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摘?要?根据非相对论加相对论修正的原子能量表达式!结合实验能级拟合方法计算 <;原
子的精细结构能级# 对于基组态(Q2)".HH3$ 的能级!通过对比不同拟合计算结果与实验值!得
到各参量对能级的影响规律# 对于奇宇称组态 ".HH3HW n".GG:H3$ 的能级!利用 $$ 条实验能
级!得到 #!" 条已知能级较精确的拟合计算值# 对于偶宇称组态 ".HH3$ n".HG:H3n".HH3&3的
能级!利用 #& 条实验能级!得到 HG 条已知能级较精确的计算值# 最后!标识了 G 条高激发态
偶宇称 ".H& &Z’H3&3GZ[&[m# jG’谱项能级#
关键词?<;原子$ 精细结构能级$ 拟合计算方法
中图分类号!%GH$J! n#??文献标志码!8??62.%#%J&G$!KL>033+>$%FGCH#!"J$%#&J%#J%%!

V"32431.0#,#$#,;-.-2/3$34%; ,3:3,-/241"3/.$3-14(01(432/?7\

\R/M7(+PD0+# ‘8e)-(+P# MNI/b)5,+P# i/e0d70
!3$%%*8*$&’()*1,(%.!",*-"*(-5 XK)$Q;%*")1$-,"A*"#-$%$82# /-,0*1.,)2$&3#,-*.*4"(5*+2$&!",*-"*.# 6*,7,-8 #%%%"F# 3#,-("

>5-14#01?R+ 4703S(*U# 472.0+234*)94)*2(.<;RS,39,-9)-,42: S047 4722DW2*0;2+4,-.0440+P
;247(:# S7097 03T,32: (+ 472+(+C*2-,40103409,4(;092+2*P52DW*2330(+3S047 472*2-,40103409
9(**2940(+>b(*472P*()+: 9(+.0P)*,40(+ &Q2’".HH3$# 472*23)-43(.:0..2*2+4.0440+PW*(92:)*23,*2
9(;W,*2: S047 4722DW2*0;2+4,-:,4,# ,+: 4722..2943(.1,*0()3W,*,;242*3(+ 4722+2*P5-212-3,*2
,+,-5d2:>b(*(:: W,*0459(+.0P)*,40(+3".HH3HW n".GG:H3$# 472#!" ,99)*,42U+(S+ 2+2*P5-212-3
,*2(T4,0+2: T5)30+P$$ .0442: 2DW2*0;2+4,-2+2*P5-212-3>b(*212+ W,*0459(+.0P)*,40(+3".HH3$ n
".HG:H3n".HH3&3# 472HG ,99)*,42U+(S+ 2+2*P5-212-3,*2(T4,0+2: T5)30+P#& .0442: 2DW2*0;2+4,-
:,4,>b01270P7C-50+P-212-3,*2,330P+2: 4(212+CW,*045".H! &Z"H3&3GZ[![m# ]G">
G3;8246-?<;R% .0+234*)94)*22+2*P5-212-3% .0440+P;247(:

??镧系元素光谱的研究不仅对原子物理学-天
体物理学-等离子体物理学等学科的发展具有重
大意义#而且在一些技术领域#如生物医学分析-
细胞成像-节能冷光灯等也有着广泛的应用&#’ (

<;原子是一种典型的镧系原子#其基组态为
&Q2’".HH3$#价壳层有 H 个 .电子#使得 <;原子
的能级结构非常复杂#图 # 依据美国国家标准与
技术研究院!@R<g"评估的 <;原子能级数据&$’ #
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给出基组态&Q2’ ".HH3$#奇宇称激发组态&Q2’
".HH3HW-".GG:H3$-".GG:$H3-".HG:HW以及偶宇称激
发组态 &Q2’ ".HG:H3-".HH3&3的能级范围分布(
图中标记012的#表示能级的谱项标识尚未确定(

图 BH?7原子能级分布
L.%*BH?0"3732/3$34%; ,3:3,-/24?7\

H

近年来#随着多步激光激发以及探测技术的
发展#对于 <;这样的复杂原子体系的光谱测量
也取得了重大进展&!C#!’ ( 例如$M7,(等&##’利用双
色三步激发和光电离探测技术#系统研究 <;原
子 !% %"% j!Z %HG 9;]#范围内的偶宇称能级#不
仅确定了 #FZ 条激发态能级位置#还确定了它们
的总角动量[值%杨騄等&#!’利用三色多步激发和
光电离探测技术#系统研究 <;原子 "" ""!JG j
"G G##JZ 9;]#范围内的奇宇称能级#获得 #F" 条
激发态的能级位置#并确定了其中 ##% 条能级的
总角动量[值( 但目前对于这些能级-光谱数据
的标识-分析的工作还很缺乏(

由于复杂的电子关联效应&#"’ #<;原子能级
的理论研究进展较慢( Y(*321&#G’利用相对论组态
相互作用方法#计算基组态 ".HH3$&Z[![m% jH"#
奇宇称激发组态 ".HH3HW FL[![m% j""-

FZ[![m
##$"以及偶宇称激发组态 ".HG:H3FU[![m# j
G"-FF[![m$#!"共 $# 条谱线的能级( 其中#基
组态的能级相对误差小于 F!#但激发组态的能
级相对误差大于 #"!#绝对误差大于 # H%% 9;]#(
最近#M7()等&#"’不仅考虑价电子间的关联#还加
入原子实!9(*2"电子 ]价电子#甚至原子实电子
间的关联效应来提高能级的计算精度( 以实验值
为 #! FFFJG 9;]# &$’ 的能级 ".HH3HW FL# 为例#
Y(*321&#G’的计算值比实验值低 $ "HHJG 9;]##
M7()等&#"’考虑上述电子关联效应#包含 ##! $!#
个组态波函数时#计算值比实验值低 F#$JG 9;]#%
考虑 $F# HZF 个组态波函数后#计算值比实验值
仅高 $HGJG 9;]#( 与文献&#G’的工作相比#M7()

等&#"’的能级计算精度有了显著提高#但需要包含
的组态波函数数目非常大#只能处理 <;原子的
低激发态能级#要对 <;原子能级进行系统的理
论研究非常困难(

对复杂原子体系的大量能级进行系统的精确
计算#一种可行的方案是采用半经验的计算方
法&#HC#&’ ( 例如#Y2404&#H’利用实验能级拟合计算方
法!简称拟合计算方法"成功地分析 /原子 % j
$" %%% 9;]#范围内的 #GG 条能级#他们仅考虑了
G.!H:&3$ 和 G.!H:$&3两个组态的能级#计算结果
与实验值的平均偏差只有 G! 9;]#( 本文采用拟
合计算方法#对 <;原子精细结构能级进行系统
的理论研究(

BH理论方法
根据原子能量表达式#结合实验能级的拟合

计算方法#是一种半经验的方法( 该方法通过优
化精细结构参量#使能级计算值与选取的实验值
之间的平均偏差最小#从而得到所需的能级计算
值( 对于复杂原子体系#在 a5:T2*P原子单位制
下#非相对论加相对论修正的N,;0-4(+0,+量为

U<9+
,
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,9+

,
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其中$第 # 项为电子的动能项#第 $ 项为核与电子
间的库仑相互作用势能项#第 ! 项为电子与电子
的库仑能项#第 " 项是通过相对论修正引入的自
旋]轨道相互作用项(

理论上求解薛定谔方程
U%<;%# !$"

就能得到原子能级以及对应的原子波函数( 拟合
计算方法依据 <-,42*C6(+:(+ 理论#将未知原子波
函数 .@用一组已知的正交归一化的基函数 .Y
!可用N,*4*22Cb(9U等方法计算得到"展开$

%@ <+
Y
N@Y%YE !!"

通过求解矩阵方程$
!"@ <#@"@E !""

得到原子波函数(
对于轨道 -,%,上电子占据数为 P,的单组态

!-#%#"
P#!-$%$"

P$+!-R%R"
PR#它的 N,;0-C4(+0,+ 量

的矩阵元为

!(Y <((Y;,1H+
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其中$;,1为组态平均能#Z@!%7%7" 为同科电子间
<-,42*直接积分# Z@!%,%7" 为非同科电子间 <-,42*
直接积分#L@!%,%7" 为非同科电子间 <-,42*交换积
分#/7是与自旋 ]轨道相互作用有关的径向积
分(&-8-5是对应的角系数#它们只与相关波函数
的角动量有关# 是解析函数(Z@!%7%7"-Z

@!%,%7"-
L@!%,%7"-/7都只与电子自旋]轨道波函数

0,!1," <
#
1,
:-,%,!1,"N%,+,!1,#0,"$+.,!!,\" !H"

径向部分 #
1,
:-,%,!1," 有关# 而系数 &@!%7%7"-

&@!%,%7"-8@!%,%7"-57都只与角向部分 N%,+,!1,#0,"
有关#都是解析的#$+.,!!,\" 为电子自旋部分(拟

合计算方法中# 将式 !G" 中的 ;,1-Z
@!%7%7"-

Z@!%,%7"-L
@!%,%7" 以及/7这些径向积分项视为可

变参量#通过优化这些参量#使得能级计算值和实
验值的平均偏差最小#从而计算得到原子能级和
式!!"中原子波函数的展开系数N@Y(

拟合计算的精确度用平均偏差

]< +
B

,
!;,9A," $( )TB #T$ !&"

来衡量#其中A,为能级的实验值#;,为计算值#B
为所有!包括选取和没选择"的实验能级!样点"
数目( 更详细介绍见文献&#Z’第 #$ 章(

上述方法可以通过6(S,+程序包&#Z’来实现(
该程序包括 a6@-a6@$-a6O-a6B等 " 个模块#
其中 a6B可用于能级的拟合计算( $%#$ 年#
X*,;0:,&#F’发展了该程序#可以处理包含 &- !- o
""电子占据的组态( 本文利用 X*,;0:,程序包#
对 <;原子的基态和激发态精细结构能级进行系
统的理论研究(

@H?7原子精细结构能级拟合计算
结果与讨论
??我们首先研究 <;原子基组态&Q2’".HH3$ 的
能级结构#得到参量与能级之间的关系#然后将这
种规律应用于奇宇称组态 ".HH3HW n".GG:H3$ 以及
偶宇称组态 ".HH3$ n".HG:H3n".HH3&3能级的拟合
计算(
@IBH基组态 E/KK-@ 的能级拟合计算

VQ!耦合表象下#<;原子基组态 ".HH3$ 的态

函数%Y可以表示为 .H(V![’3#其中 ( 是为了区
别同科电子允许的谱项中具有相同 V-!值的谱项
而引入的附加量子数#N,;0-4(+0,+ 量的矩阵元表
达式为

4%YDU%YG3 <(YYG;,1H&$!&&"Z
$!&&" H

&"!&&"Z"!&&" H&H!&&"ZH!&&" H5&/!&"E !Z"
其中参量Z@!&&" 的系数

&@!&&" <(7&@!V#!#(#(G"E !F"
(7表示只有当%Y和%YG除附加量子数 (和 (G外其
他量子数都对应相等时#&@!&&" 才不为 %#且&@!&&"
的值仅与量子数 V- !-(和 (G有关(参量/!&"的系
数 5&可简写为

5&<([’#[G’G5&!(#V#!#(G#VG#!G#["E !#%"
其中([’#[G’G表示只有当%Y和%YG的量子数[-’和
[G-’G对应相等时#5&才不为 %#且 5&的值与量子
数 (#V#!#(G#VG#!G#[都有关(;,1的系数只有当%Y
和%YG的所有量子数都对应相等时#才为 ##否则
为 %( 依据 ".HH3$ 组态各参量系数的特征#如果
只考虑 N,;0-4(+0,+ 矩阵主对角元项对能级精细
结构的影响#可以得出以下结论$参量 /!&" 影响
同一对称块的能级的相对大小#对称块是指 VQ!
耦合表象下态函数只有总角动量 [不同的态#如
<;原子基组态 ".HH3$ 中谱项为&Z[![m% jH"的
能级属于同一对称块%参量 Z@!&&" 影响不同对称
块能级的相对大小%而参量 ;,1影响所有能级的
绝对大小(

利用拟合计算方法得到精确的原子结构#最
重要的是选择实验能级和优化参量(

首先#我们对 ".HH3$&Z[对称块能级进行拟合
计算( 表 # 给出选择不同能级实验值-优化不同
参量的计算结果( 为减少参量自由度#类似文献
&$%’#拟合#到$都优化了参量 ;,1-Z

@!&&" 和
/!&"#其中 Z@!&&" 表示拟合计算过程中# 保持
Z$!&&" Ẑ"!&&" ẐH!&&" 的比例关系不变( 拟合
#到%中Z$!&&" Ẑ"!&&" ẐH!&&" 的比值由程序
利用从头算方法!(Y,-,),$"直接计算得到#而拟合
R=中的比值来源于氢原子的 ".轨道波函数积
分&$%C$#’ ( 对比表 # 中拟合#-&和%的结果# 可
以看出&Z% ]H这 & 条能级拟合计算值与实验值的
平均偏差]# 明显小于从头算!(Y,-,)$"的结果#
且]# 随着选取的能级实验值的数目增加而减少(

对比拟合%和$可以发现 Z$!&&" ^Z"!&&" ^
ZH!&&" 的比值的选取#对平均偏差 ]# 的影响较

&#
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小#我们用从头算的计算精度与 6(+S,5&$%’的在
同一量级上( 拟合’将所有参量都设为自由可变
量#对比拟合%-$#可以发现不固定 Z$!&&"-

Z"!&&" 和ZH!&&" 间的比值#拟合计算结果更接近
实验值(拟合’的平均偏差]# 比6(+S,5

&$%’的小
了约一个数量级(

表 BH实验"从头算及包含基组态 E/KK-@# C$%$拟合计算能级
V#5,3BHL.$3-14(01(43-/241"3%42($602$/.%(4#1.2$-/4273SR34.73$1% &’ ()(*(+ 0#,0(,#1.2$-% #$6

/.11.$% 0#,0(,#1.2$-/24E/KK-@# C$%$02$/.%(4#1.2$- 9;]#?

g2*; BDW>&$’ (Y,-,),$ b04# b04& b04% b04$ 6(+S,5&$%’ b04’
&Z% ??%J%% ??%J% ??%J%" ??%J"" ??#JZ" ??#J#" ??%J%% ??%J%"
&Z# $F$JGZ !H!JH $F$JH" $F$J%" $F#J&" $F#JF" $F#J!F $F$JH"
&Z$ Z##JF$ # %%%JG Z##JF" Z##J&" Z#%J#" Z#%JZ" Z#$J#! Z##JF"
&Z! # "ZFJGG # Z#ZJF # "Z&J" # "F%J#" # "ZFJ%" # "ZFJ!" # "F%J$Z # "ZFJG"
&Z" $ $&!J%F $ &G%JZ $ $H"J" $ $&$JZ" $ $&"J"" $ $&!JF" $ $&"JZ# $ $&!J$"
&ZG ! #$GJ"H ! &"FJ% ! #%!JF ! #$%JZ ! #$&J!" ! #$HJG" ! #$HJ&$ ! #$GJ""
&ZH " %$%JHH " &&FJZ ! F&&JZ " %%GJG " %#FJ$" " %#FJZ" " %$%JH& " %$%J&"

]# "!&JF #ZJ" HJ% #JG %JF %JF& %J#
GF% #G F$FJ% #" $"GJ$ #" H&%J% #G %$$JH #" ZF!JZ #" Z"GJG
GF# #G F#"JGG #& G#%J" #G G!#J$ #G FGGJH #H !%!JH #H #ZZJH #H $#&J#
GF$ #& ZH"J$F #F Z#!J# #& ""HJH #& ZZ!J" #Z $!HJ& #Z #$"JH #Z #&ZJF
GF! $% #FGJ&H $$ GG$JF #F &G$J! $% $#$J& $% GZ%J% $% "GZJ$ $% "H!J#
GF" $G HZGJ! $$ "#GJ% $$ F#"J! $! !##J" $! #!ZJ! $! %#%J%
]$ # FF#J& "#GJH $&JF !Z$J% $HGJ& $FGJG

??注$带"的数据拟合了能级的实验值#拟合#C$优化了参量;,1-Z@!&&"及/!&"# Z@!&&"表示计算中保持Z$!&&" Ẑ"!&&" ẐH!&&" 比

例不变$其中拟合#C%中比例由从头算!(Y,-,),$"方法得到#而拟合$中比例来源于氢原子的 ".轨道波函数积分( 拟合’同时优化了

;,1-Z$!&&"-Z"!&&"-ZH!&&" 及/!&"(参量]# 表示&Z%9H 这 & 条能级计算值与实验值的平均偏差#]$ 表示GF#9! 这 ! 条能级的平均偏差(

??表 # 中基组态 ".HH3$GF# ]$这 ! 条能级!有实
验数据"的平均偏差 ]$ 的拟合计算值也明显小
于从头算计算值%但]$ 的值都大于 ]##这是由于
我们没有选择 ".HH3$GF[对称块中的能级%因此 ]$
与&Z[实验值的能级的选取以及拟合方式也没有
明确的规律(

由N,;0-4(+0,+矩阵元表达式( 式!Z"可知#
参量 ;,1-Z

@!&&"!@<$-"-H" 和 /!&" 对基组态
".HH3$ 能级的影响不同( 只拟合&Z[对称块的能
级#可以有效地修正该对称块间的能级相对值#但
对不同对称块!如GF["间能级相对值的修正相对
有限( 以拟合#为例#虽然 ".HH3$GF# ]!这 ! 条能

级的计算值都比实验值小 "%% 9;]#左右#但是能
级间隙的计算值与实验值很接近#GF$ 和

GF#-
GF!

和GF$ 的能级差的计算值分别为 # F#GJ" 9;
]#和

$ !%GJ& 9;]##对应的实验值分别为 # F"FJ& 9;]#

和 $ !!#JG 9;]#( 参量/!&"影响同一对称块能级
的相对大小#因此表 $ 中不同拟合计算得到参量
/!&"的值变化不大#最小值为 # %"HJ$ 9;]##最大
值为 # %HFJ% 9;]##而其他参量值的变化相对较
大( 另外#从表 $ 中可以发现参量;,1和Z

@!&&"!@
<$-"-H" 间存在负相关关系#;,1随着 Z

@!&&" 的
增大!减少" 而减小 !增大"( 这是因为 ;,1和
Z@!&&"!@<$-"-H" 都影响能级的绝对值(

表 @H从头算以及包含基组态 E/KK-@# C$%$拟合计算的参量值
V#5,3@HW#4#73134-.$&’ ()(*(+ 0#,0(,#1.2$-#$66.//343$1/.11.$% 0#,0(,#1.2$- 9;]#?

Y,*,;242*3 (Y,-,),$ b04# b04& b04% b04$ 6(+S,5&$%’ b04’
;,1 ??%J% ]& "G$JF ]H %"$J" ]" F%$JZ ]Z !$&J$ ]#G "!$J$
Z$!&&" F% &&GJF Z% !F!J" Z$ G"#J% Z" $ZZJ$ &H #HFJ# &G G#HJZ GZ %"ZJ#
Z"!&&" GH &F$J$ G% $FHJH G# H"%J$ G$ &!!J! G% ZF!J! G% "G&J" G% ZG&JZ
ZH!&&" "% Z#$J% !H #""J# !& #%FJ& !& ZFGJ$ !& HG#J# !& !$ZJ& !G H!#JZ
/!&" # $"FJG # %"HJ$ # %GGJ! # %H%J! # %H!J% # %H$J! # %HFJ%

??注$6(+S,5&$%’没有给出参量;,1的值(

??下面我们对基组态 ".HH3$&Z[和
GF[两个对称

块的能级同时进行拟合计算( 表 ! 给出选取不同
能级的实验值-优化不同参量的计算结果( 与上

面的计算类似#拟合(到)优化了参量 ;,1-
Z@!&&" 和/!&"#拟合(到*中Z$!&&"pZ"!&&"pZH

!&&"的比值由从头算方法!(Y,-,),$"得到#而拟合

Z#
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)中的比值来源于氢原子的 ".轨道波函数&$#’积
分( 对比拟合(到*的计算结果可以发现$随着
拟合能级数目的增加#平均偏差 ]#和 ]$ 都趋向
于变小( 对比拟合&)和)可以发现它们的计算
精度相当#Z$!&&"pZ"!&&"pZH!&&"的比值对平均偏
差]# 和 ]$ 的影响较小( 拟合&)的 ]# 比拟合

)的]# 只大 #J# 9;
]##而 ]$ 只小 %JZ 9;

]#( 拟
合+和,将所有参量都设为自由可变量# 与拟合
RRQ-*和拟合)比较可以发现$增加参量自由度
可以提高能级的计算精度#但未拟合实验值的能
级的计算精度并不一定提高( 例如#表 ! 中拟合
)的]# 比拟合RRQ的小#但是]$ 变大了(

表 DH实验及包含基组态 E/KK-@# C$%%
J,%$拟合计算能级

V#5,3DHL.$3-14(01(43-/241"3%42($602$/.%(4#1.2$-/4273SR34.73$1#$6
/.11.$% 0#,0(,#1.2$-/24E/KK-@# C$%%

J,%$02$/.%(4#1.2$- 9;]#?

g2*; BDW>&$’ b04( b04- b04&) b04* b04) b04+ b04,
&Z% ??%J%% ??%J!" ??%J$" ?]$JZ" ?]GJ%" ?]$J#" ??%J#" ?]GJ#"
&Z# $F$JGZ $F$J$" $F$J#" $F%JG" $ZZJ&" $F#J#" $F$J!" $ZFJ$"
&Z$ Z##JF$ Z#$J#" Z##JF" Z#$JG" Z##J"" Z#$JG" Z##JF" Z#$J%"
&Z! # "ZFJGG # "F%JG # "F%J!" # "F!J!" # "F!J#" # "F$J!" # "ZFJZ" # "F!J#"
&Z" $ $&!J%F $ $&!J% $ $&$J&" $ $&ZJ#" $ $&ZJF" $ $&HJG" $$&!J$" $$&ZJ$"
&ZG ! #$GJ"H ! #$%J" ! #$%J% ! #$&J&" ! #$FJG" ! #$HJZ" ! #$GJ$" ! #$ZJ&"
&ZH " %$%JHH " %%"J" " %%!JF " %#!JZ" " %#HJG" " %#HJ%" " %$%J&" " %#HJF"

]# HJ" HJ& !JZ "J# $J& %J$ !JZ
GF% #" H$ZJ$ #" H$ZJ" #" H$!J# #" H$ZJH #" H#$J! #" H$HJH #" H%%JG
GF# #G F#"JGG #G F#"JG" #G F#"JH" #G F#"JZ" #G F$$J#" #G F#"J&" #G F#"JH" #G F#ZJG"
GF$ #& ZH"J$F #& Z"$J% #& Z"#JZ #& Z"ZJ! #& ZGZJ#" #& ZG#J% #& Z!&JF #& ZH"JG"
GF! $% #FGJ&H $% #HFJZ $% #HFJ" $% #Z$J$ $% #F"JH" $% #&&J& $% #G"J! $% #F#JF"
GF" $$ ZHZJ$ $$ ZH&JH $$ ZZHJ% $$ F%#J% $$ Z"GJ% $$ Z#$J! $$ ZG%JG
]$ #FJZ $%J% #$J# GJ& #$JF $ZJ" !J$

??注$带"的数据拟合了能级的实验值#拟合(C)优化了参量;,1-Z@!&&"及/!&"# Z@!&&"表示计算中保持Z$!&&" Ẑ"!&&" ẐH!&&" 比

例不变( 其中拟合(C*中比例由从头算!(Y,-,),$"方法得到#而拟合)中比例来源于氢原子的 ".轨道波函数积分( 拟合)和,同时优

化了;,1-Z$!&&"-Z"!&&"-ZH!&&" 及/!&"(]# 表示&Z%9H 这 & 条能级计算值与实验值的平均偏差#]$ 表示GF#9! 这 ! 条能级的平均偏差(

??对比表 ! 和表 # 中 ]$ 的值#可以发现$选取
包含基组态 ".HH3$GF[对称块能级的实验值#可以
显著提高该对称块的计算精度( 例如#表 # 中拟
合R和表中 ! 拟合(都拟合了&Z[对称块中

&Z% ]$
! 条能级的实验值#但拟合(多拟合了一条
".HH3$GF# 能级的实验值#]$ 由拟合#的 "#GJH
9;]#大幅度降为拟合’的 #FJZ 9;]#(

依据对N,;0-4(+0,+矩阵元的分析#Z@!&&" !@
m$-"-H"影响基组态不同对称块能级的相对值#
同时拟合基组态 ".HH3$&Z[和

GF[的能级时#会对

Z@!&&"!@m$-"-H"进行调整( 对比表 $ 和表 " 的
不同拟合计算得到的参量值可以发现$固定 Z$

!&&"pZ"!&&"pZH!&&"的比值时#参量 ;,1-Z
@!&&"!@

m$-"-H"和/!&"的变化都较小#例如表 " 中拟合
(到-#;,1的变动范围为 ]H #&HJ& j]H ##HJF
9;]##Z$ !&&"的变动范围为 Z$ !!GJ# jZ$ "#%J%
9;]##/!&" 的变动范围为 # %G"J& j# %GFJ#
9;]#( 不固定Z$!&&"pZ"!&&"pZH!&&"的比值时参
量;,1-Z

@!&&" !@m$-"-H"的变动较大#例如表 "
中拟合+和,(

表 EH包含基组态 E/KK-@# C$%%
J,A%$拟合计算的参量值

V#5,3EHW#4#73134-.$6.//343$1/.11.$% 0#,0(,#1.2$- 9;]#?

Y,*,;242*3 b04( b04- b04&) b04* b04) b04+ b04,
;,1 ]H #&HJ! ]H #&HJ& ]H #G$J! ]H ##HJF ]F ##ZJ& ]## !H"JF ]F !!!JF
Z$!&&" Z$ !!GJ# Z$ !!GJ# Z$ !GZJZ Z$ "#%J% &" FZGJ" HF GF%JG &" !GFJ$
Z"!&&" G# G##J" G# G##J" G# G$HJ$ G# GGZJ$ G% #%$J" "& H%&JH G% ZFZJ!
ZH!&&" !& %#&J# !& %#&J# !& %$&JZ !& %G%JZ !& %HHJ% !Z %%HJG !H "&#J#
/!&" # %G"JZ # %G"J& # %G&JZ # %GFJ# # %H!J% # %HGJ! # %H#JF

??通过分析 <;原子基组态 ".HH3$ 能级的不同
拟合计算结果#可以得出以下结论$

#"拟合计算时只需选取同一对称块的部分
实验能级#就能有效提高该对称块中所有能级的

F#
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计算精度( 例如表 ! 中#拟合(只选取了&Z[对称
块中&Z% ]$#以及

GF[对称块中
GF# 的实验能级#

但&Z!#"和
GF$#!的计算值与实验值的差异也都小于

$H 9;]#(
$"参量/!&"的值受 <-,42*积分Z@!&&"!@m$-

"-H" &$%’和;,1的影响较小( 例如#表 $ 中拟合#
和%#;,1变动约 $ G%% 9;]##Z$ !&&" 变动约
" %%% 9;]##但参量/!&"只变动 #"J# 9;]#(

!"参量;,1和Z
@!&&"!@m$-"-H"间存在负相

关的变化规律(
""增加参量自由度可以提高拟合了实验值

的能级的计算精度(
G"验证了通过分析 N,;0-4(+0,+ 矩阵对角元

得出的结论$参量 /!&"影响基组态 ".HH3$ 同一对
称块的能级的相对大小%Z@!&&"!@m$-"-H"影响
不同对称块能级的相对大小%;,1影响所有能级的
绝对大小(
@I@H奇宇称#E/KK-KR]E/JJ6K-@ $能级拟
合计算

奇宇称组态 ".HH3HW 和 ".GG:H3$ 的能级有较
大重叠&$’ #组态间相互作用较强#需要同时拟合
计算这 $ 个组态的能级( 对于这 $ 个组态#6,*-02*
等&$$’计算的能级误差主要分布在 q$%% 9;]#以
内#部分能级的误差接近 !%% 9;]##见图 $(

图 @H组态 E/K# C$$K-KR和 E/J# K!%K$$J6K-@

精细结构能级拟合计算&@@’的误差
L.%*@HX.//343$03-.$1"3/.$3-14(01(43-531833$

3SR34.73$1-#$6/.11.$% 0#,0(,#1.2$-&@@’ /24

02$/.%(4#1.2$-E/K# C$$K-KR#$6E/J# K!%K$$J6K-@
H

在他们的拟合计算中#只选择了 ".H! &Z"H3HW
n".G ! HU-HZ" G:H3$ 谱项#我们则同时考虑了
".HH3HW n".GG:H3$ 所有的耦合谱项( 依据基组态
".HH3$ 能级拟合计算研究的结论#我们选取美国
国家标准与技术研究院!@R<g"已标识为 ".HH3HW

和 ".GG:H3$ 组态的 #!" 条能级中的 $$ 条的实验
值&$’进行拟合( 选取拟合实验值能级的 $ 个原则
是$第一-自旋]轨道耦合参量/主要影响同一对
称块的能级辟裂#每个组态至少有一个对称块需
要包含多条参考实验能级#例如上面基组态中的
".HH3$&Z[对称块#以优化对应的 /参量%第二-与
库仑相互作用有关的参量#如 <-,42*积分 Z@-L@

等#主要影响不同对称块间的能级辟裂#因此每个
对称块都要选择一条以上纯度高的能级的实验
值#以优化这些参量( 纯度高是指能级波函数展
开式中#某一个谱项的系数比较大(

图 ! 给出了我们拟合计算奇宇称组态
".HH3HW n".GG:H3$ 能级的误差分布#它们主要集
中在]$%% j#G% 9;]## 只有个别能级的误差在
!%% 9;]#左右( 与6,*-02*等&$$’相比#我们的计算
结果更加接近实验值( 因为他们只考虑了 ".H

! &Z"H3HW和 ".G ! HU-HZ"G:H3$ 类的谱项%但在我
们的计算中#考虑了所有对称块#而且只拟合部分
纯度较高-标识清楚的能级的实验值( 与基组态
".HH3$ 能级拟合计算结果类似#没有拟合实验值
的能级也有较高的精度( 例如#".G ! HZ"G:H3$ 组
态&F[对称块#只参考了&F# 能级的实验值%但该
对称块能级的误差小于 #%H 9;]##相对误差也小
于 %J"!#见表 G( 对于 ".HH3HW 组态FL[对称块#
只选取了FL%#"#H的实验值#但该对称块所有能级的
误差小于 "& 9;]##相对误差小于 %J"!#见表 H(

图 DH组态 E/KK-KR和 E/JJ6K-@ 精细结构
能级拟合计算的误差

L.%*DHX.//343$03-.$1"3/.$3-14(01(43-531833$

3SR34.73$1-#$6/.11.$% 0#,0(,#1.2$-/2402$/.%(4#1.2$-

E/K# C$$K-KR#$6E/J# K!%K$$J6K-@
H

@IDH偶宇称#E/KK-@ ]E/KJ6K-]E/KK-C-$激
发态能级拟合计算

@R<g表中已标识的偶宇称组态 ".HH3$ n
".HG:H3$ n".HH3&3的能级数比奇宇称能级数少#

%$
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?? 表 JHE/JJ6K-@C,%对称块的计算结果

V#5,3JH 3̂-(,1-/24E/JJ6K-@C,% 9;]#

g2*; BDW>&$’ b04 ";
&F# $H FH$J#$ $& %$&JH" HGJG
&F$ $& H&#J!G $& GF"J! ]&&J%
&F! $Z !GHJ$$ $Z !HZJ! #$J#
&F" $F !HGJ%! $F !##JG ]G!JG
&FG !% $!!JH" !% !!ZJZ #%GJ$

??注$带"的数据参考对应的能级实验值(

表 KHE/KK-KR_-%对称块的计算结果

V#5,3KH 3̂-(,1-/24E/KK-KR_-% 9;]#

g2*; BDW>&$’ b04 ";
FL% #! &FHJ!H #! Z!%JH" !"J$
FL# #! FFFJG% #" %$#J! $#JZ
FL$ #" !Z%JG% #" !Z!J! $JZ
FL! #" F#GJZ! #" ZF&J! ]#ZJG
FL" #G G&FJ#$ #G G"!J%" ]!HJ#
FLG #H !""J&& #H $FZJH ]"HJ$
FLH #& #F!J&! #& #"&J" ]"HJ!
FL& #Z ##ZJZH #Z %Z"JH ]!"J!
FLZ #F #!ZJZ% #F #GGJ&" #HJF

??注$带"的数据参考了对应的能级实验值(

只有 HG 条&$’ ( 采用与 $J$ 节相同的原则#我们选
择其中 #& 条实验能级进行拟合计算( 由于偶宇
称组态中包含基组态#计算结果误差较小#主要分
布在]G% j&G 9;]##只有 H 条能级的误差分布在
]#G% j]G% 9;]##见图 "( 与奇宇称类似#没有
拟合实验值能级的计算值也很接近实验值( 例
如#对于 ".HG:H3组态&U[对称块#只选取了&U$ 的
实验值#但该对称块能级的误差小于 !H 9;]##相
对误差小于 %J!!#见表 &( 又如#".HH3&3组态FZ[
对称块#只参考了FZ##"#&的实验值#但该对称块的
其他能级的误差也小于 #% 9;]##相对误差小于
%J!!#见表 Z(

图 EH组态 E/KK-@"E/KJ6K-和 E/KK-C-精细结构
能级拟合计算的误差

L.%*EHX.//343$03-.$1"3/.$3-14(01(43-531833$3SR34.73$1-

#$6/.11.$% 0#,0(,#1.2$-/2402$/.%(4#1.2$-E/KK-@%

E/KJ6K-% #$6E/KK-C-
H

表 CHE/KJ6K-C!%对称块的计算结果
V#5,3CH 3̂-(,1-/24E/KJ6K-C!% 9;]#

g2*; BDW>&$’ b04 ";
&U$ #! %G%J%G #! %HGJ#" #GJ#
&U! #! G"$JZ% #! G"FJ$ HJ"
&U" #" #G"J!% #" #"FJF ]"J"
&UG #" ZGHJ$% #" Z!FJZ ]#HJ"
&UH #G H#&J"G #G GF$J" ]$GJ%
&U& #H !F$JF! #H !&#JG ]$#J"
&UZ #& $&%JFH #& $!GJ$ ]!GJZ

??注$带"的数据参考对应的的实验值(

表 THE/KK-C-_$%对称块的计算结果
V#5,3TH 3̂-(,1-/24E/KK-C-_$% 9;]#

g2*; BDW>&$’ b04 ";
FZ# $Z &%ZJ$% $Z &%"J!" ]!JF
FZ$ $F %!&J$G $F %"#J& "J"
FZ! $F GG#JZH $F GG%J" ]#JG
FZ" !% #F#J$" !% #F"J%" $JZ
FZG !% F$#JFF !% F!#JG FJG
FZH !# &$GJ&% !# &!%JF GJ$
FZ& !$ GH&J&H !$ GHHJ"" ]#J"

??注$带"的数据参考了能级的实验值(

??最后#依据拟合计算结果#本文将文献&$!’
中测得的 G 条高激发态偶宇称能级标识为 ".H

! &Z"H3&3GZ# ]G#见表 F( 这 G 条能级纯度高#最
大谱项的占比都超过 &%!#而且能级计算值与实
验值的差异比较小( 其中实验值为 !# $"HJ$ 9;]#

的能级#@R<g&$’也标识为 ".H ! &Z"H3&3GZ$ 谱项#
其他能级目前未见文献对它们进行标识( 当然#
标识最终确定还需要结合实验上对能级 8 因子-
同位素位移等物理量的测定(

表 _H文献&@D’中 E/K# C$$K-C-组态J$%能级的标识
V#5,3_H\63$1./.0#1.2$2/E/K# C$$K-C-# J$%$

02$/.%(4#1.2$R43-3$1#,.$ 3̂/*&@D’ 9;]#

BDW>&$!’ b04 "; 6(;W(3040(+K!
!% "H%J$ !% G#"JG G"J! &$ ".H! &Z"H3&3GZ#
!# $"HJ$ !# $$HJ" ]#FJZ Z% ".H! &Z"H3&3GZ$
!$ #Z!J" !$ %Z%JH ]#%$JZ &$ ".H! &Z"H3&3GZ!
!$ FZZJ" !$ FFGJ! HJF ZG ".H! &Z"H3&3GZ"
!! &FGJ$ !! FH"JH #HFJ" ZZ ".H! &Z"H3&3GZG

DH总结

本文通过分析 <;基组态 ".HH3$ 的N,;0-4(+0,+
矩阵元的特征#得到各参量对基组态 ".HH3$ 能级
结构的影响规律#并得到具体拟合计算的验证(
运用这些规律# 对于奇宇称组态 ".HH3HW n
".GG:H3$ 能级#本文利用 $$ 条实验能级#拟合计
算得到 #!" 条较精确的计算值( 对于偶宇称组态

#$
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".HH3$ n".HG:H3n".HH3&3能级#利用 #& 条实验能
级#得到了 HG 条较精确的计算值( 根据拟合计算
结果#本文对文献&$!’中 G 条偶宇称高激发态能
级进行了谱项标识(
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