跃迁比电偶
极跃迁的难度大。随着实验手段的不断进步，研究

者通过原子束技术、吸收光谱法、托克马克

（;MT=U=T）示踪元素注入等方法成功地观察到部分
中性原子、高离化离子的磁偶极、电四极跃迁光

谱［" \ 1］。

自 ’)$1年软 *射线激光在实验室精确地演示
成功以来［#］，*射线激光得到迅速发展。众多研究
者致力于寻找新的激光工作物质，探讨最佳抽运机

制。在高温低密度等离子体中，双电子复合对建立

和维持等离子体的电离平衡以及对离子激发态布局

起着主要作用［(］。对冕区等离子体中类 ]< ^离子
在双电子复合研究中，已经发现在能级（’ %""&0(）’
与（’ %""&0 *( ）!之间，（’ %""&1(）’ 与（’ %""&0 *( ）! 之
间可能实现了粒子数反转［&］。本文根据全相对论多

组态方法，采用 +,-./" 计算程序［$］系统地计算了
类铍离子等电子序列（! _ "’ \ )"）（’ %""&’(）’（’

" 0 # 1）)（’ %""&0 *( ）! 的能级间隔、自发跃迁系数
和加权振子强度。研究表明：重元素高离化的激发

态间的磁偶极、电四极跃迁几率较大，在 234和 534
高温低密等离子体中其跃迁过程不容忽视，这使它

们之间的磁偶极 $’跃迁很可能成为复合机制下的

*射线激光谱线。同时，对上述能级间能否产生 *
射线激光进行了初步讨论。
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! 理论方法

在相对论多组态理论中，! 个电子原子或离子
体系的 "#$%&’()%()量为

"# $ !
!

% $ *
［ &"·’ (（# ) *）&! ( *)+,（ +%）］(

!
!

% , -
"+% ) "+- )* （*）

"，#分别为 -%.#,矢量和标量矩阵，’ 为宇称算符。
单电子的轨道在坐标表象中表示为

〈 "+ . /01〉$ *
+

’/0（ +） 201（ "+ 3 +）

%4/0（ +） 2) 01（ "+ 3 +( )） （!）
’/0（ +）为径向波函数大分量，4/0（ +）为小分量，

201（ "+ 3 +）为旋子球谐函数。

! 电子体系的组态状态函数 /01（/()2%3+.#’%()
0’#’4 1+),’%()）由单电子 -%.#,轨道组成的 !阶 0&#’4.
行列式的线性组合得到。由于组态相互作用，原子

态函数 501（5’($%, 0’#’4 1+),’%()）.$’56〉由具有
相同的 ’，5和6值的组态状态函数 /01 . ++’56〉线
性组合而得到，即

.$’56〉$ !7+ . ++’56〉
其中，7+ 为组态混合系数，’ 为宇称。
径向波函数大小分量可通过自洽场方法对系列

径向方程求解得到。同时还考虑了 6.%4’ 修正和
78-修正。
不可约张量代数与多极矩跃迁理论中单位时间

从#!"的自发跃迁几率定义为

8#!" $ !"%
［ -"］
［ -#］

-" 9 -#
*
! 9 )











*
!

!

)6"#
!

-"，-# 分别为上、下能态角动量，% 为能级间隔，
)6"# 为径向积分。
振子强度定义为

:"!# $
［ -#］8#!"
［ -"］!"%!

: 计算结果与讨论

采用量子力学理论的 ;<50=! 程序，选取了
* ;!! ;!，* ;!! ;!<，* ;!! ;: ;，* ;!!<: ;，* ;!! ;:<，
* ;!! ;:=，* ;!!<!，* ;!!<:=，* ;!!<>=，! ;!!<! 等 *9 个
电子组态，耦合出 ?: 个组态状态函数 /01，进而构
造 ?:个原子状态函数 501。
! !" 类铍离子等电子序列（" # $" % &$）禁戒跃迁
（"#$$$%&）"（% # ! % ’）’（"#$$$! (& ）(的光谱数
据

表 * 给 出 了 （* ;!!</=）*（/ @ : A >）B
（* ;!!<: )= ）9的能级间隔、自发跃迁系数和加权振子
强度。研究发现，*）对于（* ;!!<:=）* B（* ;!!<: )= ）9
单电子磁偶跃迁，能级间隔随着核电荷数 > 增加明
显增加，且离化度越高能级间隔增长得越快。自发跃

迁系数在低 > 值时很小，随着核电荷数 > 增加呈非
线性增大，跃迁系数变化范围为*9* ? *9C，在高 >值
元素它已与中性原子电偶极 @* 跃迁的值相当。例

如：

类别 过程 > $ !* > $ D!

@*
［D］ *;!!;!（*A9）B*;!!;!<（:’*） E C>!*>（F） D CE!E（D）

6* （*;!!<:=）* B（*;!!<: )= ）9 C G>?EF（*） EGC!D（C）

表 " 类铍离子（)# $" % &$）禁戒跃迁的能级间隔、自发跃迁系数、加权振子强度

*+,-. " /0.123 405.16+-7，78905+0.9:7 51+0745490 89774,4-454.7 +0; 97<4--+591 751.025=7 9> >91,4;;.0 51+0745490 >91 ?.@-4A. 4907

（* ;!!<:=）* B（* ;!!<: )= ）9 （* ;!!<>=）* B（* ;!!<: )= ）9
5’($%,
)+$H4.

8)4.3I
%)’4.J#& K ,$L *

6* ’.#)M%’%()
N(MM%H%&%’I K ML *

6* (,M%&&#’(.
M’.4)3’O

5’($%,
)+$H4.

8)4.3I
%)’4.J#& K ,$L *

6* ’.#)M%’%()
N(MM%H%&%’I K ML *

6* (,M%&&#’(.
M’.4)3’O

!* ?*?>D CG>?E（*） *G!F!（ L C） !* *C?*99! !G?:C（*） :GC!9（ L **）
!! ?>!CF *G9F!（!） *GF!!（ L C） !! *D?9C!: >G!F?（*） ?G9>*（ L **）
!: ?C*9F *G>CC（!） !G9:E（ L C） !: !*F*9*> FGDDD（*） FGC>9（ L **）
!> F99C> !G9*>（!） !G?*9（ L C） !> !:E!*D! *G*!>（!） EGD9C（ L *9）
!? F:!*9 !GFDD（!） :G9:E（ L C） !? !F*>!E? *GCFD（!） *G*F>（ L *9）
!F FF?>> :G?FC（!） :GF!:（ L C） !F !E?C!DC !GC:E（!） *G?9E（ L *9）
!C C9*9> >GFF!（!） >G!FF（ L C） !C :**!F!9 >G*FF（!） *GD:?（ L *9）
!E C:D*F FG9:F（!） >GDFD（ L C） !E :>!??:? FG!>>（!） !G>F:（ L *9）
!D CE99C CGC?E（!） ?GC:>（ L C） !D :F?!99C DG!!D（!） :G**!（ L *9）
:9 E>>E: DGD**（!） FG?F?（ L C） :9 :D>***: *G:>F（:） >GEF9（ L *9）
:* ECE>> *G!F9（:） CG>FC（ L C） :* >!:CC?* *GD>9（:） >GEF9（ L *9）
:! D!*D? *G?D?（:） EG>>:（ L C） :! >?>F9FC !GCF:（:） FG9*>（ L C）
:: DCF>? !G9*>（:） DG?9*（ L C） :: >EFF*D: :GED>（:） CG:DF（ L C）
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（续表）

（! !"""##）! $（! !"""# %# ）$ （! !"""%#）! $（! !"""# %# ）$
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%A %""<@$< %>#"@（%） #>@<$（ 8 @） %A !$?#$"A@ !><A$（?） A><<$（ 8 =）
%= "%%"$A ?>#"#（%） %>$!$（ 8 @） %= !!$"$%=@ ">%=#（?） <>!<?（ 8 =）
%< "?<<=! @>?%$（%） %>#?"（ 8 @） %< !!?""@#? #>!!%（?） !>$?%（ 8 =）
?$ "A@?A? =>$""（%） %>A!A（ 8 @） ?$ !"$#@?!$ #>==@（?） !>"$@（ 8 =）
?! "<%!A$ <>="#（%） ?>!$?（ 8 @） ?! !"?@"!@@ %>=A?（?） !>#A?（ 8 =）
?" #!"=$% !>"$$（?） ?>?!=（ 8 @） ?" !#$<<@%= ?><A$（?） !>?@%（ 8 =）
?# #""?"$ !>%@%（?） ?><?=（ 8 @） ?# !#@%<$!$ A>#?!（?） !>AA?（ 8 =）
?% #@A?<@ ">"#?（?） A>%#A（ 8 @） ?% !%""%%== <>$!%（?） ">$$A（ 8 =）
?? #<$#=% ">@<!（?） A><%%（ 8 @） ?? !%A<=?"# !>!$!（@） ">"@@（ 8 =）
?@ %!%%@@ #>"#@（?） =>%A%（ 8 @） ?@ !?#=%@%% !>##<（@） ">??!（ 8 =）
?A %#<=A? #>==@（?） <>$##（ 8 @） ?A !?<="<$" !>@"%（@） ">=@?（ 8 =）
?= %@@@@= %>@?<（?） <>@""（ 8 @） ?= !@?<%$A" !><@"（@） #>"!!（ 8 =）
?< %<%=<= ?>AA$（?） !>$"%（ 8 ?） ?< !A"!@$=# ">#@"（@） #>?<!（ 8 =）
@$ ?"%@"" @>@@?（?） !>$=<（ 8 ?） @$ !A=?!!#! ">=#%（@） %>$$=（ 8 =）
@" ?==A=" <>%A%（?） !>""<（ 8 ?） @" !<!?=%?" %>$%#（@） !><@?（ 8 =）
@# @"###@ !>!"@（@） !>#$%（ 8 ?） @# !<=#$=?A %>=$A（@） ?>?$<（ 8 =）
@% @?<@"" !>##=（@） !>#=#（ 8 ?） @% "$?!?=?@ ?>@<<（@） @>!$%（ 8 =）
@? @<@#$A !>#A<（@） !>#=$（ 8 ?） @? #!$$@%$$ @>A#=（@） @>A?!（ 8 =）
@@ A#A@%$ !>=A=（@） !>??"（ 8 ?） @@ "!<%#=<@ A><%@（@） A>%?%（ 8 =）
@A AA<?$" ">""$（@） !>@%#（ 8 ?） @A ""@%A$A# <>#%A（@） =>"!@（ 8 =）
@= ="##?A ">@"$（@） !>A#=（ 8 ?） @= "##=#!#@ !>$<@（A） <>$%#（ 8 =）
@< =@<"A$ #>$=A（@） !>=#A（ 8 ?） @< "%!#"!%A !>"=%（A） <><#<（ 8 =）
A$ <!A#!#% #>@#!（@） !><%!（ 8 ?） A$ "%=<%!<% !>%<<（A） !>$<!（ 8 A）
A! <@A??= #>=#%（@） !><A?（ 8 ?） A! "?@@<#%# !>A%A（A） !>!<?（ 8 A）
A" !$"$$A# %>?!<（@） ">$<#（ 8 ?） A" "@%?A?@= ">$#!（A） !>#$=（ 8 A）
A# !$A%<%# ?>#!A（@） ">"!A（ 8 ?） A# "A"?<#$% !>A@%（A） !>%#$（ 8 A）
A% !!#"#%$ @>"%?（@） ">#%@（ 8 ?） A% "=$A%"A# ">A"=（A） !>?@!（ 8 A）
A? !!<"$"! A>#"#（@） ">%=!（ 8 ?） A? "=<$"@=% #>!?#（A） !>A$"（ 8 A）
A@ !"?%#<< =>?A%（@） ">@"!（ 8 ?） A@ "<A%%@%= #>@#@（A） !>=?#（ 8 A）
AA !#!<%#< !>$$"（A） ">A@=（ 8 ?） AA #$@$$"$$ %>!=@（A） ">$!@（ 8 A）
A= !#=A"!? !>!@<（A） "><"!（ 8 ?） A= #!%@<%A% %>=!$（A） ">!<!（ 8 A）
A< !%?A="$ !>#@#（A） #>$=!（ 8 ?） A< #"#?"??A ?>?!A（A） ">#AA（ 8 A）
=$ !?!#!#% !>?=?（A） #>"%@（ 8 ?） =$ ##"%<?%# @>#!=（A） ">?A=（ 8 A）
=! !@$A=AA !>=%!（A） #>%!<（ 8 ?） =! #%!@$?=% A>""#（A） ">A<"（ 8 A）
=" !@=A%<" ">!#@（A） #>?<$（ 8 ?） =" #?$=??<! =>"%%（A） #>$"!（ 8 A）
=# !AA$"<% ">@"#（A） #>A@?（ 8 ?） =# #@$"%=@A <>#<?（A） #>"@@（ 8 A）
=< ""@=#A$ ?>=$#（A） ?>$A"（ 8 ?） =< %!=<#?<? !><<?（A） ?>!!"（ 8 A）
<$ "#A#$<@ @>@?A（A） ?>#!?（ 8 ?） <$ %"<#"%<% ">"?!（=） ?>%<"（ 8 A）
<! "%="#?$ A>@"=（A） ?>?@A（ 8 ?） <! #<=@%$!< ">?#@（=） ?>=<@（ 8 A）
<" "?<?"<@ =>A"<（A） ?>="<（ 8 ?） <" %?$??%"< ">=?%（=） @>#"?（ 8 A）
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注：（!）表示 !"!。

#）（! "###$$）! %（! "###% &$ ）"能级间的磁偶跃迁，相
关光谱数据的规律与（! "###%$）! &（! "###% &$ ）" 跃
迁规律大致一样，跃迁系数变化范围为 !"! ’ !"’，对
于高 ( 值元素也与中性原子电偶极 )! 跃迁的值相

当。%）由于主量子数的差异，在轻元素离子中!! *
!的自发跃迁系数比!! * "的自发跃迁系数小 (倍
左右，随着 ( 增大，!! * !的自发跃迁系数急剧增
大，在 ( * #)时!! * !的自发跃迁系数与!! * "
的值相当，( + #)的离子的跃迁几率比!! * "的大
!"倍左右。对于加权振子强度而言，在轻元素离子
中!! * !的值比!! * "的值小 % ’ $个量级，随着
( 增大!! * !的值缓慢增加，但仍然比!! * "的
值小 !"倍左右。这种规律可能是由于核电荷数的
增加，使得核的体积效应增大所致。

目前关于上述跃迁的光谱数据未见报道，只有

部分离子的（! "###%$）!能级的能量［!"］。表 #是能级

（! "###%$）!的能量理论计算结果与实验值、文献值
的比较。由表可知，*+,-.# 计算值与实验值一致，
并且普遍比相对论多体微扰（+/0.1）更接近实验
值。这主要是由于 +/0.1 采用“ 234567&8436”9:3;8&
<48=基计算电子组态的能量，没有充分考虑原子实
内的电子产生的相关能的影响。/>［!!］（! , (
?@A;7B:47）方法在计算能量修正时插入了 $个“屏蔽
常数”，其计算结果较 *+,-.# 的计算值更接近实验
值，*+,-.# 的计算结果与实验误差估计大约在
"C")#D，其原因在于：!）计算中选取有限个电子组
态，未能详尽地给出所有组态相互作用产生的关联

能，#）由不同的模型势引起的量子电动力学（E?9）
关联的不确定因素影响计算结果。但采用 *+,-.#

方法有四种离子（类铍钪、类铍钒、类铍镍、类铍铜）

的能量计算值比 />的结果更接近实验值。

表 !（"!!!"##）"相对于基态 "!!!!!（"$$）的能量（单位：%&’ "）

()*+, ! -.,/01,2 34（"!!!"##）" /,+)5,6 53 57, 0/38.6 25)5, "!!!!!（"$$）（1. %&’ "）

FG8H6;3 8I;3J6 *+,-.# /0.1- />. ?@A63:K67L;H 36BGHLB/

#! M###)N(（)N(） M##(#"M（%#"M） M##!"’%（!"’%） M###"""
## M’N(’’)（)’’)） M’N’!’$（!#!’$） M’N#)((（M)((） M’MM"""
#% N(M%%!)（ O ’(’!） N(M(N"#（ O M!)’） N(M!%NN（ O !"(#%） N(N!)""
#$ ’#’(N(（!"N("） ’#’’#!’（!%#!’） ’#’%N’$（’N’$） ’#N("""
#( )"$%M%(（!MM%(） )"$M!)$（!)!)$） )"$!M$%（!$M$%） )"#N"""
#M )’%N$NN（)$NN） )’$"!%(（!#!%(） )’%($("（N$("） )’#’"""
#N !"MMNNN$（MNN$） !"MN"(("（)(("） !"MM(N""（$N""） !"MM!"""
#’ !!(%(!""（!""） !!(%N))"（$))"） !!(%#)("（ O #"("） !!(%("""
#) !#$%))’#（ O !"!’） !#$$#))M（!))M） !#$%NN$"（ O %#M"） !#$$!"""
%" !%%’%"#! !%%’M!’% !%%’"MM"

注：（!）表示误差（理论计算值 & 实验值），-：参见文献［!"］，.：参见文献［!!］，/：参见文献［!"］。

表 # 从 "!!!!（"$$）复合到指定电子组态的速率系数（%&# 9 2）（%&’& : !;<< =,>）

()*+, # (35)+ 61,+,%5/3.1% /,%3&*1.)513. /)5, %3,441%1,.5 4/3& "!!!!（"$$）53 1.61%)5,6 25)5,2 )5 %&’& : !;<< =,>

P472:JG3;L:47 +684KQ:7;L:47
84622:8:67L P472:JG3;L:47 +684KQ:7;L:47

84622:8:67L P472:JG3;L:47 +684KQ:7;L:47
84622:8:67L

（! "###%$）! ! 0)#$（& !%） （! "###% &$ ）" # 0!M#（& #$） （! "###$$）! ! R’N（ O !$）

表 ? 类 @, A离子的 ("跃迁的光谱数据

()*+, ? BC,%5/3%3CD 6)5)8& 34 (" 5/).21513. 43/ @,E+1=, A

P472:JG3;L:47 S;T6H67JLI U 7K +62R U 7K 13;7B:L:47 A4BB:Q:H:LV U BO ! W8B:HH;L43 BL367JLI
（! "###%$）! %（! "###% &$ ）" )!% 0) ’NM 0(!( M 0#$(（M） # 0%$(（& (）
（! "###$$）! %（! "###% &$ ）" %(RMM’ %(R(’! #RN#’（’） !R(M!（ O N）

注：（!）表示 !"!。

# ;! 对 F射线激光工作物质的讨论 在高温低密度等离子体（"C! X 12 X !" =6Y，!

)(!#期 杨天丽 等：类铍离子（( * #! ’ )#）的 3!跃迁的 Z射线激光光谱的理论研究



! "#"$ %&’ (）中，双电子复合对建立和维持等离子体

的电离平衡以及对离子激发态布局起着主要作

用［)］。文献［$］中发现：在 *的类 +,离子的 -类双
电子复合即内壳层电子衰落（见下）中由 " !.. ! 复合
到（" !.."(#）"，（" !.."( $# ）#，

%&’（" !.. !）’ ($ !%（ &$"）’（" !.(/0 )*）"" #
（" !../0 )*）" ’ +!（, - (，1，) - )* - #，"，.）

（" !.."1#）"的总复合系数分别相差 ""，"#个量级，
从理论上基本实现了粒子数反转。

表 (给出了复合速率系数。实现 2射线激光的
另一个条件是有较大的增益。谱线的跃迁几率越大

增益越大。表 1给出类 34 *离子的 ." 跃迁的自

发跃迁系数、振子强度。其值已达到中性原子的电偶

极跃迁的数量级。说明类铍钨离子的（" !.."(#）" 与
（" !.."( $# ）#之间、（" !.."1#）" 与（" !.."( $# ）# 之间
可能产生 2射线激光。

1 结 论

文章采用多组态 5,67%89:%; 扩展平均能级
（<-598=>+）方法计算了类铍离子等电子序列（/
- ." 0 ?.）禁戒跃迁（" !..",#）"（, @ ( A 1）8
（" !.."( $# ）#的能级间隔、自发跃迁系数和加权振子
强度。结果表明：高离化度（&$ B"）离子激发态禁戒
跃迁的跃迁几率与中性原子的电偶极 1" 的跃迁几

率相当。特别是类铍钨离子的 ." 跃迁可能产生 2
射线激光谱线，此离子有望成为在双电子复合机制

下产生 2射线激光的工作物质。目前，复合机制下
禁戒跃迁 2射线激光研究还处于探索阶段，有待进

一步研究。
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