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摘 要：在研究双电子原子模型的基础上，提出了一种包含坐标张弛系数的线性试探波函数，利 

用 Matlab语言开发了一个运用变分法对三体问题进行计算的软件程序，计算得到了N 和 O 离 

子基态能量的多个近似值及对应的解析波函数。 
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1 前言 

众所周知，两体问题的薛定谔方程可以精确求 

解，而多体问题的薛定谔方程一般不能精确求出， 

只能用近似的方法求解。原子波函数和能量的精确 

计算在结合能的计算、超精细结构及与之相关的性 

质计算、对定态之间的跃迁几率的计算等方面有特 

别重要的意义。另外，由于 N̈ 和 Ö 等双电子原 

子对天体物理和高温气体的研究十分重要，所以给 

出一种比较准确又比较简单，便于应用的双电子原 

子波函数是非常有意义的。在过去的70多年中， 

人们对这一问题进行了广泛的研究 H 。本文在研 

究双电子原子模型的基础上 ，提出了一种包含坐标 

张弛系数的线性试探波函数，利用 Matlab语言开发 

了一个运用变分法对三体问题进行计算的软件程 

序，计算得到了 N̈ 和 0”离子基态能量的多个近 

似值及对应的解析波函数 

2 计算方法 

运用变分法，原子 的能量 可 由下式计算得 

到： ： 

=mi“J dr， (1) 

其中， 为哈密顿算符， 为归一化试探波函数。 

2．1 哈密顿算符 

N̈ 和 Ö 离子中，均有一个原子核和两个电 

子，它们都处于运动状态。由于原子核的质量相对 

于电子非常大，核的运动比电子的运动要慢得多， 

所以我们近似把核看成是固定的。使用原子单位 

时，N̈ 和 Ö 离子的哈密顿算符写为 

： 一 ( + ；)一—2Z—一—2Z—+—2—
， (2) 

|1 |2 |12 

其中，z为原子序数，r．和r：分别为第一、第二个电 

子到原子核的距离，r。 为两个电子之间的距离。 

2．2 试探波函数选择 

N"和 O 离子是三粒子体系，如果不考虑两 

个电子的关联，其未归一化波函数可写为 

(，l，，2)=e 、 (3) 

因为每个电子都要对另 1个电子与核的作用产 

生一定的屏蔽，因此，每个电子将与少于整个核电 

荷数z的 1个有效核电荷发生作用 如果 1个电子 

完全将核屏蔽了，那么另 1个电子就只能 与(Z 一 

收稿日期：2004．12．13；修改日期：2005．03—28 

基金项目：甘肃省自然科学基金资助项目(i8022。A25-016) 

作者简介：陈玉红(1972一)，男(汉族)，甘肃天水人，副教授，硕士，从事原子结构研究；E—mail：chenyh@lu!．cn 

http://www.cqvip.com


第 3期 陈玉红等：基于 Matlab的N 和0 基态能量与波函数的变分计算 

1)个有效核电荷的原子核发生作用。因为 N̈ 和 

0 离子中两个电子是等同的，因此它们只是相互 

部分的屏蔽，有效核电荷数 z 将在(Z一1)和z之 

间。根据经验，考虑电子除了受到核的库仑作用 

外，电子之间还有库仑相互作用。而且在 N”和 

0 等双电子原子中，原子核带电量为 +2 e，电子 

电量为 一e，两者电量值很接近，所以电子之间的 

库仑相互作用是很强的，因此校正多项式中除了含 

有参数r。和r 外，还应该含有两个电子之间的距离 

r 我们选择试探波函数为一个线性变分函数 

(rl，r2，rl2)=e ” ∑c (rl+r2) (r2一r1) rl2“， 

(4) 

其中 c ，Ij}为变分参数，这是一个未归一化的波函 

数。因为 N 和 0 基态是两个 自旋反对称、坐标 

对称的电子，交换 r。和 r ，波函数的形式应保持不 

变，所以(r。一r )取偶数项。 

2．3 赫列拉斯(Itylleraas)坐标变换 

为了便于计算能量积分，引入赫列拉斯坐标 

5=rl+r2；t=r2一rl；M=rl2 (5) 

将变分函数、哈密顿算符、体积元等全部变换到此 

坐标下，再进一步计算变分能量及变分参数。 

2．4 能量的计算过程 ． 

将用赫列拉斯坐标s，t和u表示的积分函数、体 

积元带人能量公式(1)，即可算出能量表达式。因为 

构造的波函数未归一化，所以需要利用下式计算 ]： 

I d 
E=J_——一 。 (6) 

I d 

由上式算出的能量表达式是张弛系数 Ij}和变分 

参数c。的函数。对参数Ij}和c 求其极小值，即为基态 

能量值。从能量极小的条件可以确定 Ij}和 c ，就可 

以得到 N 和 0 离子的未归一化波函数。 

然后引入归一化系数 C，设归一化波函数为 

(5，t，M)=C (5，t，M)， (7) 

由归一化条件可以确定归一化系数 C值，从而得到 

归一化波函数。 

3 计算结果 

上述工作计算量很大，如果波函数更复杂，计 

算量将成倍增加；而且多参数函数的极值求法也非 

常复杂，手工计算一般是无法实现的，所以只能靠 

计算机去实现。实际计算中，我们用 Matlab语言制 

作了一个软件包，该软件包只要输入波函数的形式 

和原子序数z，就可以得出库仑三体问题的系统能 

量和波函数的各种参数，使用非常方便。波函数 

(3)式取前两项(N=2)、前三项(N=3)、前四项 

(N =4)、⋯⋯分别称为波函数的二、三、四、⋯⋯ 

级近似，对波函数取二——十一级近似计算得到 

N̈ 和 0̈ 离子基态能量和波函数的参数值分别见 

表 1和表2。表3给出了本文计算结果与其他文献 

计算结果和实验值的比较。 

表 1 二——十一级近似波函数对 N 离子能量和波函数参数的计算结果 

二级近似(N=2) 三级近似(N=3) 四级近似(N=4) 五级近似(N =5) 六级近似(N=6) 

l 0．O44 312 500 000 00 0．045 284 846 521 24 0．039 021 493 957 50 0．043 875 118 348 11 0．053 698 093 607 88 

2 0．010 602 729 975 52 0．016 461 560 233 35 0．056 926 753 946 47 —0．007 023 808 929 75 

c 0．006 74l 56l 64l 20 0．007 613 710 951 57 0．006 889 941 839 47 

5 0．006 351 979 945 35 0．002 506 574 425 75 

(’a 一0．003 944 319 388 92 

C 357．700 822 445 097 5 337．18l 397 884 455 l 331．889 244 490 948 0 235．0l0 l7l 838 237 3 352．222 76l 244 656 0 

6．524 367 99l 357 75 6．463 433 742 952 36 6．456 907 349 290 26 6．086 032 840 l85 74 6．5l6 208 702 490 55 

E 一89．540 l2l 94l l6l 60 —89．540 223 262 542 70 —89．557 l53 077 0l9 5l 一89．558 7l6 077 898 79 —89．560 96l 702 734 02 
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表2 二——十一级近似波函数对 o“离子能量和波函数参数的计算结果 
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4 结果讨论 

(1)从表 1和表2对离子能量的计算结果可以 

看出，本文所选波函数(3)式的收敛性是比较好的。 

(2)从能量的计算结果与近几年其它文献研究 

结果的比较看，本文计算精度相对较高(见表 3)。 

计算结果与实验值之间的差别也较小(见表 3)。 

(3)本文所用模型简单，物理意义明确，而且 

所采用的是符号运算，其运算的中间结果是完全准 

确的，所以计算结果数据的精度和可靠性较高。 

表3 本文计算出的能量值与其他文献计算值及实验值的比较表 单位：Rydbeng 
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Variational Calculations of Ground State Energy and W ave Function of 
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Abstract：A testing waxre function whi(·h in~·lu(1es a elastic coordinate ct)efficient is proposed for(I()uble electron 

atoms．A pr( gt·am whk·h Call solve three body problem with Variational meth()d is developed by using Matlab lan 

guage．Ground state energies altd analytic wave functions of N and Ö ions are obtained t)y I “g the progl‘a n1． 
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