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FONCTIONS D’ONDE ATOMIQUES
ET PARAMÈTRES DE HARTREE-FOCK DES ATOMES Xe I ET Xe II

Par C. FOGLIA,
Istituto di Fisica dell’ Università, Parma (Italie).

Résumé. - On a calculé et assemblé en tableau des solutions des équations de Hartree-
Fock pour Xe I et Xe II. On a obtenu de plus un certain nombre de paramètres intéressants,
c’est-à-dire les paramètres spin-spin, spin-orbite, etc.

Abstract. 2014 Solutions of the Hartree-Fock equations have been obtained and tabulated
for the ground state configurations of Xe I and Xe II. Spin-spin, spin-orbit and some other
parameters calculated from the Hartree-Fock wave functions are also tabulated.

LE JOURNAL DE PHYSIQUE TOME 28, OCTOBRE 1967,

Introduction. - Les fonctions d’onde atomiques
sont d’un int6r6t considerable non seulement pour la
solution des probl6mes relatifs aux atomes libres, mais
aussi pour 1’6tude des agr6gats mol6culaires ou cris-
tallins. Dans le cours d’etudes sur la scintillation du
xenon, on a du determiner les fonctions d’onde de
l’atome libre et ionise ; puisqu’il y a un renouveau
d’int6r6t pour 1’analyse de plusieurs propri6t6s des gaz
rares, on juge convenable de faire connaitre aussi ces
resultats intermediaires.

Les fonctions d’onde ont ete calculees a l’approxi-
mation du champ self-consistent de Hartree-Fock, qui
est le modele a un electron par excellence, au moins
au sens variationnel, et qui donne de bons resultats.
En addition aux valeurs numeriques des fonctions

d’onde des couches les plus exterieures et aux energies
des niveaux, on donne aussi un certain nombre de
param6tres int6ressants, c’est-a-dire 1’energie totale,
les param6tres d’6cran, les param6tres spin-spin et

spin-orbite et les valeurs moyennes  r &#x3E; et  r2 ).

Fonctions d’onde atomiques. - Les fonctions d’onde
atomiques, dans le scheme de Hartree-Fock, sont des
solutions d’un syst6me d’6quations diff6rentielles non
lineaires avec des coefficients fonctions de la solution
de chaque equation ; puisqu’il y a une fonction asso-
ci6e a chaque couche d’electrons caracterises par les
nombres quantiques principal n et azimutal l, dans
le cas examine ici du Xe 1 (5p6, lS) et Xe II (5p5, 2P),
on doit integrer un syst6me de onze equations du
type [1] :

avec les conditions

et

Dans 1’6quation (1) on a pose, pour all6ger 1’ecri-
ture :

OU

et

où

E’ designe la somme pour les valeurs (n’ l’) # (nl) ;
Alk et Bli,k sont des sommes de coefficients de Sla-
ter [2] qui proviennent des integrations angulaires et
de spin, et ont ete calculees par Shortley [3] ; Z est

la charge nucleaire et q(nl) le nombre des electrons
dans la couche caracterisee par les valeurs (nl) des
nombres quantiques. La fonction Yk(nl, n’ l’, r) enfin
est d6finie par 1’6quation :
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Rdsultats. - Les equations de Hartree-Fock pour
Xe 1(5 1S) et Xe II (5p5, 2P) ont ete int6gr6es sui-
vant une m6thode d6crite par C. Froese [4, 5] et en
employant le calculateur IBM 7090 du CNUCE-
PISA ; pour fonctions d’essai on a pris des fonctions
hydrog6noides avec ecran.

Les resultats numeriques sont presentes dans les
tableaux I, II et III (1).

TABLEAU I

(1) On a toujours employ6 les unites atomiques, à
l’exception des paramètres spin-spin et spin-orbite qui
ont ete mesures en em-1.

TABLEAU II

TABLEAU III

Dans le premier tableau, on donne un resume des
fonctions d’onde les plus exterieures, avec les valeurs
propres de 1’6nergie.
Le tableau II resume les integrales de Slater cal-

cul6es par les fonctions du tableau I.

D’autres resultats enfin, obtenus par les calculs
de Hartree-Fock, sont rassembles dans le tableau III,
et precisement :

a) L’energie totale E;
b) Les param6tres d’ecran de Hartree [1] d6finis

par 1’equation :

c) Les param6tres spin-spin Mnl, nl et spin-orbite
Inl 161 1

d) Les valeurs moyennes ( r &#x3E; et  r2 ).
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