
第 19卷 第 2期 

2002年 6月 

原 子 核 物 理 评 论 
Nuclear Physics Review 

V01．19，NO．2 

June，2002 

文章编 号 ：1007—4627(2002)02--0081--04 

Xe I原子 6s[-3／2]2亚稳态寿命的理论研究 

董晨 钟 。，颉录有 ，Stephan Fritzsche。 

(1西北师范大学物理与电子工程学院 ，甘肃 兰州 730070； 

2兰州重离子加速器国家实验室原子核理论研究中心 ，甘肃 兰州 730000 

3德 国 Kassel大 学 物理 系 ，D-34132 Kassel，Germany) 

摘 要 ：利 用 多组 态 Dirac—Fock(MCDF)理 论方 法，系统地研 究 了延迟和 相关效 应对 中性 XeI原 子 

5p。6~[3／2]：一5 s。(M2)辐射跃迁的影响，给 出了亚稳态 6s[3／2]：的辐射寿命．与最新的磁光阱 

实验观测结果比较 ，目前的计算不仅大大提高 了理论计算的精度，而且解释了实验和以往理论偏差 

非 常大的原 因． 
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1 引言 

稀有气体元素 Xe的原子量为 54，原子的基组 

态为 5p ，具有稳定 的闭壳层 结构．其第一激发组 

态为 5p。6 ，在 z耦合 下，可耦 合成 6 1／21。， 

6 [1／21。，6s[3／2]。以及 6s[3／21：4个能级．其 中 

6~[3／2]：能级最低 ，是一个亚稳态．由于其在 Xe原 

子钟 的光频标 以及激光 冷却 、磁光 阱和超冷 碰撞 等 

实验研究中都扮演着非常重要的角色，因此，受到 

了人们普遍 的关 注．1972年 Van Dyck等n]用 飞行 

时间技术测量了亚稳态 6s[3／2]：的辐射寿命 ，但 由 

于实验技术以及测量过程中的各种困难 ，他们仅得 

到了亚 稳 态 寿命 的 下 限．1994年 Walhout等[2 在 

磁光阱(MOT)中对亚稳态 6s[3／2]：的辐 射寿命做 

了 比较精确 的测 量 ，其结果 为 (42．9±3．9)s．然而 ， 

与 以往的理论结果相 比较 ，最新 的 实验结果 要 比以 

往的理论预言小 2—3个 因子．尤其 是与 1975年 

Small—Warren等[3 的理 论计算 结果相差 甚 大 ，约 为 

3倍．为了解释这种偏差 ，Indelicato等 用 MCDF 

方法计 算 了该亚稳 态的 寿命 ，但是其 结果 仍 然要 比 

Walhout等人的实验值大 2倍多．实验与理论问如 

此大 的偏差 ，极 大地 吸引 了理 论和 实验 工作 者 的兴 

趣 ． 

从理 论上看 ，研 究 Xe原 子 M2跃 迁 的 困难 主 

要来 自三个 方 面 ：(1)由于两 个 母 项 2p。(。P ／z)和 

2p。(。P )之问大的能级分裂 ，LS耦合条件被完全 

打破 ，结果使得 能级 2p。(。P。／z)6s和 5p。(。P )5d 

靠 的非常 近 ，从 而 导 致 两 组 态 间 有 很 强 的 相 互 作 

用 ；(2)在原 子 跃迁 属 性 (如 M2跃 迁 几 率)的计 算 

中，涉及到从一个具有开壳层结构的激发态向稳定 

的闭壳层 5p 基态的跃迁，由此导致 的延迟效应会 

对跃迁几率 的计算 产 生重 要 的影 响 ；(3)在高 Z重 

原 子 中，相对论 效应 和量子 电动力 学 (QED)效 应非 

常重 要 ，需 要被 系统 地考 虑 ．因此 ，要想 获 得满 意 

的理论结果 ，上述各个效应的影响就必须被综合考 

虑．近年来 ，在 多组 态 Dirac—Fock(MCDF)方法[5] 

基础上发展 的考虑延迟 和相关效应 的理论 方法 ]已 

经被广泛地用来研究 了具有开的 p、d和 厂壳层 的 

复杂原子的结构和性质[7 ．本文利用这一方法首 

先研究了不同相关近似下相关效应对束缚能和辐射 

跃迁初 、末态波 函数 主要分 量 的影 响 ；其 次 ，分 析 

了考虑 和不 考 虑 延 迟 效 应 两 种 情 况 下 ，亚 稳 态 6 

[3／2]：的寿命随相关组态波函数数 目增大时的收敛 

行 为 ；最后 ，通 过对 其 他 一些效 应 的 估计 ，给 出了 

该亚稳 态的寿命 ，同时 与最 新 的实验 测量 和 以往 的 
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理论 计算结果作 了 比较 ．结 果表 明 ，目前 的理论 计 

算 精度得 到了显著提高 ． 

2 理论计算方法 。 

有关 多组态 Dirac～Fock(MCDF)理论 方 法 ，详 

细的描述请参看文献[5]．在 MCDF方法 中，任一 

原子态 a的波 函数 l a(PJM)>由具 有相 同宇 称 和 总 

角动量 的组态 波 函数 l r，(PJM)>线性 组合而成 ，即 

¨

c 

f a(PJM)>一 >：C，(a)f ( M)>， 
r= 1 

式中 C，(a)为组态混合系数 ，n 是组态波函数 的个 

数．具体 计算 中 ，电子 与 电子 问 的相关 效应 可 以通 

过系统地选 择组态波 函数 而予 以考 虑Ls]． 

Xe原子的基组态具有稳 定的闭壳层结构 ，当 

一 个电子被激发变为开壳层结构时，延迟效应非常 

明显 ]．为 了系统 考 虑 延 迟 效 应 以及 得 到 更 好 

的辐射跃 迁初 、末 态 的波 函数 ，计 算 中我 们 首先 根 

据宇称和总角动量(J )将跃迁初 、末态的能级分为 

两组 ，一组为 5P (J 一0 )，只有 一 个 能级 ( S。)； 

另 一 组 为 5P。6s(J 一 2一)，也 只 有 一 个 能 级 

(6s[3／23：)．然后用 GRASP92~s 程序 的扩展能级 

优化模式(EOL)分别独立计算了跃迁初、末态的波 

函数 和能级．表 1展示 了分别 相应 于基 态 5P ( S。) 

和激发态 5／)。6s[3／2] 情况下外层的 5s，5 轨道 的 

平均半径值．从表中可以看 出，激发态的平均轨道 

半径 总是小 于基态 的平 均轨道 半 径 ，尤其是 对 于子 

壳层 5 ／2和 5 ，基态 和激 发 态 平 均轨 道半 径 的 

不一致更 为 明显 ，其 偏 差 超 过 了 4 ．这 说 明延 迟 

效应对 电子密度 的影 响 比较 大．另外 ，由于对跃 迁 

初 、末态波 函数 的分 开独 立计 算 ，跃 迁初 、末 态 的 

轨道 波函数 已不再 严格 的正 交．为 了进一 步考 虑这 

一 效 应对跃迁几 率 的影 响 ，在辐 射跃 迁几 率 的计算 

中我们进一 步包 括 了各种重叠 积分 的贡献 ]． 

为 了考 虑电子相关 效应 的影 响 ，用 活动空 间 方 

法[5 r。 系统地 产生基态 和 激发 态 的各 种组 态波 函数 

(CSF)列 表．具 体 来 说 ，就 是 将 组 态 5s 5P 和 5s。 

5 。6 + 5s 5 。5 作 为参考 组态，分别考虑 5s和 

5 轨道 占据的电子向更高的 [715"，np，(71—1)d] 

(，z一6—10)活 动 基 的单 电子 激 发 以及 双 电子激 发 

形成 的所有组态 波 函数．表 2列 出 了几种 不 同相关 

近似下 组 态 波 函数 的数 目． 由于 随 着 ，z和 Z的增 

大 ，组态波函数 的数 目增加的很快．因此，限手计 

算条件，目前计算中我们仅考虑了 ，z≤10以及 z≤ 

3时的各种相关近似．另外 ，我们对轨道 占据的电 

子 被 激 发 到 4f，5g 以及 来 自 4 内壳 层 的 Core— 

Core相关效应的影响也进行了分析．就目前考虑的 

M2跃迁 ，这些相关近似已经包括了最重要的相关 

效应 ，能够为我们提供一个非常好的收敛结果． 

表 1 基 态 和激 发态 中 电子 的平 均 轨道 半径 ’ 

*原子单位 

表 2 不 同相关 近似 下 组 态 波函数 的 数 目 

3 结果和讨论 

图 1展示 了不同相关 近似下相关效应 对束缚 能 

的相 对贡献 ，这 里相 对贡 献是 指 相邻 的 n和 71—1 

活动 基下束缚 能间 的偏差 ．从 图 中可 以看 出 ，不 管 

是对基态 S。还是激发态 6s[3／2] ，活动基 n一7，8 

时相关效应 对束 缚能 的影 响最 大．而且 随着 n的增 

大，即组态波函数数 目的增大，基态的束缚能显然 

要 比激发态 的束缚 能 收敛 的快．目前 计算 表 明 ，在 

，z一10时 ，理论 计算 的激发 能 已 经与 实验符 合 的很 

好 ，其偏差仅 为 0．9 ．除 了束缚 能 ，波 函数的展开 

系数也是一 个与相关效应 联 系紧密 的量 ，计算 结果 

表明 ，对 于基 态和 激发 态 ，它们 都 只有一个 主要 的 

波函数分量，其余的分量都很小(≤0．009)．图 2展 

示了相关效应对 6s[3／2] 和 5 S。的波函数主要 

分量 的影 响．从 图 中可见 ，在 71比较 大 时 ，相 关效 

应对激发态 6s[-3／2] 的影响都要 比对基态 S。的大 ， 

这正好与上面讨论的有关束缚能的收敛行为一致． 

图 3给 出了在考 虑延 迟和不考 虑延迟两种 情况 

下，亚稳态 6sl-3／2]：寿命在不同相关近似下的变化 

行 为．可见 ，当考 虑延 迟 效 应 时 ，随 着n的增 大 (即 
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图 1 相关效应对激发态 6s]-3／2-]z和基 态 S。束缚 能的相对 

贡献 
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图 2 相 关效 应对 激 发 态 6sl-3／2-]z和基 态 S。波 函 数 主要 分 

量 的影 响 
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图 3 延迟和相关效应对亚稳态 6sl-3／2-]z寿命 的影响 

考虑的相关效应的增 多)，亚稳态 6s[3／2]：的寿命 

数值快速地减小(逐步接近实验值)，特别是在 n一 

6—8区间 ，变 化 最 快．另 外 ，正 如 我 们 期 望 的那 

样，在 n≥9时 ，其变化趋于缓慢 ，而寿命的数值 

也仅减 少 了 2．86 S．然 而 ，当不 考 虑延 迟 效应 时 ， 

即假设有相 同对称性 的波 函数彼此 正交而忽 略 它们 

之间所有的重叠效应时，亚稳态寿命 的数值随 n的 

变 化很小．这说 明 ，在辐射 跃迁几率 的系统计算 中， 

延 迟和相关 效应都 非常重要 ，不 能被 忽略． 

表 3 Xe I 原子亚稳态 6s[3／2]：的激发能、辐射寿命以及 

与实 验 和其 它 理 论结 果 的 比较 

为 了得 到亚稳 态 6s[-3／2-]：寿命 更为精确 的理论 

值 ，我们进一步考虑了来 自4 内壳层 的 Core—Core 

间的相关 以及 轨 道 占据 的 电子 被 激 发 到 4厂和 5g 

时的相关效应 ．结 果表 明 ，前 者对 寿命 的 贡献 仅 为 

一 2．4 S，而后者对寿命的贡献分别为 1．82和 0．88 

S．这些相关效 应总 的贡献为 0．3 S． 

表 3列 出 了亚稳 态 6,[-3／2-]：的辐射 寿命 (包括 

n一10时直接计 算所得 结果 58．20 S加 上上 面提 到 

的 0．3 S的修正)．作为比较 ，表中也列出了最新的 

实验和 以往 的一些 理 论结 果．从 表 中可 以看 出 ，与 

以往 的理论 相 比 ，目前 的计 算 最为 接近新 的实 验结 

果 ．当然 ，我们 也注意 到 目前 的计算 与最新 实 验结 

果 之 间仍然 有 36 的偏差．我们认 为这种偏差 可能 

主要来 自以下几 个 方 面 ：(1)虽 然 目前 的计 算 已经 

包 括 了许 多 重 要 的 相 关 效 应 ，但 是 限于 计 算 的条 

件 ，仍然有一些相关效应 ，比如来 自 4 和 4p子壳 

层 的 Core—Core相关效 应 以及 更 高 的活动 基 n和 z 

相关近似下价电子之间的相关效应未能被系统地考 

虑；(2)对于高 Z重元素 ，Breit相互作用和 QED效 

应很重要 ，但在 目前的计算 中我们只能将其作为微 

扰 ，部分 地包括 在计 算 中；另 外 ，正 如 Walhout等 

人 已经指 出的 ，由于 5p。6s[-3／2-] 和 5户 S。之 间 的 

强的 电偶极 跃 迁，由核 自旋 引起 的 6s[3／2]：和 

6,[-3／2-] 间任何 小 的混合 ，都有 可 能引 起 6s[3／ 

2]：一5户̈ S。(M2)的跃迁几率的改变．我们期待着 

将来就 这一 问题 能够得到更 为 深入 的研 究 ，并 给出 

更好 的理论 解 释． 
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Abstract：The recent high precision measurement on the lifetime of metastable 6s[3／2-]2 state of atomic 

xenon shows a difference with previous prediction by a factor of 2— 3．In the present work，a new theoreti— 

ca1 method which can systematically treat relaxation and correlation effects on the basis of the M CDF 

method is used to study the M 2 transitions between the 5p。6s and 5p configurations．By including the cor— 

relation contributions of the single and double excitations from the 5l subshells up to the 10／orbital layers， 

the present study reduces greatly the existing discrepancy between the theoretical prediction and experime— 

tal measurement in the lifetime of the metastable 6s[3／2]2 state． 
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