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宏观 
层次

联系宏 
观与微 
观桥梁

微观 
层次

宏观平衡规律

物质特性：PVT关系，热性 

质，界面性质，电极性质

统计热力学的方法与 目的

统计热力学： 从物质的微观结构出发，用统计平均  
的方法确定物质的微观性质与宏观性质之间的联系。

研究对象：大量微观粒子组成的宏观体系 

研究方法：

单个粒子的 
力学性质

体系宏观热 
力学性质

目的：预测体系宏观性质, 解释宏观实验规律

引言

物质特性：分子结构, 分子能 

级，分子间力

物质特性：粒子质量，粒子电荷
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化学热力学 

研究对象：大量微观粒子组成的宏观体系 

研究方法：

宏观实验观测   引入概念，推导规律

描述宏观体系性质、变化规律 
预测变化方向和限度

优点：高度的可靠性和普及性，对推动科学和生 
产的发展起了很大的作用

局限性：不考虑物质的内部结构，不考虑时间和 
速率，不研究为什么

统计热力学的基本任务  

根据对物质结构的某些基本假定, 及实验所得的光 
谱数据

物质结构的一些基本常数，如核间 
距、键角、振动频率等

计算分子配分函数

求出物质的热力学性质

TheBasisofstatisticalThermodynanics

物 理 化 学 电 子 课 件 —第三章  

第三章

统计热力学基础

BasisofstatisticalThemwdnamis
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用统计原理求平均

普遍规律： 

统计热力学

普遍规律： 

化学热力学

普遍规律： 

量子力学
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统计热力学方法的优点和局限性

优点：联系了体系微观性质与宏观性质，对简单分 

子计算结果令人满意。

无需复杂低温量热实验，即可求得相当准确 

的熵值。

局限性：计算时必须假定结构模型，而人们对物质 

结构的认识也在不断深化，势必引入一定 

的近似性。

对复杂分子及凝聚体系，计算尚有困难。
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          - - --        

统计体系的分类    

按照粒子之间有无相互作用分类

近独立粒子体系(assembly of independent particles)

U = Σ
i 

Niεi                       单个粒子能量

非独立粒子体系(assembly of interacting particles)

U = Σ
i 
Niεi   + V(x1, y1, z1, ..., xN, yN, zN )

按照粒子是否可以区别分类

定位粒子(定域子,可别粒子) 体系(localized system)

非定位粒子(离域子,全同粒子) 体系

(non-localized system)

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

Some Basic Concepts and Mathematical Preparations

1.  概率

2.  宏观状态和微观状态

3.  统计热力学的基本假设

4.  粒子的运动形式和能级公式

5.  统计热力学中的几个数学问题

6.  近独立粒子体系的能量分布与微态数

概率的性质 

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 10

主要内容

 §3.4 配分函数的求算及对热力学函数的贡献

一定条件下重复某种试验(观察)，出现具有一 
定特性的允许结果。

必然事件 Inevitable ~ 
随机事件 Random ~

不可能事件 impossible ~ 
独立事件 Independent ~

（2）概率(Probability)

投掷n次, 事件A 
出现的频率：

A: m          B

随机事件 A 出现的概率

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

统计体系的分类 

按统计体系遵循的力学规律分类

经典统计： 以经典力学为基础处理粒子运动，建立 
了经典统计力学，即Maxwell-Boltzmann统计。

量子统计： 以量子力学为基础处理粒子运动，建立了 
两种量子统计力学，分别适用于不同的量子体系，即  
Bose-Einstein统计和Fermi-Dirac统计。

在一定条件下，通过适当的近似，三种统计方法 
得出几乎相同的统计结果。

麦-玻统计基本上可以说明化学中所遇到的一般问题。

 §3.1 一些基本概念和数学 准备

 §3.6  热力学定律的统计解释

 §3.5 原子晶体热容理论

 §3.3 粒子配分函数

 §3.2 Boltzmann分布定律

“1. 概率（ probability)

（1）事件(Events)

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 9
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P(A) =  lim  m = 1

n→∞  n     2

m 
n

11

§ 3.1 一些基本概念和数学准备

气体

8

晶体
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（I）必然事件       P

不可能事件     P 

随机事件   0   <

i      =

i      =

P   
i

1

0

<   1

（II）归一性(Normalization)

Σ
i 

Pi  = 1

(Ⅳ) 相乘性

(两独立事件A和B同时出现的事件AB的概率)

P(AB) = P(A)P(B)

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 12
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       - - -

2.  宏观状态与微观状态

宏观状态(macroscopic state):

热力学平衡态，由宏观性质(p,V,T)完全确定的状态 

微观状态(microscopic state):

体系内每个微观粒子的行为都能给以确切描述时，体 

系处于一个微观态。

4个小球分装在两个体积相同的盒子中,  每个盒子 
所装小球数不限， 一共有多少种分配方式？

        

上图：5种宏观状态，16种微观状态(24=16种花样)

一个宏观热力学平衡态，对应着巨大数目的微 

观状态，其微观状态数 Ω有确定值， Ω是体系的 

性质。

(2)宏观量是微观量的统计平均值

热力学平衡态是体系能达到的所有微观态的辗转 

经历，是所有微观态的统计平均。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 13
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3. 统计热力学的基本假设

(1)等概率定理

一个U、V、N确定（宏观状态一定)的体系，每

个可能出现的微观态都有相同的数学概率。 

宏观状态： 4个小球分装在两个盒子中 

总微观态数： Ω= 16

每一微观态出现的概率：P = 1/Ω=1/16 

均匀分布出现的概率最大。

动 动 脑 

1. 当系统的U，V，N一定时， 系统宏观上处于热力学

平衡态，这时从微观上看系统只能处于概率最大的 

那些微观状态上。

2. 在统计热力学中，体系的分类常按其组成的粒子能

否被辨别来进行，按此原则，下列说法正确的是：

(A) 晶体属离域体系而气体属定域体系 ； 

(B) 气体和晶体皆属离域体系 ；

(C) 气体和晶体皆属定域体系 ；

(D)  气体属离域体系而晶体属定域体系

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University                                 18

 小球分布示意图  

分配方式     盒 I           盒 II

微观状态数(热 
力学概率)Ω 数学概率

/                                                                              4

a b c 
b c d 
c d a 
d a c

d 
a 
b 
d

C3  
= 4 4/16

a b 
a c 
a d 
b c 
b d 
c d

c d 
b d 
b c 
a d 
a c 
a b

C2  
= 6

6/16

a 
b 
c 
d

b c d 
c d a 
d a b 
a b c

C1  
= 4 4/16

                    a b c d             C
0

4 = 1       1/16

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University                                 14   
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a b c d                             C4   
= 1            1/16

4

4

4

统计热力学的基本假设
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宏观物理量  

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 17

某一微观态 i 时物 
理量 F 的值
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粒子的运动形式和能级公式

简并度g: 当有两个以上的量子态的能量相同时，称这 

些能级是简并（degenerate） 的。它包含的量 

子态数为该能级的简并度（degeneracy）。

每个粒子的量子态可近似地由平动（t)、转动(r)、 

振动(v)、电子(e)和核运动(n)的量子态来表示。

若各种运动形式可以分离

ε = ε + ε + ε  + ε + ε
t          r           v           e          n

动 动 脑 

1. 三维势箱中的平动子,平动量子数(nx
2+ny

2+nz
2=45) ,

该能级的简并度为      c                   ；若平动能 
εt=17h2/(8mV2/3),该能级的简并度为  b        。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 20

“
三维势箱

y

0 < x < a,0 < y < b,0 < z < c,   V = 0 

其它区域                 V = ∞

平动量子数    nx , ny , nz  = 1, 2, . . ., ∞

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

b
a

c

(1)三维平动子的平动能

质量为m 的粒子

x

22

z

粒子的运动形式和能级公式

粒子运动形式的分类

热运动

非热运动

能量在各分子上的分配（分布）

随温度而异（平动、转动、振 动）。

一般的温度变化难以产生能级的跃迁 

或激发（电子运动、核 运动）。

Δε  >> Δε > 102 kT
n                    e

“          - - -       
立方体：a=b=c         

 1.平动能级量子化，其值由量子数nx,ny,nz决定

基态  nx   = ny   = nz   = 1,          

2.平动能级大多为简并的

ε =           
n   : z

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

       - -
量子力学的观点

系统的微观状态是一种量子态，应该由系统的波 

函数来描述。

对于独立子系统，可用N个粒子的波函数之积代替 

系统的波函数。

一个粒子能量不是任意的, 而只能取某些确定的、 

不连续的值, 即能量是量子化（quantization）的。

能级 ：

这些不连续的能量称为能级(量子态具有的能量)

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 21

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 19

4. 粒子的运动形式和能级公式

(1)三维平动子的平动能

t          8mV2 3

2

1

1

1

1

2

1

2

1

n x   :

n    : y

gt =36h2

23



4

a. 2               b. 3            c.6

nx ，ny ，nz=2 ，4 ，5 

nx ，ny ，nz=2 ，2 ，3

d.14

3

3! 
2!

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 24

P3  = 3!
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“          - - -       双原子分子中原子在平衡位置附近沿化学键方向 
的振动是一维简谐振动

    振动量子数 υ = 0,1,2, ... 

振动频率     k:力常数

振动能级非简并：gv=1

基态       零点振动能

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

II.N个物体中，有s个相同，有t个也彼此相同，取

N的全排列

III. N个物体中取出m个进行组合

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 28

         - -
（1）排列组合问题

I. 在N个不同物体中取 r 个进行排列的花样总数

N N-1 N-2

r个

IV. 把N个物体分成若干堆，各堆个数分别为N1、

N2、 … Nk ，分堆方法总数（多组组合）

“        - -
间距不变的双原子分子绕质心的转动

o
   r   

o        
m1               m2

转动量子数 J = 0,1, 2,. . .

转动惯量     I = μr2

约化质量         

转动能级简并    gr   = 2J+ 1

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 27
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5.统计热力学中的几个数学问题

(2)刚性转子的转动能(rotation)

“（ 1 ）排列组合问题

N-r +2 N-r +1
…

“（ 1 ）排列组合问题

(3)一维谐振子的振动能(vibration)

26
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动 动 脑 

1.  六个学生分配到三个单位工作，第一个单位需要3

个人，第二个单位需要2个人，第三个单位需要1 
个人，共有多少种分配方式   a          ；

a. 60          b. 120            c.360                d.720

若第一个单位有3个部门， 第二个单位有2个部 

门， 第三个单位有1个部门， 六个学生到不同单 

位的不同部门工作有多少种分配方式   d          。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University                                  30
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（ 3 ）Lagrange乘因子法 

①函数的极值解

F是独立变量的函数   F = F (x1, x2, ..., xn ) 
若F有极值， δF = 0

δF = δx1 + δx2 + ... + δxn  = 0

∂F  = 0,   ∂F  = 0,  ...  ∂F  = 0      解此n个方程

(x1 *, x2 *, ..., xn *)    为F 的极值解

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 32

（3 ）Lagrange乘因子法 

δZ = ( δx1 + δx2  + ... + δxn )       

+α( δx1 + δx2 + ... + δxn )         

+β( δx1 + δx2 + ... + δxn )  = 0

 + α  + β  = 0

( i = 1, 2,..., n)

G(x1, x2, ..., xn ) = 0  
H(x1, x2, ..., xn ) = 0

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

解此n＋2个方程

(x1 *, x2 *, ..., xn *, α, β)

34

（ 3 ）Lagrange乘因子法 

②函数的条件极值解

限制条件 G(x1, x2, ..., xn ) = 0  
H(x1, x2, ..., xn ) = 0

Z = F (x1, x2, ..., xn ) + αG(x1, x2, ..., xn ) + βH(x1, x2, ..., xn )

α, β：待定系数

若Z有极值，  δZ = 0

δF +αδG + βδH = 0

（ 2 ）Stirling近似公式   
N

ln N! = ln N + ln(N − 1) + . . . + ln1  = 
1 
ln x

相邻两项相差极小

ln x = ln xdx = x ln x 
N
1 −  xd ln x

= (Nln N − 0) −  x  = NlnN − (N − 1)

当N 值极大

ln N! ≈ Nln N − N = ln( )N

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 33

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 31

∂x1                  ∂x2                      ∂xn



6

“          - - -       
粒子按能量分布 ：微观粒子在允许能级上的不同 

分配方式

粒子分布数:某种能量分布类型对应各能级上的粒子数

各种分布类型的微态数tx（热力学概率）

实现某种能量分布的方式数（能级非简并） 

N0  N1   N2      ···  Ni    ···

N !
=             

Π
i

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

(1)粒子按能量分布的微态数

N1 ! N2 ! …
t   = 

x N  !
N !

36

i

6.近独立定位粒子体系的能量分布与微态数

【问】如何求N,U, V 确定体系(孤立体系)的总微态数？

(1)N,U,V 确定的独立定域体系的能量分布

体系达平衡，有确定的宏观状态: T, p, U, H, S ······

能级(非简并) 

某一时刻

另一时刻

所有分布必须满足

N = Σ
i 
Ni, U = Σ

i 
Niεi

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

εi         ··· 
Ni        ··· 

Ni′   ···

ε2   

N2

N ′2

ε1   

N1

N ′1

ε0

N0 

N
′0

35

···

···

···
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(1)粒子按能量分布的微态数

三个一维谐振子（a,b,c）构成的体系 

ε  =    hν    ε  =    hν   ε  =    hν    ε  =    hν
0    2           1         2            2    2           3         2     

,

粒子分布数  
N0, N1, N2, N3

微态数tx
总微态 
数Ω

数学 
概率

I      0    3    0    0 1/10

II    2    0    0    1 3/10

能
量
分
布
类
型

III   1    1    1    0

10

最可几分

6/10

布

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 38

近独立定位与非定位粒子体系的总微态数

近独立定位体系的总微态数

近独立非定位体系的总微态数

统计单位（全同粒子）不可区分，N个粒子交 
换不会产生新的微态。

( gi  >> Ni )
Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 40

(2)粒子按能量分布和按简并态分布

能   级      ε0        ε1        ε2          ···         εi          ···

能级简并度  g0         g1           g2             ···         gi           ··· 上的粒子数

粒子分布数  N0      N1        N2         
···         Ni        ··· 

不受限制 

粒子在简并的i能级上的分配方式

粒子在各能级简并态上分布的微态数   Π gi
Ni

i

某种分布
的微态数

型 

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University                                  39

每个简并态

动 动 脑 

1.  当系统的U，V，N一定时，由于粒子可以处于不

同的能级上，因而分布数不同，所以系统的总微 

态数Ω不能确定。

2.  当系统的U，V，N一定时，由于各粒子都分布

在确定的能级上，且不随时间变化，因而系统 

的总微态数Ω一定。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 41

(1)粒子按能量分布的微态

体系总微态数Ω

i

N,U,V 确定体系， Ω有确定值， Ω与宏观态有关。

各种分布的数学概率

Px  = tx / Ω       Px  ∞ tx

最可几分布：Px最大的分布，代表体系的平衡分布。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 37

o 1              3               5                  7
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动 动 脑 
3. 对热力学性质(U、V、N)确定的体系，下面描述

中不对的是      C    ：

(A) 体系中各能级的能量和简并度一定 ； 

(B) 体系的微观状态数一定 ；

(C) 体系中粒子在各能级上的分布数一定 ；

(D) 体系的吉布斯自由能一定 。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 42
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(Boltzmann Distribution Law)

2.最大项tmax  

S = k ln Ω Ω =  tj
逐一分析各能  
量分布，求出tx

1. Boltzmann 熵定理

2. 最大项tm

3. 最可几分布公式的导出

4. 非定位粒子体系的Boltzmann分布公式

5. 最可几分布与平衡分布

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 44

         - -       
理想气体的真空绝热膨胀： ΔU = 0        dT = 0

gas

S1   Ω1                                                                                               S2 Ω2

ΔS  = kln  P2             终态出现的数学概率   

P1            始态出现的数学概率   

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

Ideal 
gas volume

1. Boltzmann熵定理

抽去 
隔板 

46

         - -       
U,V,N一定的体系，宏观态确定:

S = S(U, V, N)        Ω = Ω(U, V, N)        S = f (Ω)

    A        +    B               A+B           

ΩA  SA  = f ( ΩA )  ΩB  SB  = f ( ΩB )     Ω  S = f ( Ω ) 
概率服从乘法原则： Ω= ΩA .ΩB

熵具有加和性      S = SA + SB

f ( Ω ) = f ( Ω A  . ΩB ) = f ( Ω A ) + f ( ΩB )

S = kln Ω 玻尔兹曼公式   k:玻尔兹曼常数

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

gas(V2)

S1   Ω1      V1

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

动 动 脑 

4. 某体系的微观状态数为1000，现将体系分为相等

的三个部分，各部分的微态数为  d       。

a. 1000/3        b. 100        c. 50           d. 10

t = t1 .t2 .t3  = ti

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 43

1. Boltzmann熵定理

“1. Boltzmann熵定理

S2 Ω2

抽去 
隔板 

47

45

3

“
§3.2 Boltzmann分布定律
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统计热力学认为：所有分布中，有一种分布的 
概率最大，热力学概率最多，即最可几分布。

tmax  ≤ Ω ≤ jtmax

ln tmax  ≤ ln Ω≤ ln j + ln tmax

粒子数目N极大时，    ln j < ln tmax

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 48
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3.最可几分布公式的导出——（ 1）最可几分布

N,U,V 确定的近独立定位体系,某种能量分布微态数

限制条件     Ni , U = Niεi 

用Lagrange乘因子法求条件极值

  Z = F + αG + βH

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

G = Σ
i 

Ni -N

（2） α, β值的确定

确定α值

Ni * = gie
α+βεi

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 52

若F取条件极值，应有   δZ = 0

j   = 0   i = 1, 2, ..., k

（ 1 ）最可几分布  

解此方程   Ni * = gie
α+βεi   

{N1 * ...Ni  * ...Nk *}

此套粒子分布数使 ln tx 有极值且满足限制条 
件，即为极大值。

最可几分布 tmax (most probable distribution)

拥有微观状态数最多或热力学概率最大的分布

在含有大量粒子的系统中， 最可几分布代表了 
一切可能的分布

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

2.最大项tmax  

ln t     ≤ ln Ω ≤ ln t
max                                    max

ln t      ≈ ln Ω
max

用最可几分布替代所有分布

tmax
S ≈ k ln t

max

“（1）最可几分布(most probable distribution)

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 51

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 49

求最可几分布的 
粒子分布数Ni*

?

53

“（1）最可几分布

50
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Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 54
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         - -

S = kln Ω                = k(Nln N − αN − βU)

= k(N ln − βU)
N

e   = Σ gie
βε i    

= kN ln

( )V ,N

( ∂S )     =−kβ

Σ
i 

gie
βεi   − kβU     S = S[U,N,β(U,N,V)] 

∂S             ∂S         ∂β
= ( 

∂ U 
)β,N  + ( 

∂β
)U ,N ( ∂ U 

)V ,N

+k 
⎢L

⎢ Σ
i 
gie βεiεi ⎟− U

」⎥ 
( )V ,N

Chemistry, Sichuan University

dU = TdS −pdV          V ,N  =  

适用于：近独立定位粒子体系，能级简并

Chemistry, Sichuan University

（2） α,  β值的确定

= [U − U] = 0

4.近独立非定位粒子体系的玻尔兹曼分布公式

粒子等同性的修正

某种能量分布类型的微态数  

定位粒子体系和非定位粒子体系的Ni*相同，tmax  
不同

（2） α,  β值的确定

确定β值                         Ni*

近独立定位体系    tmax  = N!Π
i 

ln tmax  = ln N!+ Σ
i 

(Ni  * ln gi − ln Ni  *!)

= NlnN − N + Σ
i 

(Ni  * ln gi − Ni  * ln Ni  * +Ni *)

= NlnN + Σ (Ni  * ln )

i

= NlnN − Σ
i 

Ni  * (α + βεi )

= NlnN −αN − βU
Chemistry, Sichuan University

N = Σ
i 

Ni

i                              N i

gi     

N *

Dong-mei Tong, College of

−(α+βεi )= e

55

Chemistry, Sichuan UniversityDong-mei Tong, College of 57

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 59

（2） α,  β值的确定

58

玻尔兹曼最可几分布公式

−εi / kTe
i能级的玻尔兹曼因子

Dong-mei Tong, College of

max

?

i

Dong-mei Tong, College of

⎡                                                 ⎤
∂U V,N

α

=  klnt“
（ 2 ）α ,  β值的确定

56
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对玻尔兹曼公式的说明  

(1)     { N 1  * ...Ni  * ...Nk *}满足玻尔兹曼公式，使某

种分布的微态数最多，为玻尔兹曼分布（最可 

几分布），代表体系的平衡分布。

(2) N
*
i  ∞ gie −εi / kT     ,粒子大部分处于低能级上

(3)    两能级上的粒子数之比

经典统计中不考虑简并度 

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 60
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动 动 脑 

1. 对于一定量理想气体，在恒温下增大体系的体

积，微态数如何变化  b    ？

a. 不变    b. 增大    c. 减少    d. 无法判定

S = klnΩ

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 62

最可几分布与平衡分布  

x = 1, y = 1           

M = N /2,(N − M) = N / 2

二项式系数最大，即最可几分布的微态数

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 64

ln t      ≈ ln Ω
max

粒子总是在最可几分布拥有的量子态间交换， 

以致度过几乎全部时间

   N

    A        B    

盒中小球数目不受限制，相当于N 
个粒子在两个非简并能级上分布

A(M):          0      1      …  N-1    N

B (N-M):    N    N-1  …     1      0

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

最可几分布的概率 

【问】如此小的概率如何解释最可几分布可以替代 
体系的平衡分布？

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University

对玻尔兹曼公式的说明  

(4) 若最低能级 ε0  ，该能级上的粒子分布数N
*

0

N
*
i  = N

*
0 e −Δεi / kT

i            i           0

表示一个粒子处于第 i 能级上的概率。

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University 61

“5.最可几分布与平衡分布

Δε = ε − ε

63
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⎝          ,         ⎝           ,

m        m

最可几分布的概率 ---
偏离最可几分布微小偏差分布的概率

分布:A盒:   N/2＋ m       B盒 : N/2－m

=
1

2N     2π
2
N

1
N                                         N

(⎜
⎝ 

1 −  
2 

− m  

. ⎜ 1 +  ⎞
,⎟  

2 
+ m

Dong-mei Tong, College of Chemistry, Sichuan University                                                        66

65
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