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计算原子跃迁几率的库仑近似的
BASIC 程序及其应用
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提要

本艾将计算原子跃迁几率的库仑近仙的 FORTRAN 程序改编成 BASIC 程序，井将其应用子对英

Ha 电子序列，类 Li 电子序列的报子强度的计算以及较重元素的原子跃迁几率的计算，并利用古来计算跃

迁的分支比.

一、 BASIC 程序

原子跃迁几率或振子强度的研究是原子和分子物理学、化学动力学、高超音速空气动力

学、物理力学、等离子体物理学、天体物理学等学科中十分重要的基础研究，其中库仑近似是

比较简便的口，230

这个计算方法曾被编成 FORrrRAN 语言的计算程序I810 本文把它改编成 BASIO 程

序，改编的目的是为了能适用国内广泛使用的 TP-803微处理机，此程序曾在美国的 HP-85

机上被试行过。

BASIO 程序是在 FORrrRAN 程序的基础上，稍加修改，使之变得更加简洁。其中，主

程序是由 FORrl'RAN 的主程序改编而成，对于于程序:波函数展开系数的计算，波函数的计

算， F-函数的计算也是由 FORTRAN 程序中相应的子程序改编来的，而计算 Racah 系数

的子程序是由文献[4J所列出的计算公式编成。在使用此程序时，只需输入以下十二个数，

它们是:元素名称('I1HE NAME OF THE ELEMENT); 库仑场下的电荷(ZET=Z， Z =l

为中性原子， Z=2 为一价离子)，原子的电离能(E(ION)); 原子实的轨道角动量量于数

(L (ION) );高、低能级的能量(ENERG (1) J ENERG (2) );高、低能级电子所处的轨道角量

子数(L (1) , L(2)); 商、低能级的总的轨道角动量量子数(V:POT(l) 、 LTOT(2)) 以及多重

态数(SMULT)j 等价电子数;部分亲缘系数的平方之积(EQUIV)。运算的结果将得到多

重线的总谱线强度(TOTAL 8TR); 振子强度(G骨OSOILL 8TR)和跃迂几率(G件A)，以及

不同 (J1J J2)组态下的振于强度(G骨F)和跃迁几率。如需整个程序，可与作者联系e

例 BI 3s 2S-3p 2po(在中心力场下)

收稿日期 1984年 7 月 3 日

原子实的电子组态 ls92s2 18 

Z=l 

E lOU = 66930 cm -1 L 10n = 0 
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E 1 =40040om-1 l1 =0 L1=0 

E 2 =48613cm-1 l2=1 L 2=1 

SMULT=2 EQUIV =1 

OSCILLATOR STRENGTH IN C口ULOMS APF'ROXI 问ATION
THE NAM~ OF THE ELEMENT;Ð ZET= 1 
E(ION)= 66930 /CM L(rON)~ 0 
ENERGC 1 )= 40040 ICM L( 1 )= 0 
ENERG{ 2 )= 4日613 /巳问 L( 2 ):::: 1 
WAVE LENTH= 11664.5 A 
N(l)= 2.02014 N(2)= 2.447凸5
EQUIV= 1 SMULT= 2 
Z*R INTEGRAL= 6.40217 fES= .78仍艺?
丁OTAL MULTI F'LET LINE STRENGTH= 81.9757 
G凉。SCILL STR= 2.13644 G来A= 1.04.336E+08 
SF' IN= .5 
Jl 

LT口T( 1 )= (1 

L.T口T( 2 )= 1 
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一、应用

利用库仑近似的 BASIC程序可以很方便地计算原子跃迁几率或振子强度，但由于库仑

近似本身具有局限性，它仅是前十个元素及其等电子序列的

计算结果与实验结果符合得甚好臼3。我们在此只作如下应用 0.'1

1. 类 He 电子序列

我们用库仓近似法计算从 He 到 Al 的类 He 离子的振 0.5 

子强度，并与 Wiese邸，创所得的结果相比较3 从曲线可以看

出:库仑近似所得的结果小于 Wiese 所得结果，但总变化趋 。.4
势是一致的(一…Wiese 曲线;→-库仑近似所得的曲线)。

2. 类 Li 等电子序列

我们对 Li-Ne 的类 Li 等电子元素的库仑近似计算与 叫，二一p;ii.-.....~.~

Wiesé5J 和 X(J法[7J 所得的结果进行了比较。由以上曲线可 . ~ 

以看出:库仑近似所得的值与 Wiese 值的差别大于 Xa 法与 024681012 

Wiese 的差别，这是不足为奇的。因为 X(f. 法只对 Li 及其等 图 1 类 He 等电子序列的

电子序列作专门性的研究。但很值得注意的是:在部二3P 振子强度曲线 嘈
』旷1日，.1 Vsclllator strengJ;n 

的跃迁中J Xa 出现了与 Wie剧变化不同的趋势，而库仑近似 马KJ…」ikeimeljdmh
却并未出现这个现象o S叫uence vs z 

类 He、类 Li 的等电子序列的跃迁几率在目前发展的短 一- Wiese; 一- Coulomb 

披长的激光器中有很重要的应用。尤其是 C、 Mg、 Al 的类 approximation 

HeJ 类 Li 的等电子序列，应用更为广泛，在这种情况下，库仑近似法比 Xa 法将更为有效。

3. 较重元素

我们可以利用库仑近似计算方法来大略地估计重元素振子的强度或跃迁几率及寿命。
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图 2 类 Li 等电子序列的振子强度

Fig. 2 Osci1lator strength of Li出ium晶like isoclectronic sequence vs g 

一- Wiese, -.- Coulomb approximation，一- X a approximation 

表 1 CdII 跃迁的库仓近似计算

Table 1 Coulomb approxi四ation calculation on Cd II transitions 

No. λ(Ã) 跃迁能级 g.A (108 S-l) 。y

1 3421.18 95383.63~124613.3 0.14093 0.02岳824

一2 25032.29 120618.48~124613.3 132.65 1250.9 

3 25627.095 120711.18~124613.3 2.7985x 102 2766 

是 160023.04 123988.39~124613 嘈 3 1.3089 504. 岳3

5 8248.845 112490.39~124613.3 0.021574 0.022093 

6 558H2 123972",1241ö1 1.58928 X 10-5 0.07451774 

7 17839.7 118546----124151 1.12082 5.36824 
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表 2 cu 1 跃迁的库仑近似计算
Table 2 Coulomb approximation calculation on Cu 1 transitÍons 

No. λ(A) 跃迁能费 gA(lOBS-l) g! 

1 2200.27 11202.565~56651.48 2.289 0.16677 

2 2230.78 11202.565 ,-.., ;)6029.95 1.肖112 0.13564 

一
3 2825.20 11202.565.-46598.出 5.0549 0.6072 

4 2962.03 11202.565 ,.....44963.223 14.559 1.9224 

产' 3064.299 n:.>15. 423~45879 .311 2.754 0.38918 

6 3274.898 。，...， 30535.302 3.0116 0.48609 

7 4022.76 30535.302 ,...,55387.668 0.84394 0.2056垂

4. Cd 11 的分支比和碰撞截面
由库仑近似的 BASIO 程序可以计算原子跃迁的分支比，应用于文献[8J 中，可以得到

Od+-He 碰撞的碰撞截面。

在文献 [8J 中，考虑中性原子束和惰性离子束交

叉入射时，产生反应:

A;+Bg 一一~ Ag+Bt十 LlE，

B~ 十 Bf 十 hvmno
式中 A 为惰性气体原子， B 为金属蒸气原子，乱响

分别表示基态的激发态J LJE 为能量亏损。

logσ 
61 ('a. 日. ) 

5 

4 

8 

2 

B手离子在刑→n 的电荷转移碰撞跃迁过程中 1

可得如下关系式 lmn/VmnC汇σRmn ， 式中 1mn 为光强， OL 
LIg(cm-2) 

Vm协为频率J Rmn 为分支比， σ为碰撞截胃。 图 3 碰撞截面与能量亏损的关系
Imn/vYIIl 由文献[町的实验结果给出 Rmn 由库 Fig. 3 Charge transfer cross section v. 

仑近似的 BASIO 程序得到，因此可以计算出 σ值 energy defect for He+ 一 Cd collision 

即碰撞截面。我们以能量亏损 fJE 作tEf民标，以 logσ 值为纵坐标，可得到以上的曲线，这个

结果有待于作进一步的研究。

作者感谢r:L'refftz 恃士提供了计算库仑近似的 FORr:L'RAN 程序.
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BASIC program of CouIomb approximation for the caIculation 

of atomic transition probabiIity and its application 

ZHANG TING.JIAN锯 AND LIN FUCHENG 

(Shanghai lnstitute oj Opt化's a'!lå 11'.仰 Mechanics， Academia Sinica) 

(Rec8ived 3 J uly 1984) 

Abstract 

A BASIO program of Coulo皿b approxi皿ation for the calculation of atomic 

transition probability based on Trefftz's FORTRAN program is given. It is used to 

ca1cu1a te t.he oscilla tor strength of Helium -like and Li也ium~1ike isoelectronic seq uences 

for 由e first 也en e1eme丑ts. Oscillator stre丑gth a丑d 古ranst古ion probability for heavier 

elements Ou 1 and Od 11, which are important in laser application, are tabula也ed.

Rranching ratio of 80me 主ransitio丑s for Od II is calcula ted 古o obtai且也he charge transfer 

cross 脏的ion for Cd-He II collision. 




