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КИНЕТИЧЕСКАЯ ЭНЕРГИЯ ЭЛЕКТРОНОВ И ПОТЕНЦИАЛЬНАЯ ЭНЕРГИЯ АТОМОВ
С ОТКРЫТОЙ ЭЛЕКТРОННОЙ ОБОЛОЧКОЙ В БАЗИСЕ

СЛЕЙТЕРОВСКИХ ФУНКЦИЙ

С помощью метода Хартри – Фока – Рутана была вычислена кинетическая энергия электронов и потенци-
альная энергия атома азота с открытой электронной оболочкой в базисе слейтеровских функций. Получено также
аналитическое выражение для кинетической и потенциальной энергии атома азота с открытой электронной обо-
лочкой. Методом сложения проекции моментов определены двадцать независимых друг от друга детерминант-
ных волновых функций, соответствующих электронной конфигурации 2 2 31 2 2s s p  атома азота. Полученные ре-
зультаты для достоверности были проверены с помощью теоремы вириала.

Ключевые слова: электронная конфигурация, кинетическая и потенциальная энергия, слейтеровские атомные
орбитали, детерминантная волновая функция.

В работе рассматривается вычисление кинетической энергии электронов и потенциальная
энергия атомов с открытой электронной оболочкой. Расчеты проводятся для атома азота N . Элек-
тронная конфигурация 322 221 pss  атома N  вырождена и ей соответствуют двадцать независимых
друг от друга детерминантных волновых функций. Эти функции отличаются друг от друга кван-
товыми числами lm  и sm  электронов в незамкнутой электронной оболочке 32 p . Не учитывая
замкнутые оболочки, детерминантные волновые функции, как в работе [1, 2], можно представить в
следующем виде:
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Используя способ сложения проекции моментов определены двадцать независимых друг от
друга детерминантных волновых функций, соответствующих электронной конфигурации

2 2 31 2 2s s p  атома N. Эти функции представлены в таблице.

Детерминантные волновые функции атома азота
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