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锌的类氖离子 � 射线激光波长计算
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摘要 本文采用球元胞
、

中心力场
、

相对论费米统计近似
,

通过 自洽场方法
,

应

用平均原子模型
,

计算了热稠密物质锌的类氖离子能级 � � � ��跃迁波长
。
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波 长很短的 � 射线激光具有十分诱人的前景
。

近年来进行的类氢离子 � 射 线激光实

验 �� 
、

类氖离子 � 射线激光实验
、

�� 
、

� 射线激光双程放大实验
、

�� 
、

锗的类氖离子 � 射线激

光实验 �‘」等以及 � 射线波段光学元件研制工作的进展
,

使 � 射线激光研究成为激光科学中引

人注目的领域
。

� 射线产生于原子内壳层电子跃迁
。

由于原子内壳层电子的激发态寿命甚短
,

要求有相当

高的泵浦强度才能产生粒子数反转和受激辐射
,

这使得在实验上产生 � 射线激光非常困难
。

在大量理论和实验研究的基础上
,

科学工作者提出了选择原子等电子序列离子谱的方法
。

它以

已知产生过激光的原子或离子工作能级为基础
,

寻找它的等电子序列离子及相应的工作能级
,

并 力图使等电子序列离子在相应的工作能级上形成粒子数反转而产生 � 射线波段激光
。

在这

类研究中
,

理论计算是必不可少的
。

它能使人们找出 � 射线工作物质
、

确定相应的能级并估算

可能的跃迁波长
,

以供实验工作参考
。

目前用以产生 � 射线激光的工作物质是处于高温高压下的激光等离子体
。

为寻找原子或

离子在这种状态下的物理条件及其能级
,

需要一个既便于求解
,

又与实验结果符合得好的物

理模型
。

对原子求解
,

较早且较成功的模型 是 � � 模型 ��  �� � � � 一 �� � � �模型 � 和 � �  模型川

�� � � � � � 一 � � � � �一 � �� � 。模型 �
。

这两个模型在超高温
、

超高压条件下
,

与实验结果符合得很

好
。

但 � � 和 � �� 模 型没有考虑 电子壳层效应
。

实验已经证实
,

在温度 比超高温低
、

压强 比超

高压低的高温高压条件下
,

原子或离子的壳层效应不能忽略
�

而实际上
,

现阶段我们能够实现

的激发 � 射线物理条件
,

也属于不能忽略壳层效应的范围
。

��
�

众 提出了具有壳层结构的原子
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计算方法 �� 
。

他给出了考虑电子壳层间相互作用
、

含可调参数的解析拟合势
,

并讨论了确定参

数的 � �� � ! � � � � 一

�� � � �
一

� �� � � 和 � �� �� � � � � � 一

�� � � �
一

� �。��� 方法
。

� � � � � � � �进一步发展

� � �
� � 的模型

,

提出了
“

平均原子
”

模型 � , �即 � � 模型 �� � � � � � � � �� � � � � � ��
。

� � � � � � � �把

原子中的电子不仅分为束缚电子和 自由电子
,

束缚电子具有壳层结构
,

而且假设电子按 � � � � �

统计占据单 电子能级
。

将这些原子当作统计系统
,

就得出一个具有分数布居数的虚构
“

平均原

子
” 。

然后对这个平均原子的求解
,

从统计意义上代替对可能存在的孤立原子及各价离子的各

种可能组态的求解
�

这大大地简化了计算
。

此模型虽然 比详细考虑原子及各阶离子的各种组态

的模型粗糙
,

但要 比类氢模型精细
。

本文介绍我们的研究工作
,

第二部分对平均原子模型做简单讨论
,

第三部分给出计算结

果
。

� 平均原子模型

假设在高温高压下
,

我们研究体系中的原子具有足够高的对称性
�

取某一原子核为球心
,

由原子量 � 和密度 � 决定一球元胞
,

其半径为 �
。 ,

由下式决定�� 

� �

还牙而石面少
‘

” �� �

这里
,

�
。
一 �� �� � � �护

,

� � �� 是 � �� � � �� 。
常数

。

这个球元胞即该原子所占据的空 间
。

又设球

元胞呈 电中性
,

并且 电荷分布具有球对称性
,

宏观高温等离子体由这些无相互作用的球元胞

组成
,

能量
、

压强
、

嫡等宏观物理量可以从单个球元胞出发计算得 出
。

这是平均原子模型的基

本假设
,

也是 � � 模型和 � �  模型的基本假设
。

它将一个多中心的复杂问题
,

简化为一个球对

称的单中心问题
。

这样在求解原子时
,

只考虑求解径向 ��
� � 。一 �� � �� � 方程即可

。

进一步将球元

胞内的 电子分为束缚电子和 自由电子
,

并假设电子按 ��� � �统计分布
。

这样便产生一个分数布

居数的虚构
“

平均原子
” ,

即 � �� �
��

� �的平均原子模型 ��� 模型 �
�

简并度为 � 劝 的能级 �� �上电子布居数为

�
, , ,
� �

� , ,

� �
� ‘“��一 � ,‘� � � � � �� �

下脚标 � 为轨道主量子数
,

� 为角动量量子数 �

缚态电子密度为 �� 

一 , 士 喜是考虑相对论修正增加的量子数
。

束
‘

�。�� � �
�

� �� � 艺
� 、 ,

〔� 乙
,

�� � � �乙
,
�
�
�〕 �� �

求和是对所有的束缚态
。

尸, ,

�� � 和 �。
,
�� � 分别是相对论径向波 函数的大分量和小分量

。

在

� � � ��� 原子单位下
,

� �
� � �一 � �� �� � 径向被函数方程为〔�〕

� 翌 �尸、 ‘
�� � 一 ���

衬共工 �� 、 ‘

� �
�

� �� �
�

,
、

�
、

� 一 ￡、 ‘、

一

一 — �姗以 ,

�� 少 � 一一万一
一一 �厂心 ‘

�
‘

�
沪

兰��兰��

当 � 一 , 一 冬时
,

�
,

一 ,

‘

� � 二 �

一 �
�

弓
一 目

二甲 口丁
,

八
乙

�� 十 � �



�期 顾春明等
�

锌的类氖离子 � 射线激光波长计算

波函数满足的边界条件是

� ‘��� � 一 � 、,

�� � � � �� �

兰
‘

二业立�
、 �

�
,

�、
、
�� �

、

�
�

� 一 �

—
少

, � 况
一 �

� � � 。
�� �

我们采用设简并度 � 心是密度 � �或 � 。
� 的连续函数来模拟压致电离效应

。

如果原子间势

函数选用抛物线型
,

经 � � � 计算可得�� 〕

� � � �卜 二� 〔一 � �

戎
�
卜瓷

�
�

〕�
簇 � 。

�� �

这里
, �
知是中性原子的平均轨道半径

。

从 ��� 式可以看出
,

明显
。

考虑到 �� � � �统计的相对论修正
,

自由电子密度为川

�
粉� � 。

只有和 �
。

接近的轨道压致电离才

。,�宁�了‘、�

��  、��

二心�

其中
�

�, �� 一

品
‘�试� , ‘岭

· , �

豁今
· , �

晶
‘

譬
,

今
· , � ⋯⋯〕

�� � · , 一

上
。

‘澎年
万��

� ’ 一 ‘。‘· ,

一兴
‘ 一 ‘

�� 一
竺

目

卫令抨边
“ 一 “‘

·
, 一 「�

�
�
�

� � ·

窦
�
�

〕‘

� 为真空中光速
,

� 为电子的静止质量
,

拼为化学势
,

� � � � 为势函数
。

总电子密度为

�� � � � � 。 � � � � �� � � �

且满足归一化条件

�
。 “�� 尸叹犷 少犷

一� �
� ‘�

� 为球元胞内总电子数
,

它等于原子核电荷数
。

在原子单位下
,

势 � �� � 可表示为

�
�

� �
, ,

�

、 ,
� �

「
� � �

� 叹r ’
- 一 丁 一 下J

。a 、‘少a t 十
J
。

丁
a气月a ‘ 一 丫云八r , 一 丫 ·。气r ,

( 9 )

( 1 0 )

( 1 1 )

其 中
口
(t ) 一 47rt

,

P(
t

)

。

上式第一项为核势
,

第二次与第三项为电子的库伦势
,

第四次为考虑相

对论修正的交换势[lz 〕
,

第五次为相关势川
。

3 计算结果

我们是对 R oz
snya i的 A A 模型做了一些改进后完成计算的

。

主要改进为
:

(1) 求解 D i
rae一

S l
a t e r 方程时

,

用 w ig ner
一

S
e
i t

z 条件做边界条件
,

而用 R ozsny ai使用的

波函数 P‘和 Q 叫在
r 一 R 处等于零的条件

。

实际上物质在大密度时
,

存在压致电离效应
,

使原

子边界处出现电子的几率不为零
,

即波函数在原子边界处不为零
。

基于这种考虑
,

选用 w igne
-
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Seit z 条件做为边界条件更合理
。

( 2) 考虑到原子所处的高温条件
,

我们在 (11) 式中选用了相对论交换而不同于 R oz
sn yo u

原文选用的非相对论交换势
。

( 3) 关于 电子的能带结构处理不同
。

我们通过能级简并度随密度 D 或 R 的连续变化来模

拟压致电离效应
,

从而在新的角度上考虑了电子的能带结构
.
这些改进在计算铁的高温高压条

件的状态方程时
,

得到了很好的结果
.
[ll 〕

。

取锌 的参考密度为 D
。

~ 7

.

14
x I O

3
k g / m

, 。

计算表明在密度范围 D ~ (30 一 50) D
。 ,

温度

范围2
.
1 X l少一 2

.
1 x l。‘K 之间

,

锌均能处于类氖离子态
,

其25一ZP 跃迁波长在 (21 ~ 25 )
n m

之间
、

典型计算结果见下表
:

表l

KKK T = 1
. 160450 X 10SKKK K T = 1

. 160450X 106KKK

DDDDD 25令~ Z P粤 (m m ))) 2 5 粤~ ZP 要 (m m ))) 25告~ Zp告(
nm ))) 25冬~ ZP 要 (n m )))

3330 D ooo 25
.
0777 2 1

.
2 222 2 5

.
1 111 21

.
2555

444 0D
ooo 24

.
6 999 20

.
9 999 2 4

.
7 333 2 1

.
0222

5550D ooo 24
.
3 555 20

.
8000 2 4

.
3 888 20

.
8333

在上 述 温度 范 围和 密度 范 围 内
,

热 稠 密物质锌的压强 变化范 围为7961
·

2 一 31 12 1

(0
.
IT P a )

。

我们实际上还计算了热稠密物质锌处于类氖离子状态的物态方程
。

结果表明
: (l)

在较宽的范围内 (电子最高温度是最低温度的100 倍
,

最大压强是最低压强的3
.
9倍

,

最大密

度是最低密度的1
.
8倍 )

,

锌均处于类氖离子状态
。

这对激发出 X 射线十分有利
。

( 2) 当温度或

密度改变时
,

2S ~
Z P x 射线激光波长也随之变化

。

我们的计算结果与文献图中关于硒的类氖

离子 X 射线激光实验的结果相类似
。

而获得纯净锌 比获得纯净硒容易
,

这可能是锌做为 X 射

线激光源的一个诱人之处
。
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