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量子数亏损规律的研究
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摘要:将全实加关联(FCPC)方法与单通道量子数亏损理论相结合,计算了类锂Cu26+ 离子1s2np(2≤n≤9)
态的能量值和量子数亏损,所得计算结果与文献[9]的实验数据高度符合.将利用半经验方法计算所得的电离

能与FCPC方法计算的结果进行比较,两种方法计算结果非常接近,说明半经验方法所确定的能量值也具有

较高的精度.
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ResearchontheenergiesofLi-likeCu26+ion1s2npstatesand
theregularityofthequantumdefects
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Abstract:Thefull-corepluscorrelation(FCPC)methodiscombinedwithsinglechannelquantumdefecttheo-
rytocalculatedtheenergiesandthequantumdefectsof1s2np(2≤n≤9)statesofLi-linkCu26+ion,thecalcu-
latedresultsareingoodagreementwiththeexperimentaldataofthelaterature[9].Theresultsobtainedby
semi-empiricalmethodarecomparedwiththosehighprecisionresultsbyFCPCmethod.Twomethodsofcal-
culationresultareveryclose,whichindicatesthattheenergyvaluedeterminedbythesemi-empiricalmethod
alsohashigherprecision.
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  高离化态原子是指当带电粒子(电子、离子)

或强光与原子相互作用时,可以将较重原子核外

的电子大量剥离,产生高次离化的原子.实验室等

离子体、惯性约束聚变过程、激光等离子体以及强

激光同物质相互作用的过程中都会产生大量的高

离化态原子.近年来,高离化态原子体系能级结构

的理论和实验研究一直是许多科技工作者重点关

注的课题之一[1-4],但迄今为止,有关高离化态原

子体系的实验数据仍不尽人意,许多情况下还必

须依靠准确可靠的理论预言[5-6].类锂离子体系是

高离化态原子中除了类氦离子体系之外最简单的

多电子体系,由于其特殊的“原子实+价电子”结

构,且原子实与价电子的关联效应较强,因此该体

系成为许多科研工作者研究多电子体系内部结构

及其特性的重要原子体系,并将类锂离子体系性

质的计算作为检验其理论方法的一个标准[7].本

文利用全实加关联(FCPC)方法[8]计算了类锂

Cu26+离子1s2np(2≤n≤9)态的能量值,并将计
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算所得的能量值作为输入,应用单通道量子数亏

损理论计算了类锂离子体系量子数亏损,分析了

量子数亏损随主量子数的变化规律.目前,关于高

主量子数类锂离子的实验数据较少,所以希望本

文研究的理论结果能为相关的研究工作提供有价

值的参考.

1 理论方法

原子电离能一般定义为:从原子基层剥离一

个电子,形成一个由处于基态的离子与一个自由

电子组成的系统所需的能量.对于类锂离子里德

堡序列任意激发态,体系的电离能等于体系的总

能量与原子实能量之差:

EIP(1s2np)=Etot(1s21s)-Etot(1s2np),

(1)

类锂离子体系总能量的计算方法参见文献[8].
依据单通道量子数亏损理论,设原子序数为

Z,电子数为 N,价电子主量子数为n,则类锂

Cu26+离子体系的电离能与量子数亏损之间有如

下的关系式:

EIP(1s2nl)= z2
2n*2=

(Z-N+1)2
2(n-μn)2

, (2)

其中z为有效核电荷数,z=Z-N+1,n*为有效

量子数,μnl 为量子数亏损.将FCPC方法计算所

得的电离能代入到式(2),可以求得类锂Cu26+ 离

子1s2np(2≤n≤9)态对应的量子数亏损.
对于类锂离子里德堡序列高激发态的情况,

由于量子数亏损随着主量子数的增加变化越来越

缓慢,当主量子数较大时,量子数亏损趋于一个常

数,所以可以应用半经验方法,将能量的表达式以

半经验参数的形式给出:

μn =μ0+h1E+h2E2, (3)

其中μ0,h1,h2 是由FCPC方法所得到的Cu26+ 离

子1s2np(2≤n≤9)序列最低3个组态的能级值

确定的半经验参数.在利用半经验方法的计算过

程中,首先将电离阈处的量子数亏损μ0 作为输入

代到式(2),计算出一个能量值E,然后把得到的

E和已经确定的μ0,h1,h2代入到公式(3),就可以

得到一个新的量子数亏损μn.如此反复迭代几次

后就可以得到一个完全一致的能量值,即本文需

要的利用半经验方法计算所得类锂离子任意激发

态的能量值.

2 结果与讨论

本文应用FCPC方法计算类锂 Cu26+ 离子

1s2np(2≤n≤9)态的总能量;利用公式(1)计算

体系对应的电离能;将电离能作为输入,通过公式

(2)计算类锂Cu26+离子1s2np(2≤n≤9)较高激

发态的量子数亏损.计算结果及实验数据见表1,

本文的计算结果和文献[9]的实验结果均采用原

子单位(a.u.),其中Etot(thiswork)表示本文利用

FCPC方法计算所得的总能量,Etot(exp)表示总

能量的实验值,EIP(thiswork)表示本文利用

FCPC方法计算所得的电离能,EIP(exp)表示电

离能的实验值.由表1中的数据可以看出,本文的

计算结果与文献[9]的实验数据符合得很好.以

1s24p态的总能量和电离能为例,本文的计算结

果与实验数据比较,相对误差在0.01%以内,说

明FCPC方法对类锂Cu26+离子1s2np(2≤n≤9)

态能量的计算具有非常高的精度.表1中μ表示

类锂Cu26+离子1s2np态对应的量子数亏损,对于

同一里德堡序列,随着主量子数n的增加,量子数

亏损μ随着能量的变化越来越缓慢.从图1可以直

观地看出量子数亏损随着主量子数变化的趋势,

当n→∞时,μ趋于定值.表2给出了Cu26+离子

1s2np态关于公式(3)的展开系数.利用半经验方

法计算出的Cu26+离子1s2np(5≤n≤9)态的电离

能见表3.将利用半经验方法得到的结果与FCPC
方法所得的高精度理论结果进行比较,从表3中

可以看出两种方法得到的结果很接近,一般情况

下能符合到4或5位有效数字.以1s26p态为例,

用FCPC方法得到的高精度结果为10.186349,

用半经验方法得到的结果是10.189145,二者符

合到小数点后第3位.FCPC方法是一种从头计

算方法,它在计算核电荷数较大的类锂体系低激

发态能级结构时具有很高的精度;在半经验方法

的计算中,它的能量表达式以半经验参数的形式

给出,而半经验参数精度的确定依赖于FCPC方

法所确定的低激发态的准确度.以上说明,由半经

验方法得到的类锂体系的高激发态能级结构同样

具有较高的精度.
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表1 Cu26+ 离子1s2np态的总能量、电离能及对应的量子数亏损(ina.u.)

激发态 Etot(thiswork) Etot(exp)[9] EIP(thiswork) EIP(exp)[9] μ
1s22p -924.19180105 -924.0730 92.34064386 92.43636000 0.01391
1s23p -872.77626736 -872.6049 40.92511017 40.96831800 0.01630
1s24p -854.82426382 -854.6429 22.97310663 23.00631800 0.01751
1s25p -846.53426512 -846.3472 14.68310793 14.71055200 0.01823
1s26p -842.03750607 10.18634888 0.01871
1s27p -839.32941224 7.47825505 0.01907
1s28p -837.57336205 5.72220486 0.01934
1s29p -836.37051531 4.51935812 0.01967

图1 Cu26+ 离子1s2np态量子数亏损

     随主量子数n的变化规律

表2 Cu26+ 离子1s2np态量子数亏损的能量展开系数

激发态 μ0 h1 h2

1s2np 0.01934195 -0.000086671 0.0000003016

表3 FCPC方法与半经验方法计算所得的电离能(ina.u.)

计算方法
电离能

1s25p 1s26p 1s27p 1s28p 1s29p
FCPC方法 14.683108 10.186349 7.4782551 5.7222049 4.5193581
半经验方法 14.689895 10.189145 7.4793785 5.7226035 4.5192125

3 结论

本文利用FCPC方法计算了类锂Cu26+离子

1s2np(2≤n≤9)态的总能量和电离能,得到的计

算结果与文献[9]的实验数据高度符合,说明应用

FCPC方法计算所得的类锂离子能量值具有很高

的精度.将FCPC方法与单通道量子数亏损理论

相结合,计算了类锂Cu26+离子1s2np(2≤n≤9)

态的量子数亏损,结果表明,随着主量子数的增加,

量子数亏损随能量的变化越来越缓慢.比较半经验

方法与FCPC方法计算所得的电离能,两种方法所

得结果非常接近,说明在计算能量时应用半经验方

法同样具有较高的精度,从而可以可靠的预言该

离子在第一电离阈以下任意激发态的能量.
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