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ПОДОБНЫХ ИОНОВ 
 

На основе  нового подхода к вычислению параметров  радиационных атомных переходов в 
сложных системах, базирующегося на энергетическом подходе и КЭД теории возмущений,  
выполнен расчет сил осцилляторов для переходов в спектрах различных Zn-подобных ионов.  
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Введение. Исследование спектральных характеристик многозарядных ионов в 

настоящее время представляет собой крайне важную как с теоретической, так и 
практической точек зрения задачу современной теоретической атомной физики, 
вычислительной математики и прикладной спектроскопии и стимулируется  
потребностями различных приложений. На протяжении всей истории атомной 
спектроскопии класс задач, связанных с изучением (поглощением) фотонов вследствие 
радиационных переходов в спектрах атомов, традиционно занимает одно из 
доминирующих мест [1-11]. Особенный интерес представляет теоретическое 
определение характеристик  так называемых запрещенных атомных переходов (ЗАП). 
Известно, что вероятности ЗАП оказываются, как правило, на несколько порядков 
менее интенсивными по сравнению с традиционными разрешенными переходами.  
Очевидно, что без наличия надежной информации о характеристиках ЗАП оказывается 
в принципе невозможным адекватное решение многих актуальных задач в астрофизике, 
включая процессы излучения в туманностях и осколках Сверхновой, физике Солнца и 
полярных сияний, а также относительно новых задач, связанных с выяснением роли 
слабых взаимодействий в атомной спектроскопии, изучением  фонтанов холодных 
атомов, атомных часов и т.д. Хотя в современной атомной физике имеется широкий 
круг методов расчета свойств  атомов (методы модельного потенциала, функционала 
плотности, различные варианты теории возмущений (ТВ), наконец, методы ССП 
Хартри-Фока (ХФ), Дирака-Фока (ДФ) и даже мега-ДФ, реализованные в таких 
суперсовременных комплексах как “Grasp”, “Dirac”, “Bertha”, “Superstructure”, 
“Superаtom”), тем не менее, большинство из них имеют целый ряд принципиальных 
недостатков (невыполнение принципа калибровочной инвариантности, использование 
неоптимизированных базисов, недостаточно полный учет обменно-корреляционных 
поправок и др.) [1-7]. В данной статье развитый ранее [8-11] эффективный метод 
определения сил осцилляторов ЗАП в спектрах сложных атомов, базирующийся на 
энергетическом подходе и калибровочно-инвариантной КЭД ТВ [12-18], применен к 
изучению сил осцилляторов переходов в спектрах различных Zn-подобных ионов.  

Метод. Остановимся кратко на ключевых идеях метода. В релятивистском 
энергетическом подходе вероятность распада атомных состояний связана с мнимой 
частью сдвига энергии системы [13-15], причем искомый энергетический сдвиг полной 
энергии произвольного состояния представляется в виде 

∆E = Re∆E + i Im∆Е,                                                           
                                                             Im ∆E = -Р/2 ,                                                           (1) 
где Р- вероятность распада атомного состояния. Для вырожденных или почти 
вырожденных состояний секулярная матрица М записывается в виде ряда ТВ [14]   
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                                        )()3()2()1()0( ... kMMMMMM +++++=  .                          (2) 
 
        Здесь k — число квазичастиц (QP: электронов или вакансий с так называемыми 
корреляционными «шубами»),  M(0) —  вклад вакуумных диаграмм, M(1)—вклад одно-
QP диаграмм, M(2) – вклад двух-QP диaграмм и т.д. Оператор релятивистского 
межэлектронного взаимодействия записывается в виде [14] 
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Второй член в (3) описывает магнитное (брейтовское) взаимодействие, а экспонента 
учитывает запаздывание взаимодействия. Вклад в мнимую часть (1) может быть 
вычислен во втором (четвертом) порядке атомной (КЭД) ТВ (в атомных единицах) 
[12,15,16]      
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где матричный V элемент (мнимая часть) имеет вид                 
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Здесь функции ϕi – релятивистские биспиноры электронов в соответствующих 
состояниях, определяемые решением уравнения Дирака. Отдельные члены суммы в (5) 
представляют собой парциальные вклады различных каналов, соответственно 
вероятность радиационного перехода α-n определяется матричным элементом nб
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Мнимая часть «потенциала» в (5) ~ sin|ω|r12/r12 раскладывается в ряд   
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где J–функция Бесселя первого рода, (λ) = 2λ + 1. Подстановка (7) в матричный 
элемент межэлектронного взаимодействия (мнимую часть) приводит к выражению [15] 
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где величины Qul
λQ  и Br
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где обозначение 1 (2,3,4) соответствует большой компоненте f дираковской функции 
электрона, а )4~,3~,2~(1~ - малой компоненте g дираковской функции. Аналогичным 
образом определяется и брейтовская часть Q (см., напр., [14]).    

Полная вероятность  λ -польного перехода обычно представляется как сумма 

электрической (электрическое мультипольное разложение)  EPλ  и магнитной 

(магнитное мультипольное разложение)  MPλ частей.  Можно показать, что в случае 
распада одно-QP состояния соответствующие выражения для вероятностей 
электрического и магнитного λ -польного перехода γ δ→  равны:   

 
 

( ) ( ) ( ),;122 γδγδδγ λλ
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 В случае более сложного двух-QP состояния для вероятности  λ -польного одно-QP 
перехода , скажем, ][][ 2121 JjjJjj →  имеем 
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где электрическая и магнитная части )11|(λP  определены выше. Следует, однако, 
заметить, что обычно состояния двух-QP систем, отличающиеся только значениям j1j2, 
являются почти вырожденными. Более того, для интересных в теоретическом 
отношении и крайне важных с практической точки зрения многозарядных ионов 
спектры содержат, как правило, конгломераты линий, соответствующих   почти 
вырожденным атомным состояниям [3,12]. Естественно, это приводит к плохой 
сходимости ряда ТВ.  Для получения комплексных энергий в рамках ТВ для почти 
вырожденных состояний требуется диагонализация комплексной секулярной матрицы 
(2). В низшем втором порядке ТВ секулярная матрица совпадает с обычной 
энергетической матрицей. Полная реализация процедуры диагонализации комплексной 
матрицы М связана с известными вычислительными трудностями, однако, как 
известно,  практически без потери точности вычисления искомая процедура может 
быть существенно упрощена (см. детали, напр., в [14]).  

Результаты и выводы. Ниже приведены результаты расчета энергий и сил 
осцилляторов различных типов радиационных переходов между уровнями 
конфигураций 4s2(1S0 ), 4s4p ( 1,3P0

J), 4s4d (1,3D0
J) в спектре ионов с зарядом ядра Z=32-

92 изоэлектронной последовательности ZnI (на основе известного РС комплекса 
“Superatom” [12-17]). Указанные выше состояния Zn-подобных ионов в рамках ТВ 
формализма трактуются как двух-QP состояния электронов (nl,n’l’) над остовом  
заполненных электронных оболочек 3р63d10. Взаимодействие QP-остов описывается 
потенциалом, фактически имитирующим ДФ потенциал самосогласованного поля.  
Эффекты поляризационного взаимодействия QP через поляризуемый остов и 
экранировочного взаимодействия учитывались в рамках методики [3]. В табл. 1 
представлены результаты теоретического вычисления энергий и сил осцилляторов 
перехода 4s2(1S0 )- 4s4p (1P0

1) на основе различных теорий, в частности, ХФ данные, ДФ 
данные, ДФ данные с использованием экспериментальной энергии перехода, 
результаты расчета методом эмпирического модельного потенциала (МП), данные 
расчета в рамках КЭД ТВ (наш расчет), а также имеющиеся в литературе 
экспериментальные данные [8,12,19].  
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Таблица 1 - Экспериментальные (эксп.) и теоретические энергии (в атомных ед.) 

и силы осцилляторов для перехода 4s2(1S0 )- 4s4p (1P0
1) в спектрах различных Zn-

подобных ионов: методы -ХФ, ДФ, ДФ с использованием экспериментальной энергии 
перехода, МП, ТВ (наш расчет). 

 
 

Ион Meтод ∆Е Lf  Vf  
ДФ 0.3351 1.89 1.98 
ХФ 0.2984 2.30 2.01 

ДФэксп 0.3221 1.97 1.95 
MП 0.3076 1.68 1.73 
ТВ 0.3220 1.862 1.861 

 
 
+Ga  

Эксп. 0.3221 1.85 ±  0.15 1.85 ±  0.15 
ДФ  0.5247  1.87 1.86 
ТВ 0.5142 1.575 1.574 

 
+3As  

 Эксп.  0.5141  1.56 ±  0.23 1.56 ±  0.23 
+6Kr  ДФ 

ТВ 
0.7960 
0.7845 

1.75 
1.462 

1.71 
1.463 

 +34Gd  ДФ 
ТВ 

4.6685 
4.6294 

1.12 
1.01 

1.10 
0.99 

+40Yb  ДФ 
ТВ 

6.2564 
5.1788 

1.12 
0.97 

1.10 
0.96 

+40Au  ДФ 
ТВ 

9.6361 
9,5256 

1.18 
1.02 

1.15 
1.01 

+52Pb  ДФ 
ТВ 

11.1153 
10.9715 

1.21 
1.13 

1.18 
1.13 

ДФ 17.8584 1.37 1.36 
ХФ 17.6087 1.41 1.47 
ТВ 17.6285 1.33 1.33 

 
+62U  

Эксп.  -  1.31± 0.05 1.31± 0.05 
 
Анализ результатов показывает, что данные ХФ, ДФ расчетов с использованием 

различных калибровок фотонного пропагатора (оператор перехода в форме длины и 
скорости) отличаются друг от друга в среднем до 15%, в то время как в нашей теории 
отличие данных по силам осцилляторов не превышает 0,1% (для кулоновой калибровки 
и калибровки Бабушкина).  Разумеется, для изученных ионов важную роль играет учет 
эффектов межэлектронной корреляции (поляризационного и экранировочного 
взаимодействий) как эффектов второго и выше порядков ТВ. Обращает на себя 
внимание резкий рост величины силы осцилляторов для как Е2, так и М1 переходов, с 
увеличением заряда ядра иона Z. В целом согласие результатов, полученных в рамках 
нашей теории, с экспериментом является достаточно хорошим.   

В заключение автор выражает глубокую благодарность проф. Глушкову А.В. за 
полезные обсуждения и критические замечания. 
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Релятивістський енергетичний підхід до розрахунку сил осциляторів радіаційних переходів у 
спектрах Zn-подібних іонів. Флоро Т.О., Чернякова Ю.Г., Нікола Л.В. 
На основі нового підходу до розрахунку параметрів радіаційних атомних  переходів у складних системах, 
який базується на енергетичному підході та КЕД теорії збурень, виконано розрахунок сил осциляторів  
для переходів в  спектрах різноманітних Zn-подібних іонів.  
Ключові слова:  релятивістський енергетичний підхід, радіаційні переходи, Zn-подібні іони   
 
Relativistic energy approach to calculating radiation transition oscillator strengths in spectra of Zn-like 
ions. 
Florko T.O., Chernyakova Yu.G., Nikola L.V. 
There are calculated the radiative transition oscillator strengths  in spectra of different Zn-like ions on the basis 
of a new approach to calculating radiative atomic transition parameters for complex systems. The method is 
based on the energy approach and QED perturbation theory.  
Keywords: relativistic energy approach, radiative transitions, Zn-like ions  


