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双电子原子系统内电子云的变化
`
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( 中山大学物理系

,

广州 5 1 0 2 7 5 ; 中国科学 院理论物理研究所
,

北京 1 0 0 0 8 0 )

摘 要

本文主要通过对形状密度的分析
,

研究了双电子原子系统的内电子云如何随外

电子的运动而变化
,

考虑了外电子
一

远离 内电子云和靠近 内电子云的情况
.

探讨 了氦

原子具有不同 K 一

量子 数的
`
犷 态的几何特征和内部运动特征

,

探讨了能量转移 机

制和径
一

径 ( ar id a l一 r a id al ) 关联的细节
.

发现 内电子云作为一个整体的运动和外电

子的运动之间有强烈的关联
.
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一
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双电子原子系统是具有电子
一

电子关联的最简单的系统
.

在这样的系统中
,

当电子之间彼

此不靠近时
,

它们各 自的行为主要由 C ou lo m b 场决定 (由于内电子的屏敝效应
,

外 电子感受

到的是一个有效电荷
,

而不是真实的核 电荷 ;再者
,

虽然总角动量守恒
,

但每一个电子的角动星

是不守恒和可变的 )
.

反之
,

当电子彼此靠近时
,

c ou lo m b 排斥会起重要的作用
,

电子之间的

关联
一

也相应地变得汉复杂
.

在文献 LI 〕中曾主安利用分波分析的方法对这一复杂情况进行了

研究
,

发现了强径
一

径关联区 ( S R R CR ) 的存在
.

当使用 抓 K , T 一 0 )路
“ 十

分类法则时
LZ川 ,

对

于 K 等于正的态
,

该文发现当外电子进人 N + 1 壳时就会和处于 K 壳的内电子发生强烈的反

位相的径
一

径关联 (即一个电子进来
,

另一个电子出去 )
.

对于 K 等于负的态
,

该文发现仅当两

个电子同时处在一个加宽了的 N 壳时
,

强的径
一

径关联才会发生
.

当电子之间发生弧的径
一

径

关联时
,

能量转移会随之而发生 (显然
,

若内电子得不到额外的能量
,

它肯定不可能走到外区

去 )
.

在文献 〔11 中还发现了丙种类型的能量转移机制
: 一种是

“

背推
” ,

即外 电子是从原子核

的另一侧进人
,

从内电子的背后把它推向外面 ;另一种是
“

对撞
” ,

当外电子进人 N 壳后
,

两个 电

子同时做高速的反方向的转动
,

形成对头的碰撞
.

前一种机制存在于 K 等于正的态之中 ;而后

一种机制存在于 K 等于负的态之中
.

本文将从另一角度提出一些直观的证据来支持以上的发

现的可靠性
.

在双电子原子系统内
,

原子核和两个电子构成一个三角形
,

每一个粒子处在一个顶点上
.

本文 1 9 9。 年 ` 月 2 日收到
.

国家目热科学基 立资助项目
.
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由于这一系统的内部运动表现为三角形方位和形状的变化
,

因此在本文中我们将主要对形状

密度进行仔细的研究
.

根据文献 [ 4 1和 〔5〕
,

形状密度 p
,

由下式定义 :

` 一
{

,少 “ d r l d r Z

其中 梦是 cS h r石 id
】l
g

e r

方程的某一本征态解
,

三
{
。

!

d` d“
,

( 1)

r ` 是第 蔺个电于
。 、

( i 一 1
,

2 ) 的位置 矢量
,

超 一
。
ill 月d月由 d 了 (

` , ,

刀
, 了 是 3 个 E ul

e : 凭用以确定三角形的方位 ) 是方位角的一个无穷小

改变元
, d ` 一 d ; ld ; :

洲和 是 r :

与 r Z

之 间的夹角 ) 是形状的一个无穷小改变元
.

( l) 式明

显地给出 p
,

是系统处于某一给定形状和给定方位的几率密度
.

令

J r l j r Z
一 } J {`

, J R
,

( 2 )

其中 J ac ob i } J l 来自宗量的变换
.

由此得

p ,

~ }梦 }
’ ·

} J }
,

( 3 )

其中来 自相空间的贡献被包含在后一个因子 } J }内
.

来自动力学的贡献包含在前一个因子 (即

1叫
’

) 内
,

它可从文献 〔41 和 〔11 中求得的本征波函数解得到
.

我们将通过 p
:

研究内电子云

的分布
.

所得到的结果如下
.

二
、

K 为正的态的内电子云的变化

作为 K 为正的态的例子
,

我们将 仔细观察氦原子的 宁
, 3

( 2
,

0) 萝态 (即第三序列中具有

K 一 2 的第三个态 )
.

在总轨道角动量为零的情况下
, 。 :

的取向是名
一

向同性的
,

它只是 ; , , ; :

和 日的函数
.

我们把 ; :

从大到小固定在一串给定的值上
,

在每种情况下把 p
,

作为 , 2

和 日

的函数
,

并把它的等位线图画在 X 一 z 平面上 (此时 。 ;

被放置在 十 z 轴从远到近的一串位

置上 )
.

对这些图进行系统的观察
,

从中选出 4 个图分别由图 1 ( a)
,

( b )
,

( c) 和 ( d ) 给出
.

在本文所有的图中沿径向的距离均等于 c ; 尹 (其 中
r 的单位是 入 )

,

在图 1 和 图 2 中 均 有

C ~ 0
.

8 , 5
.

再者在图 l 和图 2 中在外边的等位线具有 p
,

一 l/ 20
p梦

,

衬
,

是该图内形状密度

的最大值
.

在中间的等位线具有 肠一 l / 4砂
,

而在里边的等位线 (用实线表出 )具有 p
:

一 l / 2
·
p尹

.

p尹 出现的位置记为
r 梦(

; :

)
,

它是
; ,

的函数
,

在图中用交又
一

号 ( x 号 )标明
.

当 r ;

的取

值被规定以后
,

体系的最可几形状可从
;
找

; ;

) 得知
.

这些等位线图和内电子云的分布相联

系 ; 再者
,

从
;

梦 (连同环绕着这一位置的等位线 ) 随 , ,

的变化可得知
。 2

的运动是如何对

, :

的变化作出反应的
.

图 1 (
a
)一 ( d) 具有一个共同的特点

,

即两个电子总是各处在原子核的不同侧
.

所有 K 沁

正的态都具有这一几何特征
〔̀ 一 `

,

代

当 ; :
~ 13

.

3 入 时 (此时
。 ,

正远离原子核并位于
一

单体密 !勿为最外峰之内 )
,

内电子的行为

由图 l ( a) 给出 ;其中交叉号的位置 (对应于 p
:

的条件极大值 )为 。 一 洲 一 14 5 “ , , 2
一 ; 梦一

.32 叔这个值说明内电子处于 N 一 3 壳 )
.

可以看出 p ,

的分布比较尖锐
,

因此这一个态的几

何特征也是 明显的
.

图 l ( a) 的 3 个峰表明内电子
。 2

具有一个
, 一 3 的振荡

,

但不是一个

纯
`
波的振荡 (否则 }叫

,

将 与 。 无关
,

而这个态将失去几何特征 )
.

在大多数情况下
,

内电子

` 是位于
e ,

的反侧
,

但 当 。 2

偶尔靠近中心时它会跑到同侧
,

这可 以从图 1 ( a) 中看到
.

这

一点很重要
,

它说明 , 2

并不是做直线振动
,

而是统到原于核背后去
,

这类似于一个近 日点很
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图 l 氦原子
`
, ,

( 2
, 。 )梦 态的形状密度 户 :

的等位线图

(其中
r : 分别给定在 4 个沿 + z 轴由远而近的位置上

,

( a )
r : = 13

.

3入
,

( b ) r : 一 7
.

0 A
,

( e
)

, :
~ ,

.

5入
,

( d ) ; `
~ 3

.

0入)

靠近中心的椭圆轨道运动
.

当
, ;

在 13
.

3 A 左右一个很宽阔的区域内变化时
,

图 1 (
a
) 的诸

等位线保持不变
.

这意味着在这宽阔区域内移动的
。 ;

还没有对内电子构成扰动
,

相应地这

时 。 、 , 。 2

之间的径
一

径和 径
一

角 (
r a d i a l

一 a n g u l a r
) 关联都是很小的

.

当
, ;

减少并处于 8
,

3一 5
.

2 入 之间的区域时 (这大致是一个有效电荷 z
。 f , 比 2略小的

C o u l o m b 场的 N 一 4 壳的区域 )
, 。 ,

将进人一个 S R R C R 区 〔`
,
, , ,

这时
e ,

和处于 N ~ 3 壳的

内电子 e ,

(大体在 2
.

0一 5
.

2 入 之间 )将发生强烈的作用并出现很强的反位相径
一

径关联
.

图

l ( b ) 和 ( c) 是出现在这一区域内的两个例子
.

以图 1 ( a) 和图 1 ( b )
,

( c) 相比较
,

可见图

l a( ) 中的大岛变得更宽大
,

同时还明显地向外移 (在图 1 ( a) 中
, ;

护一 3
.

2入
,

在图 1 ( b) 中

为 、
.

2 入
,

而在图 l ( c) 中为 ,
.

9 入 )
,

与此同时
,

两个较小的岛却逐渐消失
.

这意味着
己 2

放

弃了它原有的运动方式并被连续地从 N 一 3 壳的区域推到 N 一 4 的区域内
.

另外
,

在图 1 ( c )

的右下角出现了一个新的岛
,

这意味着当
。 ;

靠近时
, 。 2

会有愈来愈大的外 出的几率
,

这是 因

为不断有能量转移给它的缘故
.

当
, ;

从 ~ 5
.

2 入进一步减小时
,

发现在内区产生了新的节线
,

这些新出现的节线可随
; :

的变化而移动
,

这无疑是一个有趣的新现象
.

相应地
,

图 l ( O 中的大岛逐渐变窄
,

同时在它

的里边出现了三个新的岛
,

这一情况可从图 1 ( d) 中看出
.

新节线的出现和移动是一个能量

继续转移的讯号
,

在这个过程 中正在往外走的
e Z

会变得更富于能量
.

以图 1 ( d) 和 ( c) 。。
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比较
,

我们发现当
e Z

处在 第 3 壳和第 4 壳之间时
,

它的去向有两种可 能性
.

随着
, ,

的减少
,

大多数的情况下它会出去
,

但偶尔它也会往回走
.

若是后一种情况
,

两个电子就会同时处于

N ~ 3 壳
,

情况就会复杂一些
.

从图 l ( d ) 中看到发生后一种情 况的 几率并非太小
.

如果 e ,

向中心更加靠近
,

就会进人位于里边的那个 S R A c R 区
,

并从而引起电子之间的

强的径
一

角关联
〔̀

·` , ,

这一情况的细节将不在这里讨论
.

值得一提的是当
君 1

人侵时
, 。 2

基本上把它 自己保持在原子核的后面
.

换言之
,

当它被

推向外时
,

它是被从另一侧来的电子从背部推向外的
.

因此本文所给出的一组图 (图 1 (
a
)一

( d) ) 以很直观的方式形象地表明了能量转移的
“

背推
”

机制
.

虽然以上的讨论只是关于
,

( 2
,

O)直态的
,

但如果我们改变 K (但保 持 为 正 )
,

N 或 ,

等量子数
,

以上的定性结果并不改变
.

唯一改变的只是各图形中峰的数 目和位置会有所不同

而已
。

三
、

K 为负的态的内电子云的变化

作为 K 为负的态的例子
,

我们将仔细观察氦原子的
’
兮

, 2

(一 2
,

的二态
.

当 r ,

分别给定

为 1 ,
.

6 入
,

.7 。入
, 5

.

0入和 1
.

6 入时
,

作为 。 2

位置的函数
,
p

`

的等位线图画在 x 一 z 平面上
,

如图 2 (
a
)一 ( d ) 所示 (这些图形的标记和度规和图 1 一致 )

.

图 2 (
a

)一 ( O 表明两个电子
一

在

大多数情祝下是保持在原子核同侧的
,

这一几何特征对所有 K 为负的态是共同的 【̀一 `
,

,.]

, 之 ~ 2 一

一
.

卢 . . 口一~ 一- . 门

一

一
1一

-
~ ~ 一 - ~

`

… …
, _ . .

…
t 飞

l

卜’..I’:
we

土
1’..
l

三,..

...

口
几

一一
’

… :::

`̀ .

………
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L

ll|冲一一回

... ! lll
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一
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一
目

州
r

一 一
~ -~

一
. . .

… …

一仁
/ {
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;: 龟
` ’

. .

……

。

… …. .

… …

图 2氦原子
’

夕 (一 z,

时扩态的 p :

的等位线图

(其中
r 、
的位置伦 + z 轴分另{{给定

,

( a ) , , 一 l ,
.

6 A
,

( b )
; ,

~ 7
.

0 入
,

(
c

)
r ,

土二二二二二止一

一
(d )

5
.

0 人
,

( d夕
; ,
一 一 6 A )
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当 , 1
一 巧

.

6入 时 (此时 。 :

位于单体密度最外峰之内 )
,

内电子的行为由图 2 (
a

) 所示
,

其中交叉号出现在 乡一 洲 一 28
“

和 r Z
一

;

梦一 2
.

9人 的地方
.

由图巾的等位线所给出的分

布表明内电子的运动以转动而不是以直线振荡为主
,

这是 K 为负的态和 K 为正的态的一个重

要区别 (在量子力学 中
,

当一个运动所具有的能量是充沛时
,

会出现很多节线
.

在 图 2 ( a) 中

可清楚地看到当 。 发生变化时
,

有好几根节线会相继出现 )
.

当 , ;

在 巧
.

6 入左右的一个宽阔

的区域变化时
,

图 2 ( a) 的诸等位线保持不变
.

当 ; :

进一步从 7
.

4 入减至 .2 0 入时
,

图 2 (
。 )

的诸峰均有所变宽和向外移
.

图 2 ( b ) 和 (
c ) 表明了这一情况

.

这两个图表明当
。 ,

人侵时

c : 并不放弃它原有的转动运动 (从文献 〔1] 所用的分波分析来看
,

这一点更为清楚 )
.

值得提醒

注意的是当总轨道角动量为零时
,

若一个电子发生转动
,

另一电子必须同时做反方向的转动以

保持总角动量守恒
.

如果
。 ,

位于远处
,

那么它的转动是缓慢的
,

但是当它离中心的远近和
。 2

相仿时
,

它们角速度的大小也相仿
.

在图 2 ( c) 中 ; ,

为 1 0 入
,

而 , 梦为 .4 4 入
,

它们是在

同一壳层内
,

因而由图 2 (
。
) 所表明的转动运动的存在

,

实际上意味着一种对头碰撞 L句机制
.

经过碰撞之后
,

它们之间的一个将会离去
,

图 2 (
c
) 左下角出现的新的等位线表明了这种刊 能

性
.

当
; ,

进一步从 一 Z A 减少时
, e :

将进入里边的
“

强径
一

角关联区
” ,

由此而产生的混乱情

况如图 2 ( d) 所示
.

四
、

对 K 为零的态的分波分析

前两节的讨论是较为直观的
,

下面我们将从另一角度来对 电子
一

电子关联进行观察
.

由于电子间的角关联是通过不同分波之间的干涉来实现的
,

为了对角向运动有一个较为

深人的了解
,

有
一

必要对有关态的分波结构有一 个了解
.

为此
,

对于总轨道角动量为零的态 蛋
,

进行如下的分波分解
:

少 一

军{
( “ )

。

>上
里型 l互鱼二乏

月、 F 〔` ’

(
r , , r Z

)
t / 2 一

—

—
,

犷 i r Z

一
,

/云
~

下 i
_ ,

一 夕
, ’

一— 犷 I又 c o s

丫
斗 ,

其中 l 是一个电子和对于原子核的角动量
.

子
,

我们将对氦原子灼 宁
, 3

( 0
, 0 )亨态的

F `了 ,

(
; ; , ; 2

) 被称为分波径 向函数 山
.

( 4 )

咋为一个例

F “ ,

的行为进行考察
.

令
, ,

分别给定为 7
.

0 入

6
.

0 入
,

4
.

4 入和 .3 8 入
,

相应的 (F l)
作为

r ,

的函数由图 3 ( a) 一 ( d ) 给出
.

在这些图中纵

坐标为任意单位
,

横坐标等于 0
.

9 6 1 5 ,笋 ; S 波 (即 F ` l副》
)由实线给出

, p 波 由折线给出
, D

波由点线给出
,

F 波由折
一

点线给出
.

在图 3 ( a) 中 s 波的最高峰位于 4 0 入处
,

在图 3 ( b) 中外移至 5
.

0 入处 ;另一方面若
。 ,

在远处时
,

这个峰仅位于 3
.

4 入处
.

由此可见随着 二,

的减少
, e Z

在向外移
.

再者当 e ,

在

远处时
,

图 3 (
a
) 中最外面的那 3 个节点并不出现

,

相应地 F (` , 在那 3 个节点外面的分布也

是没有的
.

这些节点是在
; :

减至 一 .7 4 入时才相继出现的
.

它们的出现意味着内电子开始

有外出的机会
.

在图 3 ( c) 中
,

处于最外面的那几个峰显著地要比图 3 ( a)
,

( b ) 相应的峰

高
,

这意味着随着
; 、

的减少
, e Z

跑到外面的几率也愈来愈大
.

以图 3 ( c) 和 ( b )相 比
,

我们

发现在内区产生了 3 个新的节点
.

它们是在
, :

从 一 5
.

: 入减至 4
.

0 入之归}相继地产生 出来

的
,

并会随
, ,

的变化而移动
.

由于这些节点的移动
,

使得图巾诸曲线 靠里边的那一部分随
, ,

的变化呈鞭状运动
,

如前所述
,

内节点的产生和移动意味着一 个对外出电子的加速过程
.

这些

现象已在第二节中提到了
.

图 3 还具有一个不显眼然而重要的性质
,

那就是 F 波的出现
.

假如
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。9 6 15 心
/`

6 15 r石

图 3氦原子
’

s
e,

( o
, o广 态的分波径向函数 F ` ” (

r , r 了、

(其中
r :

分别给定在 4 个由大到小的值上
, ( a )

r : 二 7
.

0入
,
( b )

r : 一 6
.

0入
, ( 。 ) r

一
4

.

; 入
, ( d ) 犷

1

= 3
.

5入)

, ;

是远离中心或是十分靠近中心
, F 波都会消失 ; 仅当 君 ,

和处于 N 一 3 壳的
c Z

相距 不远

时 F 波才会出现
.

它的出现显然意味着转动的加强
,

这和第三节中谈到的
“

对碰
”

机制相联

系
.

在图 3 ( d) 中 。 、
已经进人到 N ~ 3 壳

,

图中的曲线表明
e : 的运动已经接 近 于 一 个

C o ul 。 m b 场内的
。 ~ 5 的单 电子态

,

不过它不具有单一角动量
,

而是几种分波的特定的混合
.

在图 3 的一组图内
,

当 , 2

不太小时波函数的分波构成主要包括一个 s 波和一个反位 相

的 D 波
.

这两种波互相干涉的结果
,

使得两个电子主要是保持在互相垂直的方位上 (即 尹 、

9 0 。 ,

这一点来自 尸`
( co

s

o) 的性质 )
.

这一几何特征为所有 K 一 。 的态所共有
〔卜 ..6 .]

在第二节中我们发现内电子
e Z

是被人侵的
e ;

从背部 向外推出的
.

现在
,

在 K ~ o 的情

况下
, e Z

也是被推出的 (但不是从背部
,

而是从垂直方向 )
.

在第三节中我们提到了电子的对

碰
,

对碰的出现来自转动运动的加强 ;现在我们找到了肯定的证据说明转动是有所加强的
.

因

而我们认为 K 为零的态的能量转移机制兼有 K 为正和 K 为负的态的特征
.

虽然如此
,

但是图

3 表明 F 波的增强是不显眼的
,

而 。 2

被往外推却是显而易见的
,

因此 K 为零态与 K 为正态的

能量转移机制互相更为接近
.

五
、

结 束 语

以上在取得了 S o h r

“ i n ge : 方程波函数解的基础上
,

主要通过对形状密度 p
,

的观察研

究了双电子系统的结构和内部运动
,

其中 p
,

来自量子力学的计算
.

在量子力学中并没有严

格的轨道的概念
,

只给出几率密度的分布
.

在文献 [ 8一 I D」中发现少体系统的形状密度通常是

较为集中地沿着某些轨道进行分布
,

每一条轨道和一种运动模式相联系
,

沿着轨道的分布又往

往呈现峰谷的结构
,

其中节点的数 目是衡量运动的激烈程度的标志
.

因而从 p
,

在相空间内的

分布情况可以了解少体系统的内部运动的奥秘
.

在本文中
,

我们发现了 p
,

的分布也是较为

集中的
.

当一个电子在远处时
,

内电子云的分布由图 l ( a) 和图 2 (
a

) 给出
.

那是画在半个
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X一 Z平面内的
,

如果把另一半平面 (即 (一 X ) z 平面 )也考虑在内的话则好像是沿着一根类

似于椭圆的闭合曲线进行分布 (见图 1 ( a) 的折线
,

当然那不是严格的椭圆曲线 )
.

我们把这

条曲线称为轨道 (当然
,

它不是经典力学意义下的轨道 )
.

在图 1 ( 。 ) 中
,

这条轨道的近 日点和

中心十分靠近
,

这意味着和这一轨道相联系的角动量是很小的
.

换言之
,

K 为正的态是 以线

性振动而不是 以转动为主
.

再者
,

图 l ( a) 轨道的远 日点总是保持着和外电子处于反侧 ; 由于

外电子除了做线性振动之外也会有一些转动 (但 比内电子慢 )
,

因此内电子云作为一个整体也

必须整体转动以便和外电子保持同步 (内电子云的整体转动和内电子的转动是两个概念 )
.

由

于远 日点和外电子反侧
,

在大多数情况下
,

内电子也是和外 电子反侧约
.

另一方面
,

在图 2 ( a )

中近 日点离中心较远
,

这意味着 K 为负的态旋转运动是较强的 ;再者
,

远 日点是和外电子保持

同侧的
,

这使得 K 为负的态和 K 为正的态有完全不同的几何特征
.

而几何特征的 由来是内电

子云的整体运动和外电子运动之间的强烈的关联
.

当外 电子在远处时
,

虽然内电子的运动是 由 C 。
ul

o m b 场所决定
,

但却与单电子系统的情

况很不相同
.

如果外 电子不存在
,

那么内电子的角动量是守恒的
,

且只能取断续值
,

而整个电

子云的整体取向是随意的
.

反之
,

当外电子存在时
,

每一电子的角动量都是不守恒的
,

而是几

种分波的组合
,

其组合系数随
; ; , : :

的变化而变化
,

且电子云灼整体取向与外电子的位置有

关
.

当外电子进入时
,

我们发现 K 不同的态具有不同的能量转移机制即
“

背推
”

机制和
“
对碰

份

机制
.

伴随着能量的转移总是有强的反相的径
一

径关联发生
.

在本文中虽然只提供了几个具体例子
,

但实际上我们已经对氦原子
`

了态的几个不同 (子 )

序列的波函数进行了系统的观察
.

我们的定性结论是来自系统观察灼结果
,

因此它们是可靠

的且具有一定的普遍性
.

可是我们仅仅研究了总轨道角动量为零的态
,

对于不为零的态
,

预期

集体转动将会和内部运动糊合起来而导致更复杂和更引人人胜的倩况
.

下一步
,

我们将研究

总轨道角动量不为零沟态
.
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