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摘      要  ： � 高等原子分子物理是我校物理学硕士研究生的核心学位课程之一。我校物理专业研究生来源复杂，专业背景不尽相

同，而国内外合适使用的教材较少，较难满足当前多学科交叉融合背景下通识性课程的教学需要。本文基于国内外现

有相关教材，设计了一套高等原子分子物理教学内容体系，详细地阐述了课程内容设置理念、体系结构特点和教学目

的，可以为一般院校该课程的建设提供参考。
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Abstract  :  � Advanced Atomic and Molecular Physics is one of the core degree courses for master's students 

in physics at our university. Our physics graduate program has a complex source of students with 

different professional backgrounds, and there are few suitable textbooks available both domestically 

and internationally, making it difficult to meet the teaching needs of general courses in the current 

interdisciplinary integration context. This article is based on existing relevant textbooks at home 

and abroad, and designs a teaching content system for advanced atomic and molecular physics. It 

elaborates in detail on the curriculum design concept, system structure characteristics, and teaching 

objectives, which can provide reference for the construction of this course in general colleges and 

universities.
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引言

（一）研究背景和意义

原子分子物理是研究原子分子结构、光谱及其与外加电磁场相互作用的一门学科，是现代物理学的一个重要分支。它在量子力学的

诞生过程中起着非同寻常的作用，在交叉学科蓬勃发展的今天，越来越多的研究领域需要利用原子分子物理相关知识对所研究的问题进

行原子层面的分析 [1]。例如，研究吸附催化过程中的电荷转移和化学键的重构、凝聚态材料拓扑性质涉及到的自旋轨道劈裂、生物大分

子用的光谱探针方法、大气化学中的光化学反应路径等，均需要研究者具备扎实的原子分子物理基础。

到目前为止，“高等原子分子物理”这一课程相关教材较少，能搜索到的几本国内相关教材有：中国科技大学出版社出版的徐克尊

教授编著的“高等原子分子物理学”[2]，主要内容包括原子的激发态结构，分子的能级结构，能级和谱线宽度及谱线线形，激光和同步

辐射光谱学，电子能谱学和电子动量谱学等。最近，高等教育出版社出版的浙江大学颜波教授的“原子分子与光物理”[3]，主要内容涵

盖氢原子光谱、氦原子光谱、碱金属原子光谱、超精细能级结构、角动量和跃迁选择定则、关于原子相互作用、双原子分子光谱、冷原

子物理等。国外的一本经典教材是 B.H. Bransden 和 C.J. Joachain 的“Physics of Atoms and Molecules”[4]，主要内容有量子力学基本

知识、单电子原子及其精细结构、双电子原子、多电子原子及其与电磁场的作用、分子结构与分子光谱、电子及原子和原子碰撞等。

作为普通院校，我校物理专业研究生来源具有多样性特点，有的学生本科阶段没有学习过原子物理，有的学生学习的内容很少很

浅，导致原子分子物理方面的知识相当欠缺。然而，根据我校的实际，传统的高等原子分子物理课程内容常常存在有以下问题：一是内
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一、授课内容设置的思路和目的

（一）从可精确求解出发到采用近似方法：原子能级和在外

场中的表现

第一章我们从最简单的原子氢原子出发，在球坐标下对薛定

谔方程进行分离变量，求解径向和角向方程，得出主量子数、角

量子数、磁量子数的定义和物理意义，以及波函数和电子云的空

间分布图，最后介绍能够验证原子具有分立能级的弗兰克 - 赫兹

实验。对通识型课程，本章的教学不要求学生熟练掌握全部的求

解细节，重点在于其掌握该方程求解思路，建立起电子在原子中

各处是按概率分布的物理图像，波函数、电子云图的具体形状是

由不同的量子数组合决定的。这里学习的电子轨道图、电子云图

在材料计算研究中有着非常重要的应用。

第二章过渡到具有原子实的碱金属原子，本章把单电子图像

由氢原子扩展到价电子为一个电子的多电子原子，为了解释碱金

属原子能级降低而引入量子数亏损的概念，并讨论了考虑自旋 -

轨道耦合时钠原子光谱的精细结构和单电子辐射跃迁遵守的选择

定则。通过这一章的学习，学生就知道了钠黄光主线系具有双能

级结构的原因，可以为后面学习磁场中的原子和双原子分子光谱

奠定一定的基础，而本章不需要在自旋轨道耦合的数学推导上花

费过多精力。

第三章以氦原子为例讲授角动量耦合理论。氦原子是我们知

道的多电子原子中最简单、但已具有电子关联效应的原子。对实

验光谱进行的分析表明氦原子具有单重态和双重态两套能级结

构，在此基础上引出自旋 LS 和 JJ 耦合概念、两个价电子组成的

原子的原子态问题。对于通识型课程，本章的重点是理解氦原子

双能级结构的来源，亚稳态存在的原因，掌握由双电子电子态推

导原子态的方法。

第四章仍以氦原子为例，重点在于对其能量的理论计算。该

章系统地教授怎样使用独立粒子模型、变分法、定态微扰法来计

算氦原子的能量，随后介绍与多电子原子相关的中心力场理论，

求解这类问题使用的哈特里 - 福克自洽场方法、密度泛函法及

涉及到的电子关联作用等。这一章是本课程中理论难度最大的一

章，也是对从事材料计算的研究生最重要的一章。该章的教学目

标是使学生掌握微扰论、变分法、自洽迭代的基本思想，而不是

这些方法中涉及到的复杂的数学计算。另外，使学生明白复杂原

子的薛定谔方程是没有办法精确求解的，需要使用近似方法，而

最终得到的结果的好坏直接取决于所用模型的精度。

第五章介绍元素物理和化学性质的周期性和原子内电子排布

的结构规律，把原子的结构和性质与原子的化学周期性联系起

容覆盖度不适合我校研究生的知识水平；二是涉及到的数学推导难度偏大，如微扰论、变分法、群论等对非物理专业出身的研究生较

难；三是所教授的知识与现在的科技前沿、应用之间有鸿沟，学生学完后难以主动把所学知识迁移应用到自己的研究方向。因此，如何

重构课程授课内容体系，使其既能适合我校物理类研究生教学需要，又能扩充其知识储备、培养其知识迁移应用能力，成为我们建设该

课程的核心任务。

（二）通识型课程的含义

我校物理硕士点主要研究方向有：凝聚态物理理论计算，新能源材料、发光材料制备，激光光场调控。凝聚态物理理论研究方面，

有时候需要分析材料的吸附、催化等性质，会用到电荷密度差分、原子轨道等知识；发光材料制备方面，需要对基底材料进行过渡金属

原子掺杂，对试验样品进行理论计算研究时会涉及到掺杂原子的能级、跃迁光谱等；激光光场调控方面会涉及到原子分子发光机理、原

子与光场作用等相关知识。科研实践告诉我们，上述方面都与原子分子物理有紧密的联系。原子分子物理中又有很多伟大的科学家提出

的很多创新性的理论 [5, 6]，开设该门课程有利于学生创新能力的培养，这是我们开设该课程的原因。如前所述，由于我校部分物理类研

究生专业背景不强，不宜把课程重点放在深度和难度上。

这里所称的“通识型”学位课程不是指降低课程培养目标，而是指学生需要掌握必要的、与研究方向相关度高的原子分子物理学知

识，使他们在随后的研究工作中，能够运用原子分子物理的相关概念、原理、方法，对涉及到的问题给出合理的分析和讨论，而不是以

发展原子分子物理理论本身作为本课程的教学目的。我们希望通过课程学习，学生具备以下能力：掌握原子和分子的能级结构、光谱选

律、跃迁机制；能够读懂所研究领域文献中涉及原子分子物理知识部分；能够利用所学知识在原子分子层次上分析、解释研究中遇到的

问题。

（三）课程体系的构成

我校于2020年开始为物理类研究生开设“高等原子分子物理”。经过多年的教学实践，参考现有教材 [2,7,8] 和教学改革 [9-10]，我们

组织了适合我校实际的教学内容体系，由十章内容构成，也就是：氢原子能级和光谱，碱金属原子结构和光谱，氦原子光谱及其选律，

氦原子及多电子原子能级，原子的壳层结构，磁场中的原子，双原子分子电子结构，双原子分子光谱，分子对称性，光谱线型和加宽

机制。

该课程内容从最简单的、具有解析解的氢原子开始，经可求解的、具有原子实的单电子碱金属元素、以及具有电子关联效应的氦原

子，到只能使用近似方法进行求解的多电子原子，接着从讲授原子壳层结构过渡到原子在外磁场中的性质，再从原子体系内容转到分子

体系，最后讨论光谱谱线线型及相应的光谱加宽机制。这样设置能够使整个体系显得层次分明、条理清晰，适合作为我校通识型研究生

课程的授课框架。
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来。从本章的内容可以看得出来物理理论是研究物质结构的基

础，而化学元素周期表实际上是建立在原子物理和量子力学的基

础上的。教学中可要求学生从电子组态出发，推导出若干个代表

性原子的光谱项和光谱支项，为学习外场中的原子能级和光谱打

下基础。

第六章针对性地讨论磁场对原子能级和光谱的影响。当外加

磁场强度较小时，会产生塞曼 / 反常塞曼效应；当外加磁场强度较

大时，则产生自旋 - 轨道耦合被迫解耦合的帕邢 - 贝克效应。通

过这一章学习，使学生认识到外磁场中原子的能级 / 谱线产生分

裂的物理机制——原子具有有效磁矩，它由原子总角动量决定，

后者在外磁场作用下产生不同取向，进而导致磁矩在外磁场中具

有不同的取值，最终诱导出来大小不等的附加能量。学习塞曼效

应可以加深我们对角动量量子化理解和对原子光子体系动量守恒

的认识。

（二）从原子体系到分子体系：分子的化学键、光谱和对

称性

第七章开始讲授分子物理部分。以最简单的三体分子体系，

氢分子离子 H2+ 为例，通过变分法原理求解该体系的薛定谔方

程，得到分子轨道理论的基本内容：分子轨道可由原子轨道进行

线性组合而成，成键轨道和反键轨道的特点，分子中电子排布仍

遵从泡利不相容原理和洪特定则。阐述分子成键三原则及其简单

的证明，在此基础上系统地讲解同核和异核双原子分子的电子结

构，分子的电子组态及光谱项，最后简要介绍离域和定域分子轨

道概念和价键理论等。学习本章时，应重点掌握分子轨道理论的

基本思想和重要概念，并能解释简单的双原子分子的磁性的来

源，而不必纠结于多中心积分之类的复杂数学计算。

第八章讲解双原子分子光谱。根据玻恩 - 奥本海默近似，双

原子分子的能级可以近似看作由电子能级、振动能级和转动能级

复合而成，跃迁谱线分别对应于电子的可见 / 紫外谱、振动 - 转

动的红外谱和转动的远红外 / 微波谱。本章的重点是讲授刚性转

子模型下的转动能级和转动光谱选律，谐振子模型下的振动能级

和振动跃迁选律，以及当考虑到实际分子具有非简谐性后的修正

结果。以势能曲线为基础，讲解弗兰克 - 康登原理，该原理可用

来解释电子跃迁对振动光谱强度的影响。学完本章后，学生应该

能够根据实验光谱求出简单双原子分子的键长、力常数等。

第九章简单介绍群论基础知识、分子对称性和分子点群。通

过本章的教学，使学生掌握分子的基本对称操作及相应的对称元

素；理解群的封闭性、结合律、单位元素、逆等基本概念，能够

判断常见分子，如水分子、氨气、甲烷、苯等的点群及其所有的

对称操作元素；能够利用对称性判定某分子是否有本征偶极矩、

是否是手性分子、具有红外活性还是拉曼活性。

（三）光谱线型和加宽机制：理想光谱与实际光谱

第十章讨论光谱线型和加宽机制。精密光谱仪测得的实验光

谱不是无限细的一条竖线，而有一定的展宽，其光强分布随波长

变化，和某些函数曲线一样，称作线型。自然加宽和碰撞加宽属

于均匀加宽，其线型为洛伦兹型，来源于激发态具有有限寿命导

致的能级展宽；多普勒加宽属于非均匀加宽，其线型为高斯型，

是由于发光粒子具有不同的速度产生的；而实际观测到的通常是

综合加宽，是由前面说的两种叠加形成的，称为佛伊特线型。光

强很强时，发光粒子与光作用时会出现非线性效应，产生饱和加

宽。本章的教学目的是让学生能够识别谱线线型，能根据实验条

件判断出占主导作用的加宽机制等。

二、结论

为适应我校教学实际，本文提出了由十章教学内容构成的高

等原子分子物理教学体系。从能精确求解的氢原子出发，到多电

子体系的碱金属、氦原子的能级和光谱，及磁场对原子的影响，

再到双原子分子的电子结构、轨道和光谱，以及分子对称性，最

后讨论光谱线型及其加宽机制。这样的设置对应着从原子到分子

“复杂性渐进”、理想光谱到实际光谱“理想到现实”的授课逻

辑。该授课内容和授课策略，可以实现保证理论严谨性的同时弱

化数学推导、扩展学生视野的同时培养学生的知识应用能力的教

学目标，实践表明这样能收到较好的教学效果，有利于提高我校

研究生的培养质量。
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