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摘 要：采用多组态相互作用方法及 Rayleigh—Ritz变分法，并考虑相对论修正、质量极化效应等， 

获得 了铍原子低激发态 ls 2s2p P。和 1 2p P高精度的相对论能量．同时还计算 了铍原子超精 

细结构常数，与其他理论和实验结果符合得很好． 
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近年来 ，随着高分辨率束泊技术和原子束磁共 

振技术 的 发 展 ，以及 许 多 理 论 方 法 的 广 泛 应 

用 ，类铍 四电子 系统 激发态 的能 级和超 精 细结 构研 

究越来越 引起 实 验 和理 论 工作 者 [1 ]的广 泛关 注 ． 

铍原子是四电子的复杂原子系统 ，电子关联效应十 

分复 杂．这种系统 的研 究对 发展 多 电子 原子 激 发态 

理论和阐明电子间的关联效 应等具有重要学术意 

义 ，并对等离子体理论 、天体物理及核聚变等领域 

均有重要应用价值．众所周知 ，原子能级的超精细 

结构 ，是原子 中的电子 和原 子 核 的电磁 多极矩 之 间 

的相互作 用引起 的．由于超 精 细结构 的理 论计算 对 

电子 间的关联效应 和相对论 效应 都 十分敏 感 ，因此 

通过对原子 能级超精 细结构 的研究 可以对各种 理论 

方法作出严格的检验．近年来 ，国际上该研究领域 

十分活跃，不断有新 的进展．例如 ，Cheng等[1]首 

先用 MCDF方法计算 了类铍 离子激发态 的能 量， 

Jonsson等[2 采用 MCHF方法 报导 了铍 原子低激发 

态 的超精 细结构 数据 等．但 是 ，据 我 们所 知 ，四 电 

子 系统 的能 级 和超 精 细 结构 的 实 验 和 理论 数据 甚 

少 ，有待 进一步开展 此项工作 ． 

在 LS表象中，四电子离子系统的基态波函数 

可表 示为 

(1，2，3，4)一A∑C )I2㈤· 

(R)Y (n)X ：， (1) 

式 中 A 为 反 对 称 化 算 符．径 向 部 分 波 函数 采 用 

Slater型 径 向波 函数 展 开．为简便 计 ，将 角 动量 波 

函数表示为：z( )一[(z ，z。)z 。，Z3]z 。。，厶．同样 ，自 

旋波函数也可表示为 X ：一[(s。，s )Sl2'S ] ，s ． 

对于每个 z(i)，均有一组不 同的非线性参数集 a ． 

非 相对 论能量 Eb由 Rayleigh--Ritz变分法 ，对非 线 

性参 数 以及线性参 数 C 变分 优化 能量 极小 得到． 

为了获得高精度 波函数 ，我们进 一步饱 和束 缚 函数 

空间 ，采用截 断变分方法 得 到能量 改进 量 AE 、，[ ， 

总的非相对 论能 量 为 E⋯ 一E +AE 、，．此 外 ，我 

们进一步考虑质量极化效应和相对论效应 ，相对 

论效应包括 P 项、Darwin项、电子与 电子相互作 

用 项和轨道 与轨道相互作 用项 ，获得 了高 精度 的相 

对 论能量值 ． 

对原子超 精细结构 的研究 ，通 常关 注的是超 精 

细结构的耦合及非耦合系数 ，在原子单位下，它们 

分别为 

a 一(LSLs l ：8r~83( ) 。( )l LSLs>， 
i= l 

(Fermi contact) (2) 

N 

a。d一 (LSLs l 2c5 ( )s。( )r7 l LSLS>， 
i= l 

(spin—dipolar) (3) 

N 

a =(LSLS l∑ z。(i) 。l LSLs>， 
i= l 

(orbita1) (4) 
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和 

N 

b 一(LSLS l∑2c (i)r7 I LSLS)， 
i= 1 

(electric quadrupole) (5) 

A，一争丽 · 
( ll Tn ll )， (6) 

A』_̈一争丽万 · 
( 一1 ll T ll )， (7) 

B，一2Q[万 )_ 
( ll T ll )， (8) 

这里 -是核磁矩 ． 

铍原子是 四电子复 杂原子 系统 ，各 电子 间关 联 

效应大．研究 铍原子 的能 级 和超 精 细结构 ，要 求选 

取质 量 最 好 的 波 函数．1 S 2s2p P。态 是 奇 字 称 ， 

可能的重要角动量系列应是[z。z z。z ]：Eoo(z一1)， 

z]，Eo1 z，z]，[11 z，z+1]，[o2 z+1，z+2]，[12／ 

+1，z+1]，[12 z+1，z+3]，E22 z+1，z+2]等． 

1 2p P 态是 偶宇 称 ，可 能 的重 要 角 动 量 系列 应 

是[z。z z。z ]：Eoo z，z]，Eo1 z，z+1]，[11 z，z]， 

[o2 z+1，z+1]，[11 z，z+2]，[o2 z+1，z+3]等． 

对这两种情 况 ，z的初 始值 为 1，最 大值 为 9，z> 9 

的 由于能 量贡献小于 0．5×10 atomic unit而被忽 

略．为确 保 所 有 重 要 的贡 献 都 包 含 在 本 征 波 函数 

中，我们进一步通过截断变分来饱和波函数空间． 

对于每 一组轨道角 动量 z ，z ，z。和 z ，都有几 种耦 

合方法 以获得总轨道 角动量．在铍原 子 ls 2s2P P。 

和 1 2户 P态 中 ，各 种对 能 量有 明显 贡献 的角 动 

量 自旋耦合分波较多 ，我们的波函数含有线性参数 

分别为 906个和 891个 ，角度 自旋 分波数分别为 48 

个和 47个 ．从表 1可 以看 出 ，我们计算所得 的相 对 

论 能 量 值 均 比其 它 理 论 值 更 低 更 好 ，比 Jonsson 

等 用 MCHF方法计算的 ls 2s2p P。和 1 2p 。P 

态 的 能 量 值 分 别 改 进 了 2 066 × 10 和 

1 1 63×10_。。atomic unit．与 实验 值 相 比较 ，Safro— 

nova等 使用 MBPT方 法得到 的 ls 2s2p P。和 1 s 

2P 。P态 的能 量 项 值误 差 分 别 为 6．2 和 2．6 ； 

而我们计算结果的误差仅分别为：0．3 和0．4 ， 

与实验结果更为符合．结果表明，我们选取的波 函 

数有足够高的精确度．在此基础上，我们对铍原子 

低激发态的超精细结构进行了研究 ，并与其它理论 

及实验值进行了对 比，超精细结构的非耦合系数和 

耦合系数的计算结果列于表 2和表 3中．由于要求 

实验高分辨率，理论计算高精度 ，据我们所知，四 

电子系统超精细结构数据仍很少 ，我们的计算结果 

对将来 的实验 和理论 工作将是有 意义的． 

表 1 铍原 子 低 激发 态 ls 2s2p po和 1 2p P的相 对 论能 量 ×10 atomic unit 

表 2 铍 原 子低 激 发 态 ls 2s2p P0和 1s 2p P的超 精细 结 构非 耦 合 系数 (atomic unit)’ 

* 计算 Q一0．05 3 0 b一0．0530×10—24 cm 2， ，=一1．177 492 rim，J=3／2 c ] 
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Energy and Hyperfine Structure Studies of 
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Abstract：The Rayleigh—Ritz variational method is used with a m ulticonfiguration—interaction function and 

restricted variation method to obtain the relativistic energies of ls 2s2p P。and ls 2p P in beryllium 。in— 

cluding the mass polarization and relativistic corrections． Hyperfine structure is also studied to compared 

with theoretical and experiment data in the literature． 
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