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应用“Maple”数学软件来推求同科电子光谱项 

许永强，陈华锋，周卫东，张为俊 

(中国科学院安徽光学精密机械研究所环境光谱学研究实验室，合肥 230031) 

摘 要：推求光谱项对于研究原子的结构和光谱十分重要．怎样确定复杂的多电子原子体系的光谱项是原 

子物理学研究的重要内容之一．受泡刺原理的限制，含有多个同科电子的原子电子组态的光谱项的推求一 

直是原子物理学，结构化学等学科研究的难点，人工方法推求其谱项困难很大．本文根据同科电子在 LS 

耦合下量子数取值的组合特点，推出了总轨道磁量子数为ME时出现次数的计算公式，结合 Maple数学软 

件，给出了一种推求同科电子光谱项的新方法．根据该公式，使用Maple数学软件，能快速、准确的求得同 

科电子在Ls耦舍下的光谱项．文中我们举例应用该方法，具体推求了同科电子体系d ，／ 电子组态在L 

S耦合下的光谱项，所得结果与文献给出魄一致． 
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The inference of spectral term of equivalent electrons using“Maple" 

mathematical software 

XU Yong-qiang，CHEN Hua-feng，ZHOU Wei·dong，ZI-I G Wei-jun 
● 

(LaboratoryofEnvironmentSpeetrost~y，AnhuiInstitute 0fOptics andF'meMechanics， 

ChineseAcademyofSci∞o鹤。Hefei 230031，China) 

Abstrr,~．t：Deducing spectral terms is very important for researching the atomic structure and spectrum．How 

to deduce the spectral terms is one of the important research areas for atoms having  more than one out shell 

electrons in atomic physics．Due to Pauli exclusion principle。it is very difficult to deduce the spectral terms for 

atoms having  complicated configuration and some equivalent electrons．And it is even more tough if try to de· 

duce the spectl "eniis by manual calculation．Based on the LS coupling  approximation for angular momen· 

turn coupling  in atom。fl formula related to magnetic quantum number ML is derived．mle times of ML ap· 

pears in L．S coupling  Se for atom having equivalent electrons can be deduced using  the form ula，combine 

with theuseofMaplemathematical software。flnewmethodforinferring the spectralterm of atomshaving e· 

quivalent electrons is presented 。and the spectral term of atoms  having equivalent electrons in LS coupling  

case can be quickly and precisely deduced ．Using the method we presented here，the spectral term  of the d 

and厂7 electrons configuration are derived as an example，all the results are in consistent with literature． 
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1 引 言 ‘ 

原子结构中同一次壳层上的电子，主量子数 ，z 

和角量子数z相同，称为同科电子．受泡利原理的限 

制，由同科电子形成的光谱项要比非同科电子少， 

而同科电子光谱项的计算却远比非同科电子复杂． 

同科电子复杂组态的光谱项的推求，一直是原子物 

理学中的难点之一，而光谱项 什 L对于研究多电 

子原子的结构，探索结构与性能的关系又是十分重 

要的．文献[1]用列举法来推求同科电子的光谱项． 

文献[2]用组合数学方法给出了谱项生成函数，谱 

项生成函数是推求同科电子光谱项的好方法，但当 

同科电子数目较多，角量子数 z又较大时，计算就 

较为复杂，需要编写计算机程序．文献[3]用Matlab 

语言编程，文献[4]用 Foxpro语言编程，分别给出 

了计算同科电子 L—S耦合原子态的计算方法．文 

献[5]给出了用Matlab编程计算多个未满z次壳层 

的同科电子 L—S耦合原子态的矩阵计算方法．本 

文应用擅长代数运算的“Maple”数学软件通过总轨 

道磁量子数 ML值出现次数的公式来推求同科电 

子在 L-S耦合下的光谱项．据此方法，无需编程，只 

需要两个简单的“Maple”命令，就可以快速、准确的 

得到同科电子任一组态的光谱项． 

2 理论方法 

对于N个同科电子，其单电子自旋磁量子数 

m =±(1／2)．若其中自旋磁量子数m =1／2的个 

数为 口，m =一(1／2)的个数为』9，那么有： 

N =口+ (1) 

对于角量子数为 z的N个同科电子，经过L-S耦合 

后，其总自旋量子数S，总轨道磁量子数ML的最大 

值 M_L一 ，与同科电子个数N、角量子数 z、自旋为 

1／2 的个数口以及自旋为一1／2的个数 之间有如 

下关系： 

S=a／2一 ／2(其中口≥ ) (2) 

ML一 ：M 一 一 (3) 

由于 和ML为负值时不会给出新的谱项，故在推 

求光谱项时只需要找出 ≥0，ML≥0的情况．例 

如角量子数为z=3的4个同科电子(N=4)，(口， 

)可取(4，O)，(3，1)，(2，2)，总自旋量子数S由(2) 

式可得S=2，1，0．其中(口， )取(4，O)时，S=2， 

ML。 的值由(3)式得M_L一 =6． 

由于推求光谱项时只需ML≥0，故对4个同科 

电子 z=3的五重态，ML=0，1，⋯，6．我们知道， 

对于不同的角量子数 z，其相应的轨道磁量子数 m 

可取z，z一1，⋯，一z的2z+1个值中的不同值．若 

同科电子数为N，从这2z+1个值中取N个值，这 

N个mf值之和即为ML(ML=∑ f)．其中ML的 

最大值即为 M_L一．这 N个值之和可取M_L一 ， 

M_L～ 一1，⋯，一M_L一 之间的某一个值．受泡利原 

理的限制，这 N个m 值同时取z，z一1，⋯，一z之 

间的某个数的次数不能超过2次．若我们能够求出 

这N个值的和分别为M_L一 ，M_L～ 一1，⋯，0时的 

组合次数，也即在合成光谱项时 ML值的出现次 

数，就不难推求同科电子的光谱项．ML值的出现次 

数的公式通过组合数学原理不难推出． 

由组合数学原理 】，整数 ，z分裂成m(，z≥ m) 

个彼此不同的部分的分拆的个数的普母函数为： 

1 1 1 
(4) (

一  )( 一 )⋯( 一 ) 

式中 无实际意义，仅为符标，以下式子中也一样． 

根据组合计数原理，结合同科电子组态中各量子数 

取值的组合特点，对于N个同科电子，若 m =1／2 

的个数为口， =一(1／2)的个数为 ，可导出计数 

公式[ lCs(x)如下： 

( )：c(口， )： -M+ + ×．(1-X2／+

(

1

卜

-"+1 )

)(1_
(1--X

纷

2／+1-

．

"

(

+

卜

2)'" (1)--X2／+1)× 

(1一 2l+1一卢+ )(1一 H’ 一卢+ )．．．( 二 ! ： 2 
(1一 )(1一 )⋯(1一 ) 

若 =O，有 口=N，则有： 

( )：c(口， )：C(N，0)： 帅  × =兰! ： ： ： )( 二兰! ： ： ：!)：：：( 二 ! 
(1一 )(1一 )⋯(1一zN) 

(5) 

(6) 
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求总轨道磁量子数 ML值出现次数的公式 丁S(z) 

为： 

(z)= e(z)一e+1(z) 

= C(口，卢)一C(口+1，卢一1) 

． nH  

= ∑ 口M_ (7) 
ML— ML一 

式中指数 ML为N个同科电子的轨道磁量子数mf 

的和值，系数 口M
．
为总磁量子数取MlL时出现的次 

数．得到了ML值出现的次数口M，就不难推求同科 

电子的光谱项．而对于 ML值出现次数的函数 

TAx)，要把它表示成为∑口M_ 形式，人工计算 

工作量很大，特别是当同科电子数N较多，而角量 

子数 l又较大时，计算将相当复杂．这时，我们可以 

通过“Maple”数学软件来完成上序工作．在 

“Maple”软件中，给函数 rune赋值： 

flint：= (z) (8) 

再通过“Maple”的系列命令series( )[引，令 

s：=series(rune，X=0，2M_L。 +1) (9) 

就可以快速、准确的把 (z)表示成多项式形式． 

3 应用举例 

3．1 求 d0组态的光谱项 

此例中N=3，l=2；当(口， )取(3，0)时，由 

(2)式，S=3／2．由(3)式，M_L一 =3．而 c5／2(z) 

不存在，即 C5／2(z)=0，则由(6)、(7)式得： 

T3／2(z)=C3／2(z)一C5／2(z)=C(3，0) 

一  f 二 !)( 二 !) 
一

X。(1一z)(1一X ) 

借助Maple数学软件，给函数 rune赋值 T3／2(z)， 

得： 

： =  

再利用系列命令series( )，即 

s：=series(rune，X=0，2 X 3+1)， 

把 rune展开得： 

s： z一3+x-2+2z一 +2+2x +X +x3 

由上式知，ML取(一3，一2，一1，0，1，2，3)时，对应 

的M_L值次数取(1，1，2，2，2，1，1)．由于ML<0时 

不会给出新的谱项，故推求光谱项时，只需取 ML 

为(0，1，2，3)，对应的ML值次数为(2，2，1，1)的情 

况．S=3／2时得到的谱项如表 1所示． 

表 1 d 组态的光谱项(S=3／2) 

Table 1 The spectral termofd configuration(S=3／2) 

ML 3 2 1 0 

表1中合成光谱项的规则是：从 ML值来判断 

L，如ML=3，那么L=3，对应谱项为 H．括号内 

的数字为谱项个数，它是用对应的ML次数减去与 

它紧邻的左边一项 ML值次数得到．对于ML=3 

时，由于其左边没有值，故应减去0．依此方法，知， 

H， P的谱项个数为1，而 D， S的谱项个数为0， 

光谱项不存在．以下表格中合成光谱项时类同此 

法 ． 

当(口， )=(2，1)时，由(2)式，S=1／2；由 

(3)式，M_L一 =5，由(5)、(6)、(7)式得： 

T1／2(z)=C1／2(z)一C3~(x) 

= C(2，1)一C(3，0) 

一  ( 二 12( = 21一 
一

x S(1一z) (1一z ) 

【 二 !)( 二 !) 
X 0(1一z)(1一X ) 

故在用Maple来运算时，有flint；=T1／2(z)，s：= 

series(rune，z=0，2 x 5+1) 

s：= z一5+2z一 +3z一3+5X一2+6X一 +6+ 

6z + 5Xz+3X3+ 2z + z5 

得 S=1／2时的谱项如表2所示． 

表2 d 组态的光谱项(S：1／2) 

Table 2 The spectral term of d conf~aration(S=1／2) 

ML 5 4 3 2 1 0 

T~nes of M 1 2 3 5 6 6 

Spectralterm H 2G F D(2) P 

综合表 1、表2，得到 d。组态的谱项有： H， 

P,2H
， G， F,ZD(2)， P． 

3．2 求 组态的光谱项 

此例中N=7，l=3；当(口， )取(7，0)时，由 

(2)式，S=7／2；由(3)式，M_L一 =0；由(6)、(7) 
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易得 T7／2(z)=1，故八重态只存在谱项： S．当 

(口， )取(6，1)时，由(2)式，S=5／2；由(3)式， 

ML一 =6；于是有： 

Tsa(x)= C5i2(x)一C7／2(z) 

= 一 1 一
z6*(1一z) 。 

rune：=T5／2(z) 

s：=series(rune，z=0，2 X 6+1) 

s： z一 +2x-5+3z’4+4x-0+5x-2+6x-1 

+6+6z+5x +4x3+3x +2x5+z6 

得 S=5／2时的谱项如表3所示．同理，得 S= 

3／2、1／2时的谱项如表4、表5所示． 

表3 ，组态的光谱项(s=5／2) 

Table 3 The印咖 1 term of configuration(S=5／2) 

T'u'nes of ML 1 2 3 4 5 6 6 

Spectral term ‘， ‘H ‘G ‘F ‘D ‘P 

表4 组态的光谱项(s=3／2) 

Table 4 The印咖 1 term of configuration(s=3／2) 

表5 组态的光谱项(s=1／2) 

Table 5 The Spec仃al term of configuration(S=1／2) 

ML 12 11 10 9 8 7 6 5 4 3 2 1 0 

TL,nesof ML 1 2 4 8 13 20 29 38 镐 58 65 70 72 

Spectral term Q O N(2) M(4) L(5) K(7) ，(9) H(9) G(10) F(10) D(7) P(5) S(2) 

最后得尸组态的谱项有： s， ，， H， G， 

F， D， P， N，‘M 4L(3)， K(3)， t(5)， H(5)， 

G(7)， I4(5)， D(6)，4P(2)， S(2)， Q， O， 

N(Z)， M(4)， L(5)， K(7)， t(9)， H(9)， 

G(10)， F(10)， D(7)， P(5)， S(2)．这与文献 

[8]的结果一致． 

以上所有实例均在Maple 9．01版本上运算完 

成．对于同科电子数目较多，角量子数 z又较大的 

任一组态，同样可以用此方法来推求． 

4 结 论 

本文利用推求谱项时  ̂值出现次数的公式， 

运用 Maple数学软件来推求同科电子在L-S耦合 

下的光谱项．据此方法，无需编程，只需要两个简单 

的“Maple”命令，就可以快速、准确的得到同科电子 

任一组态的光谱项．可见，如果能懂得一些数学软 

件工具，对我们解决物理问题是大有帮助的． 
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