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摘　要　用 ＨＦＲ方法对类镉等电子序列ＩⅥ－ＳｍⅩⅤ离子５ｓ２，５ｐ２，５ｓ５ｄ，５ｓ５ｐ组态能级结构进行系统的理
论计算。在已有实验研究的基础上，通过分析各能级值的 ＨＦＲ理论计算值与相应实验值之差随着Ｚｃ 沿等
电子序列的变化规律，找出用于最小二乘拟合（ＬＳＦ）计算的半经验拟合公式，结合设计的ＦＯＲＴＲＡＮ程序，

预言出Ｎｄ－ＳｍⅩⅤ离子ｎ＝５ｃｏｍｐｌｅｘ中至今还没有实验值的部分能级，能级的计算结果与已有实验值吻
合得很好，同时给出了５ｓ２—５ｓ５ｐ，５ｓ５ｐ—５ｐ２，５ｓ５ｐ—５ｓ５ｄ跃迁谱线波长和跃迁概率。
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引　言

　　Ｎｄ，ＰｍⅪⅤ和ＳｍⅩⅤ离子属于类镉等电子序列，基
组态为４ｄ１０５ｓ２。由于该等电子序列离子电子关联效应和相
对论效应并存，离子能级结构随原子序数的增加其变化规律
性十分复杂，为了准确理解该等电子序列离子的能级结构和
光谱规律，对这些离子进行高分辨率的实验测量和高精度的
理论计算十分迫切。

对于类镉等电子序列部分离子组态的跃迁能谱，科学工
作者们已经进行了长期的实验和理论研究。Ｋａｕｆｍａｎ等［１］利
用激光等离子体光谱实验技术首次观测出ＸｅⅦ－ＰｒⅫ离子
部分组态能级值和跃迁谱线，并通过拟合外推的方法计算出

Ｎｄ  离子 ５ｓ２　１　Ｓ０—５ｓ５ｐ　１　Ｐ１，５ｓ５ｐ　３　Ｐ２—５ｐ２　３　Ｐ２，５ｓ５ｐ
３　Ｐ２—５ｓ５ｄ３　Ｄ３ 跃迁谱线和ＳｍⅩⅤ离子５ｓ２　１　Ｓ０—５ｓ５ｐ１　Ｐ１ 跃
迁谱线。随着束箔光谱实验技术和全息光谱技术的发展，

Ｔａｕｈｅｅｄ等［２］通过实验观察到ＩⅥ离子５ｐ５ｄ和５ｐ６ｓ组态能
级值和ｎ＝５，Δ＝０组态６６条跃迁谱线，精确度为±０．０００　５
ｎｍ。Ｇａｙａｓｏｖ等［３］通过实验得到了ＣｓⅧ离子８６条新的跃迁
谱线，并修正了部分ｎ＝５组态能级值。Ｃｈｕｒｉｌｏｖ等［４］拟合计
算出ＢａⅨ离子ｎ＝５ｃｏｍｐｌｅｘ大部分能级值，并用激光等离
子实验观测到８８条新的跃迁谱线，计算结果与实验值非常
吻合。Ｊｏｓｈｉ等［５］通过触发点火激光等离子实验观察到ＣｅⅪ
离子ｎ＝５组态能级和跃迁谱线，修正了 Ｋａｕｆｍａｎ等报道的

ＣｅⅪ离子５ｓ５ｄ 组态中的错误，其波长最大不确定度为

０．０００　７ｎｍ。Ｃｈｕｒｉｌｏｖ等［６］计算出ＸｅⅦ离子部分组态能级和

跃迁谱线。同年，Ｒｙａｂｔｓｅｖ等［７］计算出ＬａⅩ离子部分能级
和１３０条跃迁谱线。Ｃｈｕｒｉｌｏｖ等［８］计算出ＰｒⅫ离子的８２条
能级和１３６条跃迁谱线，精确度达到０．０００　５ｎｍ。Ｃｈｕｒｉｌｏｖ
等［９］计算分析了 Ｎｄ离子８４个组态能级和１３４条跃迁谱
线。然而，对于ＰｍⅪⅤ离子，目前没有任何研究报道。对于

ＳｍⅩⅤ离子，仅有Ｋａｕｆｍａｎ对上述谱线的理论预测，其余大
部分谱线都是未知的。因此通过理论计算预测ＣｄⅠ等电子
序列ＰｍⅪⅤ－ＳｍⅩⅤ离子未知的原子结构参数，不仅对于进
一步理解类镉等电子序列离子结构相关参数的变化规律性十
分必要，而且也为天体物理和等离子体物理实验提供重要的
理论参考数据。在上述文献所报道的实验研究基础上，我们
运用 ＨＦＲ方法计算出类镉等电子序列ＩⅥ－ＳｍⅩⅤ离子５ｓ２，

５ｐ２，５ｓ５ｄ，５ｓ５ｐ组态能级，通过分析ΔＥ沿等电子序列的变
化规律，用拟合外推（或者内插）方法对上述离子各组态能级
精细结构进行计算，预测出Ｎｄ－Ｓｍ ⅩⅤ离子ｎ＝５ｃｏｍｐｌｅｘ
中至今还没有实验值的部分能级，并进一步计算了５ｓ２—

５ｓ５ｐ，５ｓ５ｐ—５ｐ２，５ｓ５ｐ—５ｓ５ｄ跃迁谱线波长和跃迁概率，计
算结果中除了少数组态跃迁谱线需要进一步研究之外，大部
分谱线不确定度在０．００３ｎｍ之内。

１　理论方法与计算

１．１　多组态相对论 ＨＦＲ（Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ　ｗｉｔｈ　ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ　ｃｏｒ－
ｒｅｃｔｉｏｎｓ）方法概述
设Ｎ 个电子原子体系中电子组态为
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　　对于（ｎｉｌｉ）壳层，单电子 ＨＦ径向方程为
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Ａｉ（ｒ）和Ｂｉｊ（ｒ）分别与库仑直接积分和交换积分有关，Ｖｉ（ｒ）
为 Ｈａｒｔｒｅｅｓ势能函数，表达式为
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在式（３）中增加两项最主要的相对论修正（达尔文和质速修
正）来考虑相对论效应对体系能量的影响，再通过自洽场方
法求解方程（３）获得单电子径向 ＨＦＲ波函数。在构造整个原
子体系波函数时，体系波函数在所有可能的组态基矢空间展
开，可以表示如下

Ψ＝∑
βＪγ
ｙγβＪ｜βＪγ〉 （７）

其中｜βＪγ〉是组态β的具有同一总角动量Ｊ的第γ个谱项基
矢，ｙγβＪ 是其相应的基矢分量。求和是对各种可能组态的具
有同一总角动量Ｊ的所有谱项基矢进行的。体系的能量矩阵
元可以咱式（７）表示的波函数之间得到，表示为

ｈｉｊ ＝∑
ｉｊｋ
ＣｉｊｋＸｋ （８）

其中Ｘｋ 表示Ｓｌａｔｅｒ径向积分参数，这些参数包括自旋－轨道
相互作用积分ζｉ，组态相互作用积分Ｒ

Ｋ，库仑直接积分ＦＫ

和库仑交换积分ＧＫ 等。

１．２　具体计算过程与分析
运用Ｃｏｗａｎ［１０］原子结构和光谱计算程序计算出ＩⅥ－Ｅｕ

ⅩⅥ离子５ｓ２，５ｐ２，５ｓ５ｐ，５ｓ５ｄ的组态平均能Ｅａｖ，图１表示

Ｅａｖ随Ｚｃ的变化情况，从组态平均能的计算结果可以看出对
于本文涉及的组态平均能Ｅａｖ从小到大的次序为：５ｓ２，５ｓ５ｐ，

５ｐ２，５ｓ５ｄ，５ｓ６ｄ，进一步分析ＣｄⅠ等电子序列中各组态相
互作用以及本征矢混合情况，我们发现上述组态中５ｓ２ 和

５ｐ２ 之间，５ｓ５ｐ和５ｐ５ｄ之间，５ｐ２ 和５ｓ５ｄ之间都有不同程
度的相互作用，其中５ｐ２ 和５ｓ５ｄ之间相互作用最强。依照组
态选取规则，确定了体系的波函数在偶宇称组态５ｓ２，５ｐ２，

５ｓ５ｄ，５ｓ６ｄ，５ｓ６ｓ，４ｆ５ｐ，４ｆ２ 和奇宇称组态５ｓ５ｐ，５ｓ６ｐ，

４ｆ５ｓ，４ｆ６ｓ，５ｐ５ｄ，５ｐ６ｓ，５ｓ５ｆ，４ｆ５ｄ之间展开。在 ＨＦＲ方
法计算过程中，优选了Ｓｌａｔｅｒ积分调节因子，通过多次选择
后发现，当电子的径向积分因子和库伦积分因子全部设为

０．８５，且自旋轨道因子设为０．９９时，离子计算值与实验值最
为接近。由图２可知ＩⅥ－Ｎｄ离子大部分组态实验值Ｅｅｘｐ
与 ＨＦＲ计算结果ＥＨＦＲ之差ΔＥ随Ｚｃ 沿着等电子序列的变
化曲线光滑，因此我们用广义最小二乘拟合法进行外推计

算，得到预测离子ΔＥ值，于是 Ｎｄ，Ｐｍ ⅪⅤ，Ｓｍ ⅩⅤ离
子能级预测值Ｅｆｉｔ即为ＥＨＦＲ与ΔＥ之和。其中ΔＥ数值大小
的差异性反映了理论计算过程中各种效应对能级有着不同程
度的影响，我们把这些影响归纳为相对论效应、电子剩余关
联效应、量子电动力学（ＱＥＤ）［１１］效应以及Ｂｒｅｉｔ效应和弱组
态累积效应所导致的微扰修正，这些效应同时会导致 ＨＦＲ
计算值与外推值的差异性。综上，根据以往计算经验和我们
设计的ＦＯＲＴＲＡＮ程序，将这种影响确定为正比与（Ｚｃ－
ｓ）Ｋ，能级拟合公式即为

ΔＥ＝ＡＺ－１ｃ ＋ＢＺ０ｃ＋ＣＺ１ｃ＋ＤＺ２ｃ＋Ｅ（Ｚｃ－ｓ）Ｋ （９）

其中Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，Ｅ，Ｋ均为半经验可调拟合参数，ｓ表示半
经验可调屏蔽参数，Ｚｃ＝Ｚ－Ｎ＋１（Ｚｃ表示有效核电荷数，

Ｚ为原子序数，Ｎ为核外电子数），（Ｚｃ－ｓ）Ｋ 正比于各种效应
对此序列ΔＥ的影响。为得到最佳的计算结果，则引入了一
个标准偏差δ来评判计算结果，定义为

δ＝ ∑（Ｅｅｘｐ－Ｅｆｉｔ）２

Ｎｃ（Ｎｃ－１槡 ） （１０）

Ｆｉｇ．１　Ｅａｖｖｅｒｓｕｓ　Ｚｃ
１：５ｓ６ｄ；２：５ｓ５ｄ；３：５ｐ２；４：５ｓ５ｐ；５：５ｓ２

Ｆｉｇ．２　ΔＥｖｅｒｓｕｓ　Ｚｃ
１：５ｓ５ｐ１　Ｐ１；２：５ｓ５ｐ３　Ｐ２；３：５ｐ２３　Ｐ２；

４：５ｐ２１　Ｄ２；５：５ｐ２３　Ｐ１；６：５ｐ２３　Ｐ０
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其中求和是对所有参加拟合的离子能级进行的，Ｎｃ 是实际
参加拟合的离子能级数，Ｅｅｘｐ表示实验观测值，Ｅｆｉｔ表示本文
计算预言值。将ｓ初始值设定为５．０，通过计算得到使最终
的标准偏差最小的ｓ值和其对应的拟合参数Ａ，Ｂ，Ｃ，Ｄ，

Ｅ，Ｋ，从而获得最接近实验值的理论计算值。

２　结果与讨论

　　表１列出了ＣｄⅠ等电子序列 Ｎｄ－Ｓｍ ⅩⅤ离子５ｓ２，

５ｐ２，５ｓ５ｐ，５ｓ５ｄ组态能级值。ＥＨＦＲ表示 ＨＦＲ方法计算值，

Ｅｅｘｐ表示文献［１０］的实验值，Ｅｆｉｔ表示本文拟合计算值，ΔＥ＝
Ｅｅｘｐ－Ｅｆｉｔ，单位均为１　０００ｃｍ－１。将本文的计算结果与文献
［１０］的实验能级值对比可知，除了５ｐ２ 组态的３　Ｐ０ 能级与实
验值相差较大之外，其余计算结果与实验值非常接近。Ｐｍ

ⅪⅤ和ＳｍⅩⅤ离子各组态能级值目前没有任何的实验和理论
研究报道，因此没有计算其ΔＥ值，仅报道了本文的拟合计
算值，本文给出的结果是理论预测，还需进一步的实验验

证。对于Ｎｄ离子５ｐ２　３　Ｐ０ 组态能级，本文的计算结果为

３６１　６３６．４ｃｍ－１，而文献［９］的计算结果为３６２　１００ｃｍ－１，与
本文相差４３６．６ｃｍ－１，对此本文分析如下：（１）将Ｎｄ离子
各组态实验能级值代入标准偏差公式（１０）计算，结果表明

５ｐ２　３　Ｐ０ 组态的标准偏差（远大于其他组态，且从文献［９］给
出的与５ｐ２ 组态能级跃迁有关的实验谱线（５０．８６０　０ｎｍ）分
析，本文计算得到的５ｓ５ｐ　３　Ｐ１—５ｐ２　３　Ｐ０ 的跃迁谱线的波长

５０．９６２　７ｎｍ与文献［９］给出的实验结果相差０．１０２ｎｍ，表
明５ｐ２　３　Ｐ０ 谱项值还需要今后在实验上作进一步的实验观测。
（２）与５ｐ２　３　Ｐ０ 谱项能级有关的实验能谱除了５ｓ５ｐ　３　Ｐ１—５ｐ２
３　Ｐ０ 外，目前还没有任何与其有关的实验能谱的报道，本文
给出了５ｓ５ｐ１　Ｐ１—５ｐ２　３　Ｐ０ 谱线波长值的计算结果为８６．２９０
１ｎｍ，而与５ｓ５ｐ３　Ｐ１ 有关的跃迁谱线波长值与已有的实验
观测结果进行比较可以看出，所有与该谱项能级有关的谱线
波长值与已有的实验观测结果完全一致，说明本文关于５ｓ５ｐ
３　Ｐ１ 的谱项能级的计算是正确的。

Ｔａｂｌｅ　１　Ｅｎｅｒｇｙ　ｌｅｖｅｌｓ　ｏｆ　ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ　５ｓ２，５ｐ２，５ｓ５ｐ　ａｎｄ　５ｓ５ｄｆｏｒ　ｉｏｎｓ　Ｎｄ －ＳｍⅩⅤ （１　０００ｃｍ－１）
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Ｅｅｘｐ Ｅｆｉｔ ΔＥ
ＰｍⅪⅤ

Ｅｆｉｔ ΔＥ
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Ｅｆｉｔ ΔＥ
５ｓ２　 １　Ｓ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０ ０
５ｓ５ｐ　 ３　Ｐ０ １５６．４１７　 １５６．３４８　８　 ０．０６８　２　 １６８．９９６　６　 １９０．０３５　４

３　Ｐ１ １６５．４８２　 １６５．４１４　５　 ０．０６７　５　 １７８．９３９　７　 ２００．９６６　９
３　Ｐ２ ２０４．６８５　 ２０４．６１７　５　 ０．０６７　５　 ２２４．２７６　７　 ２５２．９６３　４
１　Ｐ１ ２４５．７４８　 ２４５．７４８　３ －０．０００　３　 ２６５．４６４　２　 ２８７．４０４　５

５ｐ２　 ３　Ｐ０ ３６２．１００　 ３６１．６３６　４　 ０．４６３　６　 ４３３．５８６　７　 ６２２．０５７　８
３　Ｐ１ ３９８．２４４　 ３９８．１７８　６　 ０．０６５　３　 ４３０．４２８　８　 ４７２．０４３　３
３　Ｐ２ ４４６．１３２　 ４４６．１０９　４　 ０．０２２　６　 ４８４．７２４　０　 ５３１．５７３　２
１　Ｄ２ ４０２．５４２　 ４０２．４９４　７　 ０．０４７　３　 ４３３．２１１　８　 ４６８．８７５　４
１　Ｓ０ ４７９．４６９　 ４７９．４６２　４　 ０．００６　６　 ５２２．９５５　０　 ５７５．８２３　４

５ｓ５ｄ　 １　Ｄ２ ５４５．２４５　 ５４５．２７４　８ －０．０２９　８　 ５８１．３４５　５　 ５９９．２７４　６
３　Ｄ１ ５０５．４９４　 ５０５．４７７　４　 ０．０１６　６　 ５４７．１１２　６　 ５９２．８０５　８
３　Ｄ２ ５０８．５３２　 ５０８．５４１　１ －０．００９　１　 ５４８．５０４　６　 ５９１．１８５　８
３　Ｄ３ ５１４．１７７　 ５１４．０８４　２　 ０．０９２　８　 ５５１．３１２　９　 ５８７．１０７　０

　　表２给出了 Ｎｄ－Ｓｍ ⅩⅤ离子５ｓ２—５ｓ５ｐ，５ｓ５ｐ—５ｐ２，

５ｓ５ｐ—５ｓ５ｄ组态各能级跃迁谱线波长和跃迁概率值，λｅｘｐ为
文献［９］报道的Ｎｄ离子跃迁谱线波长实验值，λ为本文的
跃迁谱线波长计算值，λｋ 为文献［２］所报道的Ｓｍ ⅩⅤ离子跃
迁谱线波长理论计算值，没有列出实验值的部分是因为当前
还没有相关的实验观测报道。从表２可知，Ｎｄ离子组态
各能级跃迁谱线的计算结果与文献［９］所给的实验谱线值符
合的很好，除了５ｓ２　１　Ｓ０—５ｓ５ｐ　３　Ｐ１ 与文献［９］报道的数值偏

差０．０２４　７ｎｍ，５ｓ５ｐ　３　Ｐ１—５ｐ２　３　Ｐ０ 与实验值偏差０．１０２ｎｍ
之外，其他计算值与实验值的不确定度一般都在０．００３ｎｍ
之内。其中５ｓ５ｐ３　Ｐ１—５ｓ５ｄ１　Ｄ２ 和５ｓ５ｐ３　Ｐ２—５ｓ５ｄ１　Ｄ２ 谱线
没有实验报道，我们的预测值分别为２６．２９０　９和２９．３１２　０
ｎｍ。对于ＰｍⅪⅤ离子，没有任何实验和理论报道，纯属于
外推计算的结果。对于Ｓｍ ⅩⅤ离子，Ｋａｕｆｍａｎ［１］仅计算出ｎ

＝５组态间一条跃迁谱线５ｓ２　１　Ｓ０—５ｓ５ｐ　１　Ｐ１，计算结果为

３４．７５０　０ｎｍ，我们的计算结果为３４．７９４　２ｎｍ，相差０．０４４　２
ｎｍ，产生偏差的主要原因是：首先我们在组态选取过程中最
大程度的包含了所有可能的强相互作用组态，其次在拟合计
算过程中充分考虑了各种效应对能级不同程度的影响以及各
组态之间的强相互作用，并把这种影响表示为式（９）中的

Ｅ（Ｚｃ－ｓ）Ｋ，然后再进行拟合计算，而Ｋａｕｆｍａｎ的计算则忽

略了各种效应的影响。表２中ＳｍⅩⅤ离子除了谱线５ｓ２　１　Ｓ０—

５ｓ５ｐ１　Ｐ１ 外，其余１１条谱线也是第一次理论报道。在跃迁谱
线计算的基础上，表２给出了相应的跃迁概率计算结果ｇＡ
（单位：１０１０　ｓ－１）。ｇＡ＝０．６６７　０２６σ２　ｇｆ（ｓ－１），其中ｇｆ表示
跃迁谱线的振子强度，ｇｆ＝３．０３７　６×１０－６σＳ，σ是谱线波数
（单位：ｃｍ－１），Ｓ表示电偶极跃迁的谱线强度（单位：ｅ２ａ２０）。

从表２可见，跃迁概率随Ｚｃ增加而有规律的递增，例如 Ｎｄ

－ＳｍⅩⅤ离子５ｓ５ｐ　３　Ｐ０—５ｐ２　３　Ｐ１ 谱线的跃迁概率分别为

３．０２９，３．５１９，４．０５４（单位：１０１０　ｓ－１），５ｓ５ｐ３　Ｐ２—５ｓ５ｄ　３　Ｄ３

７２第１期　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



谱线的跃迁概率分别为３０．９９，３４．９４，３９．０７（单位：１０１０

ｓ－１）。表２所有谱线中５ｓ５ｐ　３　Ｐ２—５ｓ５ｄ　３　Ｄ３ 跃迁概率最大，

说明这条谱线为最强线，５ｓ５ｐ　１　Ｐ１—５ｐ２　３　Ｐ０ 跃迁概率最小，
为最弱线。本文跃迁概率计算结果的性质是比较好的，特别

是加入了达尔文修正和质速修正来考虑相对论效应对体系能
量的影响，这样在很大程度上提高了计算结果的准确
度［１２－１５］。

Ｔａｂｌｅ　２　Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ，ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ　ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ　ｏｆ　ｎ＝５ｃｏｍｐｌｅｘ　ｆｏｒ　ｉｏｎｓ　Ｎｄ－ＳｍⅩⅤ

Ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ
Ｎｄ

λ／ｎｍ λｅｘｐ／ｎｍ　 ｇＡ／（１０１０　ｓ－１）
ＰｍⅪⅤ

λ／ｎｍ　 ｇＡ／（１０１０　ｓ－１）
ＳｍⅩⅤ

λ／ｎｍ λｅｘｐ／ｎｍ　 ｇＡ／（１０１０　ｓ－１）

５ｓ２－５ｓ５ｐ
１　Ｓ０－３　Ｐ１ ６０．４５４　２　６０．４２９　５　 ０．１７０　 ５５．８８４　７　 ０．２１７　 ４９．７５９　４　 ０．２１６
１　Ｓ０－１　Ｐ１ ４０．６９２　０　４０．６９２　２　 ５．９１４　 ３７．６６９　８　 ６．８０３　 ３４．７９４　２　３４．７５０　０　 ６．３３０
５ｓ５ｐ－５ｐ２
３　Ｐ０－３　Ｐ１ ４１．３５１　４　４１．３５２　２　 ３．０２９　 ３８．２５０　８　 ３．５１９　 ３５．４５９　９　 ４．０５４
３　Ｐ１－３　Ｐ０ ５０．９６２　７　５０．８６０　０　 １．７７９　 ３９．２７０　０　 １．９７４　 ２３．７４７　８　 ２．１７１
３　Ｐ１－３　Ｐ１ ４２．９６１　９　４２．９６２　４　 １．８８１　 ３９．７６３　１　 ２．１５８　 ３６．８８９　９　 ２．４５７
３　Ｐ２－３　Ｐ１ ５１．６６３　３　５１．６６３　５　 ２．０８６　 ４８．５０７　８　 ２．３１９　 ４５．６４５　４　 ２．５５２
１　Ｐ１－３　Ｐ２ ４９．９０９　９　４９．９０６　０　 １．６７１　 ４５．６０７　９　 ２．０４６　 ４０．９５５　３　 ２．４５６
１　Ｐ１－１　Ｓ０ ４２．７８７　３　４２．７８５　９　 ３．０９０　 ３８．８３６　３　 ３．５５９　 ３４．６７１　８　 ４．０７６
１　Ｐ１－３　Ｐ０ ８６．２９０　１　 ０．００８　 ５９．４８０　４　 ０．００９　 ２８．０４３　１　 ０．００９
５ｓ５ｐ－５ｓ５ｄ
３　Ｐ２－３　Ｄ３ ３２．３１３　７　３２．３１１　２　 ３０．９９　 ３０．５７７　６　 ３４．９４　 ２９．９２７　２　 ３９．０７
３　Ｐ１－１　Ｄ２ ２６．２９０　９　 ３．１８６　 ２４．８５０　５　 ３．９２６　 ２５．１０６　２　 ４．７４６
３　Ｐ２－１　Ｄ２ ２９．３１２　０　 ０．０１２　 ２８．００５　８　 ０．０１３　 ２８．８７５　８　 ０．０１５

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ

［１］　Ｋａｕｆｍａｎ　Ｖ，Ｓｕｇａｒ　Ｊ．Ｊ．Ｏｐｔ．Ｓｏｃ．Ａｍ．，１９８７，Ｂ４：１９１９．
［２］　Ｔａｕｈｅｅｄ　Ａ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ，Ｐｉｎｎｉｎｇｔｏｎ　Ｅ　Ｈ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，１９９７，５６：２８９．
［３］　Ｇａｙａｓｏｖ　Ｒ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ．Ｊ．Ｏｐｔ．Ｓｏｃ．Ａｍ．，１９９９，１６（８）：１２８０．
［４］　Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，２０００，６２：２８２．
［５］　Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ，Ｒｙａｂｔｓｅｖ　Ａ　Ｎ，Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ．Ｊ．Ｏｐｔ．Ｓｏｃ．Ａｍ．Ｂ，２００１，１８（１２）：１９３５．
［６］　Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，２００２，６５：３５．
［７］　Ｒｙａｂｔｓｅｖ　Ａ　Ｎ，Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，２００２，６５：２２７．
［８］　Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，２００３，６８：１２８．
［９］　Ｃｈｕｒｉｌｏｖ　Ｓ　Ｓ，Ｊｏｓｈｉ　Ｙ　Ｎ，Ｒｙａｂｔｓｅｖ　Ａ　Ｎ．Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｃｒｉｐｔａ，２００５，７１：４３．
［１０］　Ｃｏｗａｎ　Ｒ　Ｄ．Ｔｈｅ　Ｔｈｅｏｒｙ　ｏｆ　Ａｔｏｍｉｃ　Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ａｎｄ　Ｓｐｅｃｔｒａ．Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ：Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ　Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ　Ｐｒｅｓｓ，１９８１．
［１１］　Ｐａｕｌ　Ｈ　Ｍｏｋｌｅｒ．Ｈｙｐｅｒｆｉｎｅ　Ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ，１９９８，１１４：２１．
［１２］　Ａｌｎａｓｅｒ　Ａ　Ｓ，Ｌａｎｄｅｒｓ　Ａ　Ｌ，Ｔａｎｉｓ　Ｊ　Ａ．Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｒｅｖｉｅｗ　Ａ，２００５，９４：０２３２０１．
［１３］　Ｂｌｕｎｄｅｌｌ　Ｓ　Ａ，Ｊｏｈｎｓｏｎ　Ｗ　Ｒ，Ｓａｆｒｏｎｏｖａ　Ｍ　Ｓ．Ｐｈｙｓｉｃａｌ　Ｒｅｖｉｅｗ　Ｌｅｔｔｅｒｓ　Ａ，２００８，７７：０３２５０７．
［１４］　ＹＥ　Ｓｈｉ－ｗａｎｇ，ＭＵ　Ｚｈｉ－ｄｏｎｇ，ＷＥＩ　Ｑｉ－ｙｉｎｇ（叶世旺，牟致栋，魏琦瑛）．Ｊ．Ａｔ．Ｍｏｌ．Ｐｈｙｓ．（原子与分子物理学报），２００６，２３（３）：５６６．
［１５］　ＭＵ　Ｚｈｉ－ｄｏｎｇ，ＷＥＩ　Ｑｉ－ｙｉｎｇ（牟致栋，魏琦瑛）．Ａｃｔａ　Ｐｈｙｓｉｃａ　Ｓｉｎｉｃａ（物理学报），２００５，５４（６）：２６１４．
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Ｓｔｕｄｙ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｎ＝５Ｃｏｍｐｌｅｘ　Ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ　ｆｏｒ　Ｉｏｎｓ　Ｎｄ－ＳｍⅩⅤｉｎ　ＣｄⅠ
Ｉｓｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ　Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ＤＩＮＧ　Ｋａｉ，ＭＵ　Ｚｈｉ－ｄｏｎｇ＊，ＹＥ　Ｓｈｉ－ｗａｎｇ
Ｄｅｐａｒｔｍｅｎｔ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｃｏｌｌｅｇｅ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅ，Ｃｈｉｎａ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ　ｏｆ　Ｍｉｎｉｎｇ　ａｎｄ　Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｘｕｚｈｏｕ　２２１００８，Ｃｈｉｎａ

Ａｂｓｔｒａｃｔ　Ｔｈｅ　ｅｎｅｒｇｙ　ｌｅｖｅｌｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｎ＝５ｃｏｍｐｌｅｘ　ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ　５ｓ２，５ｓ５ｐ，５ｓ５ｄａｎｄ　５ｐ２　ｗｅｒｅ　ｃｏｍｐｕｔｅｄ　ｆｏｒ　ＣｄⅠｉｓｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ
ｓｅｑｕｅｎｃｅ　ｉｏｎｓ　ｆｒｏｍ　ＩⅥｔｏ　Ｓｍ ⅩⅤｂｙ　Ｈａｒｔｒｅｅ－Ｆｏｃｋ　ｗｉｔｈ　ｒｅｌａｔｉｖｉｓｔｉｃ　ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｓ（ＨＦＲ）ｍｅｔｈｏｄ．Ｂｙ　ａｎａｌｙｚｉｎｇ　ｔｈｅ　ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｏｆ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅΔＥｂｅｔｗｅｅｎ　ｅｎｅｒｇｙ　ｌｅｖｅｌｓ　ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ　ｂｙ　ＨＦＲ　ｍｅｔｈｏｄ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｖａｌｕｅｓ　ｗｉｔｈ　Ｚｃａｌｏｎｇ　ｔｈｉｓ　ｉｓｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ　ｓｅ－
ｑｕｅｎｃｅ，ｔｈｅ　ａｕｔｈｏｒｓ　ｐｕｔ　ｆｏｒｗａｒｄ　ａ　ｎｅｗ　ｆｉｔｔｉｎｇ　ｆｏｒｍｕｌａ　ｆｏｒ　ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄ－ｌｅａｓｔ－ｓｑｕａｒｅ－ｆｉｔ（ＬＳＦ）ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ．Ｕｓｉｎｇ　ｔｈｉｓ　ｆｏｒｍｕｌａ　ａｎｄ
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《分析化学》（２０１１年）征订启事
邮发代号　１２－６

　　 《分析化学》（ＩＳＳＮ　０２５３－３８２０，ＣＯＤＥＮ　ＦＨＨＨＤＴ，ＣＮ　２２－１１２５／Ｏ６）是中国科学院和中国化学会共同主办的专业性学
术期刊，主要报道我国分析化学创新性研究成果，反映国内外分析化学学科前沿和进展。刊物设有特约来稿、研究快报、研
究报告、研究简报、评述与进展、仪器装置与实验技术、来稿摘登等栏目。读者对象为从事分析化学研究和测试的科技人员
及大专院校师生。本刊也是有关图书、情报等部门必不可少的信息来源。

《分析化学》目前是我国自然科学核心期刊及全国优秀科技期刊，１９９９年荣获首届国家期刊奖，２０００年获中国科学院优
秀期刊特别奖，２００１年入选" 中国期刊方阵" 高知名度、高学术水平的 “双高”期刊，２００２年又荣获第二届国家期刊奖和
第三届中国科协优秀科技期刊奖。论文已被包括美、英、日、俄的国内外近２０种刊物和检索系统收录。根据中国科技信息
研究所历年来发布的 “中国科技期刊引证报告”获悉，２００８年公布的影响因子为１．２。多年来，本刊逐年被选入美国权威文
摘 《化学文摘》（ＣＡ）摘引量最大的１０００种期刊 （简称 “ＣＡ千种表”）中，并居我国入选 “ＣＡ千种表”期刊的前列。从

１９９９年第２７卷第一期开始被美国科学信息研究所 （Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｆｏｒ　Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ　Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ）正式收入 《科学引文索引扩大版》
（Ｓｃｉｅｎｃｅ　Ｃｉｔａｔｉｏｎ　Ｉｎｄｅｘ－Ｅｘｐａｎｄｅｄ，ＳＣＩＥ，ａｌｓｏ　ｋｎｏｗｎ　ａｓ　ＳｃｉＳｅａｒｃｈ），同时还被收入 《Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ａｌｅｒｔ》和 《Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ　Ｃｉｔａｔｉｏｎ
Ｉｎｄｅｘ》等ＩＳＩ系列 。近期公布的２００９年ＳＣＩ影响因子为０．７９。

本刊为月刊，每期１６０页 （大１６开），由科学出版社出版。国内单价１５．００元，全年１８０．００元。邮发代号１２－６，全国
各地邮局订阅，国外代号 Ｍ３３６，中国国际书店订购，漏订读者，可与编辑部联系。广告经营许可证号：２２００００４００００９４，广
告代理：北京行胜言广告有限公司，电话：０１０－５２０８６５３７。
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