
电子组态中包含两个或两个以上

非闭合壳层时原子静电能矩阵元的

一 种 计 算 方 法

孙 军 强

提 要 应用 R c a
ah 代数和反对称化子技巧

,

求 得了 L S 辐 合 下 组 态 为

八
` ” `

ll,
” ” … 的原子静电能矩阵元

。

在矩阵元 的表达 式中只含有 6j
、

9,’ 符号和

单电子主亲态比 系数
。

因此
,

可 以 比较容易地葬 出原子静电能
。

有时烧性蒸汽中包含原子序数牡高的原于或离于
。

利用这种方法可 以计并

出它们的能级
。

1
.

引 古口

宇航技术中
,

时常遇到需要计算高温气体的热力学函数问题
。

当用物理力学方法进

行这类计算时
,

首先必须具有气体中各组分的配分函数
,

因而求出原子各激发态的能量

是一项很重要的工作 l[
,

2] 。

当高温气体中合有原子序数较高的原子或其离子时
,

由于它们的电子组态复杂
,

可

能包含多个非闭合壳层
,

计算起来相当困难
。

对于仅含一个非闭合壳层
,

即 l
“
的清况

,

N i e l s o n
和 K o s t e r [ 3 ]给出了计算结果

。

对于 I
”
I
’

组态
,

S l a t e r [ 4 ] ,

C o n don 和 O d a b a s i [ ` ] 也

给出了计算结果
。

对于 l
”
尸

” `

或更复杂的 户 l
` ” ’

l
“ ” ’

…组态
,

c hi s hol m等 6[, 71 提出可以

利用附亲态比系数来计算
。

但附亲态比系数的计算相当复杂
。

事实上文献 【6
,

月仅限于

给出对简单的
: ” : ’ ” ’

尹” ’

组态的计算结果和 l “ l
’ “
组态的主

、

附亲态比系数
。

我们利用 R ac a h代数和 5
.

群中反对称化子技巧
,

得出一种汁算 nI
.

尸
” ’

组态在 L s 藕

合下原子静电能 矩阵 元 的新方法
。

按照此种方法可以推导出静电能矩阵元的明显表达

式
,

式中仅合单电子主亲态比系数及 6,’
、

9j 符号
,

因而计算起 来相当简便
。

比起 C h i s -

ho l m 等提出的利用附亲 态比系数法显然优越
。

这种方法可 以毫 无困难 地推广到处理
2

0
2

· ” `

z
” n ’

…组态
。

本文以 z
,`
z
` ” `

z”
” ’

组态为例
,

进行了讨论
。
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/ n /, 矿 组态的静电能矩阵元
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波函数 Iz
n

( a : s :乙 ; ) ; t
, ” `

( a
f s f乙主) s 乙

>
对前

。
个电子和后

。 `

个电子已反对称化
,

但不是总反对称波函数
。

总反对称波函数可由下列方式得到
:

{z
”
( a : s ,乙: ) z
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其中归一因子 C = [ (
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n ! n , z ]

, / 2 ( s )

设 h0 是零级近似单电子 H a m ll ton 算符
,

如俪
, 二

:

为零级近 似单电子波函数
,

它是

h。和产的本征函数
。

12
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( a : s ,乙: ) ; z`
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( a
{5 1乙 ; ) s 乙
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仍然是 入
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和 z子的本征函数

, i = l
,

2
, … , , + 。 ` ,

且 l 《 i ( n
时

,

h0 `
和炸的本征值与 i 无关

。

这个结论 同样 对
n + 1《 i簇 n 十澎 的电子成

立
。

对
’

1《 ` ( n , n 十 1《 j ` 。 + 。 , ,
h。 `

,

仆的本征值与人
。 j ,

仆的本征值至少有一个不同
。

静电能算符为

G 一恩
g `了, ` ,

j = ’ ,
2

,

一 N ( 9 )

它是
n 十丫个电子的全对称算符

,

因而
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,

P 〔 S 柑
,

N = n + n ’

( 10 )

A (刀
)G = G A (四 , ( 1 1 )
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式中 C( j :j Zj ; m lm Z。 )是 C le bs eh一 G r oda n
系数

。

同理

12“ d( a lS IL :, a l S I L I ) d (

`

口, ` 洲 尸月、 口

S ; L ;
,

S f L ; ) ( 1 8 )
<“ ” `

。
{s ;五 ; 一习。 ` 12

` ” `

欲s 二乙 ;
>

1 3 = c
Z <I

n

( a , s : L , ) ; l
` ” ’

( a
{s 更乙夏) s五 I

沪 , 龟洲尹向 、护 产 、 洲 尹吸` 尹 尸 ,卜产 产
, ` 尹

心习 夕` jA `刃 )
} l

”
( a ; S , L , ) ; l a ; S f L ; ) S L >

( 1 9 )

l架

上式中左矢对前
n
个粒子和后

。 ’

个电子分别反对称
,

右矢是全反对称波函数
,

算符 g ` ,
.

i = l , 2 , …
, 。 ,

j 二 n + 1
, … , 。 + 矿

,

的矩阵元都等于 g 。 。 十 。 ,

的矩阵元
,

因此

2 3 = 。 n `
c

Z < z
n

( a , 5 1乙` ) ; z
, ” `

( a f s ;乙 ; ) s 五 }
产, 勺创 沪闷如洲 声、 曰 洲 .肠 “ 产、 ` 沪 产气如 2

/
.、

自刀

n
.口

,奋奋夕。 。 十 。 ,

月 (刀 ,
! I

n

( a ; S : L , ) ; a 1S f L ; ) S L >

= 。 n ,

习 ( 一 l ) ` 。 ` 、 z
n

( 。 : s :乙: ) ; z
` ” `

( 。 ; 5 ;去 { ) s 乙 I

产 , 卜护 尸 . 、 护 产.角` 洲
`
户, `

`
尹 户 勺` 产 尸门、 `

( a ; 5 IL 夏) S L >l’c夕。 。 + 。 `

Q `
11
”
( a , S , L : ) ;

illn
一 -̀ 卜

尸、 `
尹

~ 、甲 ~ 、
.

由于 g 。 。 + 。 ,

只与
r 。 , r 。 十 。 ,

有关
,

要积分值不为零
,

Q `
作用在 !I

n

( a 1 s 、 L 、 ) ;

尸, 卜产 尸、 卜洲
.

月、脚产
沪 , 灿了 翻 、 . 尹 ` 勺、 例

(武 S {L { ) S L >
上必须使得前。 一 1个电子的坐标保留在 nI al sl L ,

中
,

后 n ` 一 1个电子的
少 , 、 尹 石曰、 .尹

坐标保留 I’
” ’ a

{S {L 冲
,

否则该项为零
,

因为这些电子的算符 h0
,

右矢上不能得到全相同值
。

显然 ( z )
,

( 。
, n + 。 ,

)是集合 {Q
`
}

产作用到 1 3 的左矢和

中的元素
,

且满足上面

的条件
。

由陪集性质知
,

{O
`
}中别的元素都不能满足这个条件

。

所以

1
3 = n n

戈

熟
户

些巍
a , “ “ L “ a

二s孟魂

G ( I
n 一 ’ a 2 5 2 L :

! }l
” a , S : L : )

G ( l
` ” ` 一 ` a 盛S组L羞! } z

` ” ’
a 王s ;乙 ; )` ( z

n 一 ,

瓦瓦或一} l
。

不瓦乙 )

` ( z
, ” ’ 一 `

矶成砚 }} z
, n ’

欲威乙 )

< l卜 , ( a 25 2 L 2 ) , 15 , L : ; l
, ” ’ 一 ` ( a 麦S监L二) ; l

,
S ;乙 {

; s 乙 I

g 。 。 + 。 ,

[一 (
n , n + n `

) ]
rl
。 一 , (蕊或乙 ) ; ,瓦或

; ,
` ” ` 一 ` (砚瓦或 ) ; ,

`

或或
; s : , ( 2。 )

记`
, + 。 ,

二 夕
” 。 + 。 ,

〔i 一 ( n , n + 。 ,

) ]
,

则`
。 + ” ,

只 与第
n
个和第

n + n `

个电子的坐标

有关
。

定义

I ; = ` l
” 一 , ( a Zs : L Z ) ; IS I L : ; z

’ ” ` 一 ` ( 。 二s二五二) ; z
`
s ;乙 {

; s 乙 l

。石
。 + 。 ,

t ,
。 一 : (蕊瓦乙) ; 属乙

; ,`
” ` 一 ` (矶或

产 . 、 曰 户 碑口、砂

L二) ; 尸 S {L {, S L >

、飞..,..吸.....召./

ùlSù515= 习 习
L 月 L 刀 S 通 S 刀

L c L刀 S e S 。

1

2

D

1一25

1一2IMMZBSl尸与2护z刁LLL

了.....声1..1.、



电子组态巾包含两今或两个以上非闭合壳层时原子呼电能矩阵元的
一种计算方法 14 于

[( Z L :+i) ( Z L I+ z) ( Z L , + i ) ( Z L , + 1 ) ( ZL : + i ) ( ZL I + 1 ) ( ZL 。 + i )

( ZL 。 + i ) ( 2 5 : + i ) ( Z S f + 1) ( 2 5 月 + z ) ( 2 5 , + i ) ( 2 5 : + l )

( 2 5 ; + i ) ( 2 5 。 + 1 ) ( ZS n + l ) ]
’ / “

< z
n一 ` ( a Z s Zz : ) ; z

, ” ` 一 ` ( a 孟s孟L二) s
, L 月 ; l ; l

`
s : L。 ; S L I

。鑫
。 , 。 ,

12
” 一 , (蕊瓦乙) ; z`

n ’ 一 `

说式或 ) s c乙。 ;

l ; l
,
S D L 刀 ; S L >

产
、 卜洲 尸, 、甲

产

闷、 “

= 习 习 d ( a Z
凡 L Z , a :

又 L Z)占( a 二S麦L 二
,

L 刁 L B L c L D

S 注 S 刀 S c S 。

姚义 L 二)

d ( S 滩 L 刁
,

S e L e ) d ( S o L : ,

S n L D ) ( 2 5 刁 + 1 ) ( Z S B + l ) ( ZL , + l )

( ZL , + 1 ) [ ( 2 5
: + i ) ( 2 5 ; + 1) ( 2 5 ; + l ) ( 2 5 ; + z ) ( ZL : + 1 ) ( ZL : + l )

( ZL I+ 1 ) ( ZL {+ i ) ]
’ / 2

、 ,......、

!
产

ùlSù到s1一21一2l l
l

2

L二 l
’ l

, 1

2

凡

了2\1zC八S八55
了......刀、......、

lS义S

DL

ù几ù姚cL
了̀....,.....吸、

S B

212)555

叮夕........矛、.. ..、 ......,̀.....少

ùlLù州L

与L 月

一产úr了ìù夕
.

J口.......̀. ........、

( 2 1 )

易证
:

< l ; l
,
s o L 。

}夕孟
。 + 。 ,

}l , l
’
S

B L 。 >

<l ; l
,
S o L 。 】夕孟

。 + 。

}l ; l
’

S , L B >

= < 11
’
S 刀L B

11
’
S B L 刀

}夕
。 。 + 。 ,

!11
,

S o L 。 >

I夕
; :

111
,
S o L : > ( 2 2 )

州习

所以 1 3 “ n ” G ( I
n一 , a z

又 L :
! } l

. a : S I L : )
a ,

S
Z L :

a

麦s鑫L二
` ( ,

, ” ` 一 ` 。二s 二乙二: } ,
, ” `

欲盯盯) ` ( z
n一 , 。玉5

2乙 2
1 }z

n

二文〔 )

·

习 习
L 才 L刀 s 泥 s 刀

( 2 5 刁 + ; ) ( 2 5 。 + 1 ) ` ( z:
。 ’ 一 ` 。主s 二乙主! } z二

· ’

欲式或 )

沪曰、洲 `门卜洲

( ZL , + 1 ) ( ZL 。 + 1 ) [ ( 2 5
: + z ) ( 2 5 { + 1 ) ( 2 5 : + z ) ( 2 5炙+ l )

( ZL : + 1 ) ( ZL ; + i ) ( ZL ; + i ) ( Z L呈+ 1 ) Jl/ 资<11
护
S , L a

}夕 l : }11二S
a L 。 >

、、产、 .
产

3月
ù八̀

2
了.、户、̀

、、...1
口

1
./ùS,lù义S1一21一ZBSL Z 1 L

r 工 s
,

2

到s
1一2孔姚 11 侧

L A L B L

熟知
< 11` S , L 。

I夕
: :

}11
,

S a
L

s >

用S l a t e r
径向积分表示的表达式为

:

< 11
’
S B L 。

}夕
, :
!11

`
S o L , >

== 习 [八 ( 11
,
L a ) F K ( 11竺) + 夕

代 ( 11
’

L a s a )G K ( 11
’
) ]

K



国 防 科 技 大 学 学 报 4 1 8国 防 料 技 大 早 甲 稚

、 、声户 O O自
J了

气
、

、 .` 2、夕

其中
,
、 、 , ,

,

: , 。一 、 一 , )二 ( 2 , + 1 ) ( 2 ,
,

+ 1 )
( ;誉; )(

l
尸”

K I
`

)
0 0 0 ,

1 1
`

K
、

{
1 I K

l
`
l , L 刀

( 2 6 )

矛砚,、.、

,ó

、、

1
1

。二 ( , ,
r
: : s 。 )一 ( 一 1 )“ ” ( 2 , + 1 ) ( 2`

, + 1 )

(
1 K I

`

0 0 0 1 1
,

L 。

把 ( 2 4 )式代入 ( 2 3 )式
,

考虑到 八 ( 11
’
L 。 )

,

F K ( 11
`
)与 S刀无关

,

( 2 3 ) 式可化 为如下

形式

、 、.了

LSa
n

,矛.

丹妇LlOSqóa
ùn

.r`了̀、`
坎

·

1 3 = n n ,

习〔F K ( 11
,

) 习
尤 a Z S Z

a

二S二
`

门、洲 产 , `护
,

口、 曰

l 司 S {L I) G

” ’
a { S ; L ; )

l ” 护

( I
n 一 `a ZS Z L Z } } I

n a : S , L l )

习 ( ZL , + l ) ( ZL * + 1 )
L 刁 L B盯

G ( z
’ ” ` 一 ` a 麦s 二乙二I

G ( l
` ” ’ 一 ’ a 三5二乙二

[ ( 2 L I + l ) ( Z L I + 1 ) ( ZL ; + z ) ( Z L { + z ) J
’ / Zd ( S , ,

S , ) J ( S ;
,

S ;

粼LLlLL

.r2

1
、..̀、̀、.J

,
二 ( Z了

,

一
{

L Z 1 L l

L二 l
`

L {

L 月 L B 五

L Z 1 L l

}
· “ “ “ ’

力习 G ( l
才̀ 一 ` a 25 2乙2

1} I
n a ; s ;乙; ) ` ( z

· ” ` 一 ` a二s 二L二l }z
” a {s ; L

a Z s : L Z

a
二s 二乙二

G ( I
n一 ` a ZS Z L Z }、 z

。

石或或) G ( l
, ” ’ 一 ’ 。 劣s 二乙二 }飞z

` ” `

欲盯乙)

、eel̀,/ ..esseùlSz一2
习

L A L B

S刁 S刀

L : I L ; L Z 1 L x 1 。

— O ,

2

SS
1一2凡L盖

’

l
,

L I L 二 l
`

L I

夕二 ( 11
`
L 。 S 。 )

L 通 L B L L A L B L

1 彭,

— 0 1

2

刁 S 刀 S

l)匕.l( Z L , + l ) ( ZL , + 1 ) ( 2 5 , + l ) ( 2 5 刀 + [ ( 2 5
; + z ) ( 2 5 { + l ) ( 2 5 1 + z ) ( 2 5 ;

( ZL , + i ) ( ZL , + l ) ( ZL { + 1 ) ( ZL ; + 1 )了
` / 2

+ 1 )

( 2 7 )

由于 ln 组态的静电矩阵元用 lS at o r
径向积分表示的表达式为熟知的

,

我们不再对 I , ,

几做更多的讨论
。

1一2
一一S对于特例 I

n
z
`

组态
, 。 ,

= z
,

z
, ” ` 一 ’ 二 z

’ 。
S二= o

,

L二= o ,

L ; = l
`

二 I
` 1

百
’ L 城二 L Z ,

S , 二 5 2 ,

有一一
ù别ù州

沪 .勺 曰口 J曰` 护 产、 2

1 3二 n
习 G ( I

n 一 , a 2 5 2 L : }} I
n a , S I L , )G ( I

n一 , a : S o L :
! } l

” a , S I L , )
a Z s 名乙2

习 ( ZL 。 + l ) ( 2 5 。 + 一) ( 2 L 2 + z ) ( 2 5 2 + 1 ) 2 ( 2 1
, + z )

S 刀 L 刀

f ( 2 5
; + l ) ( 2 5 1 + z ) ( ZL : + l ) ( ZL ; + 1 ) ]

’ / “ <11
`
S : L 。

}夕
1 2! 11

护
S ; L : >
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ù l Llllll几 1 .
.

1 0
..

垅
`

动 l引 1 2/ 5i一 21一 Z S B八尸 1
.

1 0
.

话引动飞习
é

1一 2几尸 ló厂ó
、 1 ....夕 ...产

LZ IL-

1一 2凡 01
,

l
,

L Z L B L

/̀.1
`̀

l
、

= n
习 习 G ( I

n一 , a : S Z L :
!! I

n a 1
S

I L I ) G ( l
丹一 , a Z S Z二2

L 刀

}} I
n a 一S :

L
x )

a : S : L :
S刀 L 刀

( Z L B + l ) ( 2 5 , + 1 ) I ( 2 5 : + 1 ) ( ZL , + 1 ) ( 2 5 : + 1 ) ( Z L : + 1 ) J
’ / 2

“
告 友

合
5 2 5 ,

... /口、...、

!
..J...
..夕

又凡
1一2又51一2

口.......奋、......、、....全..2
l
尹

L i L I
`

L
i

L Z L B 1 L Z L 刀

了....口、..1、、 ..lt
..

.

....

l

Ll
2....奋、..1
恤、 .

< 11
,
s o L :

I夕
; 2
111

`
S

B L , > ( Za )

这正是文献石5 了中所给出的结果
。

对于 llz
` “
组态

,

C ih s hol m 71t 给出了多重态的主
、

附亲态比系数
,

应该指 出的是文献

〔7 J中的 A 只能取 I : ,

B 只能取 I : ,

它们并不是任意的
。

按此方法算得的静电能矩阵元

与我们所给公式中
n = 2

、

n’ = 2 时所得结果一致
。

由此可见
,

我们给出的结果比起文献〔5
, 7」中给出关于两个非闭合壳层的结果更为普

遍
,

它们只是我们结果的特例
。

3
.

尸 /
, ” `

l’
” ’

组态的僻电能矩阵元

与前相似有

< z叹 a ; s ,乙 l ) z
n

( a f s {乙 {) s
,

乙
`
z”

” ’

( a 坚s 了L了) s 乙 jG
尸曰、 口

,

产、 训 尸 , `子

或)歹万111
” ’

(
产、 . 口 尸 , `洲 尹 ,` 洲

jz
”
( a : S ; L : ) I

n `
( a 丈S ; a 璧S 犷L 贫) S L >

=
斌华牛耸毕l典

< ,
·
(。 : s : : : ) ,一 (。 ; s ;: {) s

`
: ` ; ,

, · ’

( 。 rs r: 空) s :

L n 十 n 夕正n
’ .

r

( 习 夕
, 。 + 习 夕二 , +

r < k` n + n ’
P > m > n + n `

习 g ` s ) 11叹 a l

一喊 n + n ’

j> n + n `

或或) 尸
n ’

(欲习叮)

歹万 ,
。 ” ’

(沂盯盯s) L >

== I : + 1 2+ 1
3 ( 2 9 )

习 .g 。
是 前

n 十矿个电子之间的静电相互作用能算符
,

I
:
是它的矩阵元;

r < 掩̀ 皿 + n 护

习 g ,nP是后砂个电子之间的静电相互作用能算符
,

几是它的矩阵元 ;

P > m > n + n `

是前
。 十矿个电子与后砂个电子之间的静电相互作用能

,

几是它的矩阵元
。

`喊
了>

习 g ` -

n + n ,

a + 。 ,
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了 : =、 z
n

(al
s

;乙 l )z
’ ” ’

(a ;5 1乙 ;)s
’
乙

’ ;z
` ” ’

(a丁 s了乙贫 )s五 {

习 。
r*

习 (一 1 )d Q`
口`

`

月、 子

1I
n

(al或或 ),
, n `

(获盯叮)
口 曰, ` 尹 产气̀ 沪

S
,
L

r

r < k ( n + n ’ Q ,

,
, ” ’

(沂盯茸) s L )

( 3 0 )

其中 Q ` ( S
。

乙5
。 `

凶 S
,: ,

)是相对于S
。
乙S

。 `

乞 S
。 ·

的陪集
。

习 .g *与后 nll 个粒子的坐标无关
,

如果 Q`
使得后 lln 个电子的坐标中的任何一

r < 儿̀ n + n ’

个
,

不妨设为第 f 个电子的坐标
,

置换 到 l
”
( a , S , L ;

l)
”
(武 S ; L f ) sl 刀 中

,

对 rI 积

分不是 l<
“ m 了{l’ m {

>
就是 l<

“

衅 { l阴
, > 。

这两 个积分恒为零
。

所 以
,

Q `
对应的 积分项为

零
。

集合 {Q
`
}中只 ( 1) 对应的项不为零

。

因此
尸口、 训

户
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,
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n
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,

:
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( 3 1 )

I
n
l
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I 2

组态的静电能矩阵元我们已经得出
,

把它代入上式就可得到 I ,
.

= 占 ( S
`
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S
’

L
,

) d ( a 1s , L ; , a 1 s ; L 」) j ( a f s {L f
, a { S ; L { )

。 ( s f乙犷
,

肠茸) 、 z
” ” ’ 。 r s 梦乙犷 J 习 夕

。: ,

! 2
11 ” ’

a 全s 犷乙空
>

p > 川 > n + n `
( 3 2 )

习 g ` j仍然对前
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,

因此
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)
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了
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z
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习
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`
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n + , `
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n + 。 , + n 即

个电子坐标有关
。
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ù夕

根据 3]’ 符号的对称关系可得
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户

月、 洲 尸, ,
户
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’ ` 2

尸、 洲
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即

!L
乙L州ù粼J..̀刀̀、 ..飞厄

产
ùlSùlSsùlS’廿.刀瓜.口、、 .̀,. ,

夕

一

习 ( 2 :
· 、 , ) ( 2 ,

· 、 , )著
L

L
,
5

. 、
L

{ L
、 L

,

梦L L
“

S { 5 1 5
`

S 望5 5
"

5 5
即
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n
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5

1乙 , ) ; z
” ” ’

( a 犷s 坚乙了) s
”
乙

”
g n , 。 + 。 ` + : ·

〔z 一 ( n , n + , ` + n fl
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一z
”
(二或或) ; z

“ ” ’
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4
.

结 束 语

我们讨 论了 l叮
` ” `

和 户 l’
” `

111
” ’

组态的静电能矩阵元
,

推导出它们的明显表达式
。

显然看出
,

应用同样方法还可以毫无困难地得出更复杂 的 l
”
l
` ” `

l,,
” `

…组态的静电能矩
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阵元
。

同时我们还证明了文献 〔 5一 7〕中给出的结果是我们结果的几个特例
。

在我们的表达式中
,

只含有单电子主亲态比系数和 6 j符号
、

9j’ 符号
。

当组态中非闭

合壳层数目增加时
,

只不过增加几个6]’ 符号
,

计算起来比较容易
。

因此
,

我们的方法优

于C h i , h o l m等 [ 6
,
7 ] 提出的附亲态比系数法

。

我们已经完全解决了复杂原子在 L S 拙合下 的谱项计算问题
,

而其结果是 出乎意料

地简单
。

致 谢

衷心感谢我的导师赵伊君教授
、

张志杰副教授的热情指导
,

以及况蕙孙教授
、

白铭

复副教授
、

陈健华助理研究员对本文提出的修改意见
。

参 考 文 献

〔1] 钱学森
,

物理力学讲义
,

科学出版社 ( 1 9 62)
.

[2 ] W
.

J
.

B o n d
,

J r
.

c t a l
. ,

A t o m i。 T h e o r y o f G a , D y n a m i e S ,

A d d i s o n -

W
e s l e y ( 1 9 6 5 )

.

[3 ] C
.

W
.

N i e l , o n a n d G
.

F
.

K o s t e r ,

S p e e t r o s e o P i e C o e f f i。 i e 。 t s f o r t h e 尹
” ,

d
月 a n d f

,

C o n f i g u r a t io n ,

M
.

I
.

T
.

( 1 9 6 3 )
.

[ 4 ] J
.

C
.

S l a t e r ,

Q u a n t u m T h e o r y o f A t o m i e S t r u e t u r e ,

V o l
.

2
,

M
e G r a w -

H 111 ( 19 6 0 )
.

E
.

U
.

C o n d o n a n d H
.

O d a b a s i
,

〔7 ]

C
.

D
.

H
.

C h i s h o l m
,

A
.

D a l g a r n o

5
,

2 9 7 ( 1 9 6 9 )
.

C
.

D
.

H
.

C h i , h o l m
,

G r o u P

Ch e m i s t r y ,
A e a d e m i e ( 1 9 7 6 )

.

A t o m i e S t r u e t u r e ,

C o m b r id g 。 ( 1 98 0 )
.

a n d F
.

R
.

Jn n e s ,

A d y
.

A t o rn
.

M o
l
e e .

P h y s .

, ..J, ..J
口曰no

T h e o r e t i e a l T e e h n i q u e s i n Q刀 a n t u m

A M e t h od f o r

aC le u la t i n g t h e

nE
e r g y M a t r i x E lem曲

t s w h i l e

A t o m ie E lec t or s t at ie

t h e

g u ar t i o n

oC
n t a i n s T w o o r M o er

曰e e t or n ic C o n f i--

N o n e lo se d S h e l ls

S u n J u n 一 q i a n g

A b s t r a c t

旦y
u , 10 9 t h e t e e h o iq u e o f R a e a h a l g e b r a a n d a n t i s y m m e t r i z e r ,

t h。



电子组态中包合两个或两个以上非闭合壳层时原子静电能矩阵元的一种计算方法 1 53

at o m ie el e et r o, t a t i e e 习 e r g y m a t r i x e l e m e n t , f o r e l e e t r o 习 i e e o n f i g u r a t io n

z z n `
22月 2 … z ,

” f i n t h e 乙 5 e o u p l s翔9 s e h e m e a r e o b t a i n e d
.

T h e r e a r e

o n l y 6一 j
,

9 一 j s y m b o l s a n d o n e 一 p a r t i e a l , u b s t a n t iv e e o e f f i e i e n t s o f

f r a e t i o n a l p a r e n t a g e i n t h e e x P r e s s i o n s o f t h e s e e l e m e n t s
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10 刀 5 w i t h h i g h e r a t o m i e n u m b e r ,

w il i e h a r e e o m p o , i t i o n s o f a b l a t i o 口

v a P o r s o m e t i m e s
.
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