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强磁场中氢分子离子零点振动能的计算
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摘要：采用绝热近似和绝热变分近似两种方法，计算了强磁场(10≤_；B≤1000)中时的吒，订。，屯，咖。，y。，仉态的能量

和平衡核间距，并选取盯。，疋，7。这3个态的能量和平衡核间距的数据进行曲线拟合，得出了曲线方程。典型的双原

子分子中两原子间相互作用势能曲线在平衡位置风附近时曲线形状与简谐振子的势能曲线十分接近，据此计算得

到了Hf的零点振动能，并对零点振动能做出了E—JB曲线，最后分析给出了Hf的零点振动能与磁感应强度卢的关

系，并且将基态的零点振动能在强磁场和无外场的情况下进行了比较。结果表明，Hf的零点振动能受场强影响明

显，外加磁场越强，Hf的零点振动能越小。
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Calculating zero vibrating energies of hydrogen molecule

ion in strong magnetic field
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Abstract：The energies and the equilibrium internuclear separations of H；in states of吒，仃。，《，咖。，％，仉in strong magnetic

fields(10≤口≤l 000)were calculated by using the adiabatic approximation and adiabatic variational approximation methods，

and the data of those in states of O"s，蟊，79 were selected to obtain the CuI吖e equatiom by curve-polyfitting method．The culve

figures of interatomie interaction potential of biatomie molecule a聆similar to those of harmonic o$ci]lator．based帆whicli the

zero vibrating energy of Hf call be obtained．Furthermore，E一卢curv伪of卿vibrating energy were plotted．Finally，the rda-

tion between zero energy of Hf and magnetic field 8tI蚰gtll卢W88锄al弘ed．In addition，the case of跏vibrating energy 0f

ground state in strong magnetic field wag c0咖pared with that without magnetic field．The results show that the ZCrO vibrating en-

ergy of Hf is obviously affected by magnetic field intensity．The stronger the applied magetic field intensity，the smaller the go-

ro vibrating energy of H；．

Key words：zero vibrating energy；strong magnetic field；adiabatic approximation；adiabatic variational approximation；
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自从20世纪70年代发现了白矮星和中子星上

的高强磁场(102一105 T和10 7一109 T)，均匀强磁

场中原子、分子性质的理论研究就引起了人们广泛

的兴趣¨。21。目前在该领域对分子的研究仅限于氢

分子离子、氢分子等简单体系，多数工作是针对氢分

子离子这一最简单的分子体系的研究p J，因为它提

供了研究强磁场条件下分子结合的一个相当不错的

例子。对强磁场中原子与分子的研究采用的方法主

要有绝热近似H J、变分近似[5]、分子轨道方法∞1、蒙

特卡罗方法。刊等。笔者采用绝热近似、绝热变分近

似两种方法对强磁场中氢分子离子的几个典型能级

和平衡核间距进行计算，并对零点振动能随场强的
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变化规律进行分析，为研究强磁场中氢分子离子的

性质提供参考。

1 理论推导

本文中采用原子单位，即长度、能量分别用玻尔

(Bohr)半径、里德堡(Rydberg简写为Ry)为单位，磁

场强弱用JB=B／B。来量度，其中曰为磁感应强度，玩

=2．3505 X 105 T。假设z轴平行于磁场B的方向，两

核的距离为2尺，分别位于z轴上的尺点和一尺点，两

核的中点为坐标原点。1982年，Larser拍1从数量上证

明当磁场存在时，分子轴将趋于平行于磁场方向。均

匀强磁场(10≤口≤l 000)中氢分子离子的Hamilton

算符在柱坐标下可写成

i／(p,z,加一[嚣P毒)+蒜+善】+
卢(t憾g)+譬一号一i2+百1． (1)

式中，_和h分别为电子到两核的距离。相应的定

态Schr6dinger方程为

tt(p，：，咖)妖P，：，币)=E妖p，彳，咖)． (2)

将总波函数写成矽(p，二，咖)=—昙Ie呻哕(P，z)，可
√Z竹

得到妒(p，彳)满足的方程为

H(p，彳)妖P，z)=E妖p，z)． (3)

其中二维的Hamilton算符为

由(腑=一互ap2一嚣+7m2+譬咧m+2m,)一
a2

矗

1 ，．、

+百’ (4)

式中，m为轨道角动量彳分量量子数；m。为自旋z分

量量子数。

采用绝热近似，忽略库仑作用项，解出P方向的

解析本征函数Landau函数中。，可将波函数近似表

示成如下的形式：

哕(p，z)=F(z)。咖(p)om．’ (5)

绝热近似方法在磁场极强的时候可给出比较精确的

结果。在磁场不是极强的情况下，为提高计算精度，

采用绝热变分方法，即将二维试探波函数哕(p，Z)写

成

妒(p，Z-)=O(p)F(z)． (6)

引入泛函

可=(妒l矗I奶=(咖I鼠I咖)+(F l鼠lF)+

(OFI kIOF)+告 (7)

其中

或=一鲁一上p立ap+7m2+酸4+／3(m+2m．)，
起=一芝，

dz

％一万杀面一万杀丽·
让中和F做无穷小改变，并保持其归一化不变，使

该泛函日稳定，即

aH—Ea(中I中)一E；a(FlF)=0． (8)

可建立如下绝热变分方程组：

f‘'+(FI≯‘彤)㈨咖(p)2q咖(p)'(9)
【[皿+(咖I‰(p，z)l咖)]F(z)=E：F(z)．
总能量

E=(哕f日f奶=‘+E一(妒l圪盯f奶+百1．

相应的边界条件为

函(p)—印l⋯，咖(p)—印I⋯exp(一p2fl／4)，

“，={：嘉裂』冀嚣j
F。(=)一(一1)pexp(一√一2EIzI)．

一般描述分子的性质时，都假定分子是刚性的，

但实际上分子中原子间的距离是围绕某一平衡距离

不断振动的。在典型的双原子分子中两原子问相互

作用势能曲线中，凡是平衡距离，当R<R。时两原

子相互排斥，当R>氐时两原子相互吸引。在心．

附近曲线形状与简谐振子的势能曲线十分接近，可

用函数÷K(R—R。)2近似地表示，K称为倔强系数。

因此原子在其平衡位置附近近似于一种简谐振动。

与这一振动相应的能量称为分子的振动能，其数值

也是量子化的。振动频率与倔强系数的关系为

O)o=击瓜
式中秘为分子的约化质量．o谐振动能量子化条件为

E。=l n+寺l如o，n=o，1，2，⋯．

当凡=o时仍然有振动能‰=÷鼬。，‰称为零

点能。零点能的存在表示在任何的情况下，分子中

的原子是不会静止的，它总是在振动并且具有一定

的能量例。

2数值计算及结果分析

方程组(9)描述的是P方向和z方向的运动，采

 万方数据



第32卷第4期 焦志勇，等：强磁场中氢分子离子零点振动能的计算 ·163·

用龙格一库塔(Runger—Kutta)方法进行求解；等效势用

熟知的n=5的Newton-contes积分公式进行计算；本

征值采用节点法来确定。

计算出了强磁场(10≤口≤1 000)下的氢分子离

子Hf的基态(N=0，m=0，p=0)，激发态(N=0，m

=一l，l，=0)，(N=0，=一2，／J=0)，(N=0，，孔=一

3，l，=0)，(N=0，Kit=-4，p=0)，(N=0，m=一5，y

=0)6组能级及原子核的平衡距离。

2．1零点振动能的计算

用绝热近似的方法算出了氢分子离子的m=0，

一1，一2，一3，一4，一5的各态的能级以及原子核之间

的平衡间距。从其中选取m=0，一2，一4分别在卢=

10，100，500，1 000时的数据，将数据拟合成E一尺二

次曲线¨0|，见图l一3。曲线的拟合方程形式应为

E=Eo+i1 K(R—Ro)2． (10)

式中，瓯为E的极小值；民为出现极小值的位置。

鼬。可由下式确定：

扣。=扣肛=扣．
式中，％为质子的质量。由此可以求出零点振动能为

÷如o=寺}i~／孤rJmp．
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图2肼=一2时的E—R曲线

从图1—3可以拟合出12个形如E=aR2+掀

+c的二次曲线方程，如表l所示。

图3 m=--4时的E—R曲线

将方程化成形如式(10)的形式，令口=号K=
虿1 M。2，可以求得‘cJ。，由此便可以求出零点振动能，

’

结果如表1所示。

表1零点振动能的拟合曲线方程及计算结果

2．2结果分析与讨论

由表1中的计算结果可以得到：(1)当m一定

时，随着卢的增大，零点振动能减小；(2)当口一定

时，随着m的减小，零点振动能增大。

氢分子离子在无外场情况下处于基态时的零点

振动能为0．124304 eV¨川，与强磁场中的情况相比，

可以明显看到，受外加强磁场的影响，氢分子离子的

零点振动能减小了，并且随着场强的逐渐增大，零点

振动能在逐渐减小。这是由于外加强磁场的存在，

导致电子所受的洛仑兹力变大，电子的回旋半径变

小，电子与核之间的库仑力增大也使得两原子核克

服相互间的库仑斥力而相互靠近，核间的平衡距离

变小，导致零点振动能变小，并且外加磁场越强，平

衡核间距离越小，零点振动能也越小。

3 结束语

计算了氢分子离子在强磁场中的零点振动能，
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分析了零点振动能随着磁场强度的增强而发生的变

化，并且对比了强磁场和无外场两种情况下的基态

零点振动能。结果表明，外加磁场越强，零点振动能

越小。这为研究强磁场中氢分子离子的性质提供了

很好的参考。
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