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电子偶素负离子的结构*

Geometric Structure of the Positronium Negative Ion
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摘要　在超球坐标中 , 用类氢波函数基展开来计算电子偶素负离子 ( PS- ) 系统的基态能量 , 然后用基态波函

数计算体系的形状密度 , 从而确定基态的几何结构。
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Abstract　 Using hydrogenlike w ave function as basis function, the g round state energy of PS-

( e
+
e
-
e
-
) w as calculated in hyperspheried coordinated. Using g round state w ave function of the

sy stem to calcula te shape density, the geometric st ructure of g round state of PS
-
was giv en.
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　　电子偶素负离子 ( PS
- )是两个电子和一个正电

子组成的库仑三体系统。 它的存在首先由 J. A.

Wheeler
[ 1]所预言 , 且理论计算出当 PS

-分解为 PS

( e
+
e
-
)和一个自由电子时 , 所需要的能量

[2, 3 ]
, 后来

Allen P. Mills, Jr用非常精美的实验证明 PS
-
的存

在
[4 ]
, 接着对 PS

-
的衰变率做了测量

[ 5]
, 这就重新促

使人们对 PS
-系统感兴趣 ,从此不断有人对 PS

-系统

进行了计算 [6, 7 ] ,并给出结合能的理论值 ,但没有明确

提到 PS
-
系统的几何结构 ,且计算使用的波函数含有

较多的参数 ,带有很大的人为因素。我们使用直接的

三体方法 ,在超球坐标中 , 用人们熟悉的类氢基展开

来求解系统的能量和波函数 ,然后用系统的形状密度

描述系统的基态结构。

一个三体系统 , Jacobi坐标有三种取法。

　　 PS-系统的库仑势能为:
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因 r写成球矢径a和超角h有如下关系:

r
T
=

_
_Tacosh

T
( 2. 1)

r
U =

_
_U
aco shU ( 2. 2)

r
V
=

_
_V
acosh

V
( 2. 3)

图 1　三体系统 Ja cobi坐标的 3种取法

　　 Fig. 1　 Three types o f Jacobi coo rdina te o f a th ree-body

system

体系的势可写为:
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它就是类氢势 ,其中 Zef f 称为有效电荷数 , 在计

算中作为一个可调参数 , 把它代入 Schrodinger方

程:
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( 4)

求得本征值和本征函数:
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En =
E0_ Z2ef f
b
2
nme

( 5. 1)

λ= 2m+ l1 + l 2+ 3
2

( 5. 2)

bn = n + λ+ 1 ( 5. 3)
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_ e2Zef f

h
2
bn

( 5. 4)

h[K ]= Nnla2m+ l
1
+ l

2 exp( - kna) L2λ+ 1
b
n
+ λ( 2kna) Y [k ] ( )

( 5. 5)

此本征函数就是类氢波函数 ,L
2λ+ 1
b
n
+ λ是拉盖尔多

项多。PS- 体系基态波函数j满足方程

　　 Hj= Ej ( 6)

j可用类氢波函数展开

　　j= ∑
[k ]

C [k ]j[k ] ( 7)

若体系总势为 V ,则体系哈密顿为:

H = T + V = T+ V′+ (V - V′)

= H′+ (V - V′) ( 8)

式中 V′为类氢势 , H′为类氢哈密顿 ,把它代入

( 8)并积分得:

∑
[k ]

Hkk′C[k ] = EC [k ] ( 9)

求短阵元 Hkk′= 〈j[k ]|H|j[k ]〉的关键是求其中

的。

Hkk′= 〈j[k ]|H|j[k ]〉

仅计算基态时 , L = 0,且 l1、 l2满足

|l1 - l 2|≤ L≤ l1 + l 2 ( 10)

又由 PS
- 系统为费米子系统 ,且有两个全粒子 ,

故

l 1 = l 2 = 0, 2, 4,…

为了方便我们把体系的势化为T系坐标表示 ,然

后直接展开而求得 , Vkk′= 〈j[k ]|V|j[k′]〉 ,展开项数取

到 140项时 ,计算结果基本收敛 ,得到近似基态能量

为 6. 46 ev。与文献 [6] [7 ]的计算结果基本符合。

本文主要目的是研究 PS
- 体系的结构 ,为此 ,引

入形状密度
[8 ]
,

　　d(s ) = 8c
2
|j|

2
r
2
R
2

r
2
+ R

2
sinθ ( 11)

PS
- 体系基态形状密度等位图如图一所示 ,它

只有一个极大 ,就是体系基态的最可几结构 ,对应的

r , R, Q值为 3. 63A , 1. 79A , 90°。

我们计算的基态能量在精度上虽没有已有文献

的那么好 ,但我们所使用方法具有的优点还是很明显

的:

( 1) 物理图象清淅 , 类氢波函数为人们所熟悉 ;

( 2) 仅使用一个参数 ;

( 3) 使用形状密度来研究基态结构比较方便。

PS
-
体系作为一种最简单而真实存在的库仑三

体系统 ,将会越来越引起人们的兴趣 , 不论理论还是

实验都还有大量工作有待去完成 ,我们的方法对研究

其内部运动状态将是很有前途的。

图 2　 PS-基态形状密度

Fig. 2　 The shape density of PS- g r ound sta te
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