
 

原子物理学习题解答

第一章 原子的基本状况

1.1 若卢瑟福散射用的 粒子是放射性物质镭 放射的，其动能为 电子伏特。散射物质是 'C 67.68 10

原子序数 的金箔。试问散射角 所对应的瞄准距离 多大？79Z  150  b

解：根据卢瑟福散射公式：
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式中 是 粒子的功能。
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1.2 已知散射角为 的 粒子与散射核的最短距离为 

  ，试问上题 粒子与散射的金原子核之间的最短距离
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 解：将 1.1 题中各量代入 的表达式，得：mr
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1.3 若用动能为 1 兆电子伏特的质子射向金箔。问质子与金箔。问质子与金箔原子核可能达到的最小

距离多大？又问如果用同样能量的氘核（氘核带一个 电荷而质量是质子的两倍，是氢的一种同位素的e
原子核）代替质子，其与金箔原子核的最小距离多大？

解：当入射粒子与靶核对心碰撞时，散射角为 。当入射粒子的动能全部转化为两粒子间的势能180

时，两粒子间的作用距离最小。

根据上面的分析可得：
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由上式看出： 与入射粒子的质量无关，所以当用相同能量质量和相同电量得到核代替质子时，其minr

与靶核的作用的最小距离仍为 米。
131.14 10

1.4 钋放射的一种 粒子的速度为 米/秒，正面垂直入射于厚度为 米、密度为 71.597 10 710

的金箔。试求所有散射在 的 粒子占全部入射粒子数的百分比。已知金的原
41.932 10 3/公斤米 90  

子量为 。197
解：散射角在 之间的 粒子数 与入射到箔上的总粒子数 n 的比是：d   dn

dn Ntd
n



其中单位体积中的金原子数： 0/ /Au AuN m N A

而散射角大于 的粒子数为：
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等式右边的积分：
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即速度为 的 粒子在金箔上散射，散射角大于 以上的粒子数大约是 。
71.597 10 / 米秒  90 4 0
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1.5 粒子散射实验的数据在散射角很小 时与理论值差得较远，时什么原因？ 15 （）

答： 粒子散射的理论值是在“一次散射“的假定下得出的。而 粒子通过金属箔，经过好多原子核的 
附近，实际上经过多次散射。至于实际观察到较小的 角，那是多次小角散射合成的结果。既然都是小角
散射，哪一个也不能忽略，一次散射的理论就不适用。所以， 粒子散射的实验数据在散射角很小时与理
论值差得较远。

1.6 已知 粒子质量比电子质量大 7300 倍。试利用中性粒子碰撞来证明： 粒子散射“受电子的影响 
是微不足道的”。

证明：设碰撞前、后 粒子与电子的速度分别为： 。根据动量守恒定律，得： ', ',0, ev v v  
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将（1）式代入（2）式，得：
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（上式可写为：

即 粒子散射“受电子的影响是微不足道的”。

1.7 能量为 3.5 兆电子伏特的细 粒子束射到单位面积上质量为 的银箔上， 粒 22 /1005.1 米公斤 

子与银箔表面成 角。在离 L=0.12 米处放一窗口面积为 的计数器。测得散射进此窗口的
60 25100.6 米

粒子是全部入射 粒子的百万分之 29。若已知银的原子量为 107.9。试求银的核电荷数 Z。 

解：设靶厚度为 。非垂直入射时引起 粒子在靶物质中通过的距离不再是靶物质的厚度 ，而是
't  't

，如图 1-1 所示。
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因为散射到 与 之间 立体  d d
角内的粒子数 dn 与总入射粒子数 n 的比为：
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把（2）式代入（1）式，得：

……（3）

2
sin

)()
4

1(
4

2
2

2
2

0 



d

Mv
zeNt

n
dn

式中立体角元
0'0'2 20,3/260sin/,/  tttLdsd

N 为原子密度。 为单位面上的原子数， ，其中 是单位面积式上的质
'Nt 1

0
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量； 是银原子的质量； 是银原子的原子量； 是阿佛加德罗常数。Agm AgA 0N

将各量代入（3）式，得：
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由此，得：Z=47

1.8 设想铅（Z=82）原子的正电荷不是集中在很小的核上，而是均匀分布在半径约为 米的球形原
1010

子内，如果有能量为 电子伏特的 粒子射向这样一个“原子”，试通过计算论证这样的 粒子不可能被
610  

具有上述设想结构的原子产生散射角大于 的散射。这个结论与卢瑟福实验结果差的很远，这说明原子
090

的汤姆逊模型是不能成立的（原子中电子的影响可以忽略）。

解：设 粒子和铅原子对心碰撞，则 粒子到达原子边界而不进入原子内部时的能量有下式决定： 

电子伏特焦耳 316
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由此可见，具有 电子伏特能量的 粒子能够很容易的穿过铅原子球。 粒子在到达原子表面和原子内
610  

部时，所受原子中正电荷的排斥力不同，它们分别为： 。可
3
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见，原子表面处 粒子所受的斥力最大，越靠近原子的中心 粒子所受的斥力越小，而且瞄准距离越小， 
使 粒子发生散射最强的垂直入射方向的分力越小。我们考虑粒子散射最强的情形。设 粒子擦原子表面 

而过。此时受力为 。可以认为 粒子只在原子大小的范围内受到原子中正电荷的作
2
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用，即作用距离为原子的直径 D。并且在作用范围 D 之内，力的方向始终与入射方向垂直，大小不变。这

是一种受力最大的情形。

根据上述分析，力的作用时间为 t=D/v, 粒子的动能为 ，因此， ，所以， KMv 2
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由此可得： MRtZev 2
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粒子所受的平行于入射方向的合力近似为 0，入射方向上速度不变。据此，有：
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这时 。弧度，大约是很小，因此 ‘2.8104.2 3  tg

这就是说，按题中假设，能量为 1 兆电子伏特的 粒子被铅原子散射，不可能产生散射角 的 090

散射。但是在卢瑟福的原子有核模型的情况下，当 粒子无限靠近原子核时，会受到原子核的无限大的排

斥力，所以可以产生 的散射，甚至会产生 的散射，这与实验相符合。因此，原子的汤姆
090 0180

逊模型是不成立的。

第二章 原子的能级和辐射

2.1 试计算氢原子的第一玻尔轨道上电子绕核转动的频率、线速度和加速度。

解：电子在第一玻尔轨道上即年 n=1。根据量子化条件，
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速度： 米/秒
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2.2 试由氢原子的里德伯常数计算基态氢原子的电离电势和第一激发电势。

解：电离能为 ，把氢原子的能级公式 代入，得：1EEEi  
2/ nRhcEn 
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第一激发电势： 伏特20.101
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2.3 用能量为 12.5 电子伏特的电子去激发基态氢原子，问受激发的氢原子向低能基跃迁时，会出现那

些波长的光谱线？

解：把氢原子有基态激发到你 n=2,3,4……等能级上去所需要的能量是：

 其中 电子伏特)1
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其中 小于 12.5 电子伏特， 大于 12.5 电子伏特。可见，具有 12.5 电子伏特能量的电子不足以把21 EE 和 3E

基态氢原子激发到 的能级上去，所以只能出现 的能级间的跃迁。跃迁时可能发出的光谱线的波4n 3n
长为：
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2.4 试估算一次电离的氦离子 、二次电离的锂离子 的第一玻尔轨道半径、电离电势、第一激发

eH 

iL

电势和赖曼系第一条谱线波长分别与氢原子的上述物理量之比值。

解：在估算时，不考虑原子核的运动所产生的影响，即把原子核视为不动，这样简单些。

a) 氢原子和类氢离子的轨道半径：
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b) 氢和类氢离子的能量公式：
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其中 基态能量。电子伏特，是氢原子的6.13
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电离能之比：
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c) 第一激发能之比：
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d) 氢原子和类氢离子的广义巴耳末公式：
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氢原子赖曼系第一条谱线的波数为：
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2.5 试问二次电离的锂离子 从其第一激发态向基态跃迁时发出的光子，是否有可能使处于基态的


iL

一次电离的氦粒子 的电子电离掉？

eH

解： 由第一激发态向基态跃迁时发出的光子的能量为：
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的电离能量为：
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由于 ，LiHeLiHe MmMmMM /1/1,  所以

从而有 ，所以能将 的电子电离掉。  HeLi hvhv 
eH

2.6 氢与其同位素氘（质量数为 2）混在同一放电管中，摄下两种原子的光谱线。试问其巴耳末系的第

一条（ ）光谱线之间的波长差 有多大？已知氢的里德伯常数 ，氘的里H  17100967758.1  米HR

德伯常数 。
17100970742.1  米DR
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2.7 已知一对正负电子绕其共同的质心转动会暂时形成类似于氢原子结构的“正电子素”。试计算“正电

子素”由第一激发态向基态跃迁发射光谱的波长 为多少 ？
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2.8 试证明氢原子中的电子从 n+1 轨道跃迁到 n 轨道，发射光子的频率 。当 n>>1 时光子频率即为n

电子绕第 n 玻尔轨道转动的频率。

证明：在氢原子中电子从 n+1 轨道跃迁到 n 轨道所发光子的波数为： ]
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当 n>>时，有 ，所以在 n>>1 时，氢原子中电子从 n+1 轨道
3422 /2/2)1(/)12( nnnnnn 

跃迁到 n 轨道所发光子的频率为： 。
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设电子在第 n 轨道上的转动频率为 ，则nf
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因此，在 n>>1 时，有 nn fv 

由上可见，当 n>>1 时，请原子中电子跃迁所发出的光子的频率即等于电子绕第 n 玻尔轨道转动的频率。

这说明，在 n 很大时，玻尔理论过渡到经典理论，这就是对应原理。

2.9 原子序数 Z=3，其光谱的主线系可用下式表示：Li

。已知锂原子电离成 离子需要 203.44 电子伏特的功。问如把22 )0401.0()5951.01(
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离子电离成 离子，需要多少电子伏特的功？
Li Li

解：与氢光谱类似，碱金属光谱亦是单电子原子光谱。锂光谱的主线系是锂原子的价电子由高的 p 能

级向基态跃迁而产生的。一次电离能对应于主线系的系限能量，所以 离子电离成 离子时，有
Li Li
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是类氢离子，可用氢原子的能量公式，因此 时，电离能 为：
Li   LiLi 3E

。电子伏特4.122
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设 的电离能为 。而 需要的总能量是 E=203.44 电子伏特，所以有
  LiLi 2E  LiLi



电子伏特7.75312  EEEE

2.10 具有磁矩的原子，在横向均匀磁场和横向非均匀磁场中运动时有什么不同？

答：设原子的磁矩为 ，磁场沿 Z 方向，则原子磁矩在磁场方向的分量记为 ，于是具有磁矩的原 Z

子在磁场中所受的力为 ，其中 是磁场沿 Z 方向的梯度。对均匀磁场， ，原
Z
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子在磁场中不受力，原子磁矩绕磁场方向做拉摩进动，且对磁场的 取向服从空间量子化规则。对于非均

磁场， 原子在磁场中除做上述运动外，还受到力的作用，原子射束的路径要发生偏转。0


Z
B

2.11 史特恩-盖拉赫实验中，处于基态的窄银原子束通过不均匀横向磁场，磁场的梯度为 特
310



Z
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斯拉/米，磁极纵向范围 =0.04 米(见图 2-2)，从磁极到屏距离 =0.10 米，原子的速度 米/1L 2L 2105v

秒。在屏上两束分开的距离 米。试确定原子磁矩在磁场方向上投影 的大小（设磁场边缘的影002.0d 
响可忽略不计）。

解：银原子在非均匀磁场中受到垂直于入射方向的磁场力作用。其轨道为抛物线；在 区域粒子不受2L

力作惯性运动。经磁场区域 后向外射出时粒子的速度为 ，出射方向与入射方向间的夹角为 。 与速1L 'v  

度间的关系为：
v

vtg 

粒子经过磁场 出射时偏离入射方向的距离 S 为：1L
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将上式中用已知量表示出来变可以求出 Z
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把 S 代入（1）式中，得：
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整理，得：
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由此得： 特焦耳 /1093.0 23Z



2.12 观察高真空玻璃管中由激发原子束所发光谱线的强度沿原子射线束的减弱情况，可以测定各激发

态的平均寿命。若已知原子束中原子速度 ，在沿粒子束方向上相距 1.5 毫米其共振光谱线强秒米/103v

度减少到 1/3.32。试计算这种原子在共振激发态的平均寿命。

解：设沿粒子束上某点 A 和距这点的距离 S=1.5 毫米的 B 点，共振谱线强度分别为 ，并设粒10 II 和

子束在 A 点的时刻为零时刻，且此时处于激发态的粒子数为 ，原子束经过 t 时间间隔从 A 到达 B 点，20N

在 B 点处于激发态的粒子数为 。2N

光谱线的强度与处于激发态的原子数和单位时间内的跃迁几率成正比。设发射共振谱线的跃迁几率为

，则有21A
20
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适当选取单位，使 ，32.3/1
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并注意到 ，vSteNN tA /,21
202   而
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由此求得：

秒6

3

3

21

21

1025.1
32.3ln10

105.1
32.3ln

1

32.3ln)1ln32.3(ln1














v
s

A
t

s
v

t
A



第三章 量子力学初步

3.1 波长为 的 X光光子的动量和能量各为多少？

A1

解：根据德布罗意关系式，得：

动量为：
124

10

34

1063.6
10

1063.6 







 秒米千克

hp

能量为： /hchvE 

。焦耳1510834 10986.110/1031063.6  

3.2 经过 10000伏特电势差加速的电子束的德布罗意波长  用上述电压加速的质子束的德布罗意?
波长是多少？

解：德布罗意波长与加速电压之间有如下关系：

  对于电子：meVh 2/ 库仑公斤， 1931 1060.11011.9   em

把上述二量及 h的值代入波长的表示式，可得：


 AAA

V
1225.0

10000
25.1225.12



对于质子， ，代入波长的表示式，得：库仑公斤， 1927 1060.11067.1   em


 A3

1927

34

10862.2
100001060.11067.12

10626.6 











3.3 电子被加速后的速度很大，必须考虑相对论修正。因而原来 的电子德布罗意波长与


 A
V
25.12



加速电压的关系式应改为：


 AV

V
)10489.01(25.12 6

其中 V是以伏特为单位的电子加速电压。试证明之。

证明：德布罗意波长： ph /

对高速粒子在考虑相对论效应时，其动能 K与其动量 p之间有如下关系：
222

0
2 2 cpcKmK 

而被电压 V加速的电子的动能为： eVK 
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因此有：
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一般情况下，等式右边根式中 一项的值都是很小的。所以，可以将上式的根式作泰勒展
2

02/ cmeV

开。只取前两项，得：

)10489.01(
2

)
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1(
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V
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h
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eVm

h 

由于上式中 ，其中 V以伏特为单位，代回原式得：

A

V
eVmh 25.122/ 0 


 AV

V
)10489.01(25.12 6

由此可见，随着加速电压逐渐升高，电子的速度增大，由于相对论效应引起的德布罗意波长变短。

3.4 试证明氢原子稳定轨道上正好能容纳下整数个电子的德布罗意波波长。上述结果不但适用于圆轨

道，同样适用于椭圆轨道，试证明之。

证明：轨道量子化条件是：   nhpdq

对氢原子圆轨道来说， mvrmrppr 



2,0

所以有：
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所以,氢原子稳定轨道上正好能容纳下整数个电子的德布罗意波长。椭圆轨道的量子化条件是：

hndrp
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其中
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因此，椭圆轨道也正好包含整数个德布罗意波波长。

3.5 带电粒子在威耳孙云室（一种径迹探测器）中的轨迹是一串小雾滴，雾滴德线度约为 1微米。当

观察能量为 1000电子伏特的电子径迹时其动量与精典力学动量的相对偏差不小于多少？

解：由题知,电子动能 K=1000电子伏特， 米，动量相对偏差为 。
610x pp /

根据测不准原理，有 ，由此得：
2
hxp 

x
hp



2

经典力学的动量为：

51009.3
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mKx
h

p
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mKp

电子横向动量的不准确量与经典力学动量之比如此之小，足见电子的径迹与直线不会有明显区别。

3.6 证明自由运动的粒子（势能 ）的能量可以有连续的值。0V
证明：自由粒子的波函数为：
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h
i

Ae







自由粒子的哈密顿量是：   ……（2）
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m
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自由粒子的能量的本征方程为：   ……（3） EH 

把（1）式和（2）式代入（3）式，得： EAe
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自由粒子的动量 p可以取任意连续值，所以它的能量 E也可以有任意的连续值。

3.7 粒子位于一维对称势场中，势场形式入图 3-1，即

0,0
,,0 0
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VLx
VVLxx



（1）试推导粒子在 情况下其总能量 E满足的关系式。0VE 

（2）试利用上述关系式，以图解法证明，粒子的能量只能是一些不连续的值。

解：为方便起见,将势场划分为Ⅰ‚Ⅱ‚Ⅲ三个区域。

（1） 定态振幅方程为 0)(2
)()(22

)(
2

 xx
x VE
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式中 是粒子的质量。

Ⅰ区： )(20 02
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其中

波函数处处为有限的解是： 。是一任意常数AAex x ,)(1
 

Ⅱ区： E
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d
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 其中

处处有限的解是： 是任意常数。 ,),sin()(2 BxBx 
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其中

处处有限的解是： 是任意常数。DDex x ,)(3
 

有上面可以得到： ,1),(1,1 3
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有连续性条件，得：
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解得：
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因此得： )/(2 1   tgnL

这就是总能量所满足的关系式。

（2） 有上式可得：
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偶数，包括零
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令 ，则上面两方程变为：vLuL   ,
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2
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uutgv

uutgv

另外，注意到 还必须满足关系：vu和 ）（3/2 22
0

22  hLVvu 

所以方程（1）和（2）要分别与方程（3）联立求解。

3.8 有一粒子，其质量为 ,在一个三维势箱中运动。势箱的长、宽、高分别为 在势箱外，m cba 、、

势能 ；在势箱内， 。式计算出粒子可能具有的能量。V 0V
解：势能分布情况，由题意知：
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在势箱内波函数 满足方程：),,( zyx
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解这类问题，通常是运用分离变量法将偏微分方程分成三个常微分方程。

令 )()()(),,( zZyYxXzyx 

代入（1）式，并将两边同除以 ，得：)()()( zZyYxX
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方程左边分解成三个相互独立的部分，它们之和等于一个常数。因此，每一部分都应等于一个常数。由

此，得到三个方程如下：
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将上面三个方程中的第一个整数，得：
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边界条件： 0)()0(  lXX

可见，方程（2）的形式及边界条件与一维箱完全相同，因此，其解为：
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类似地，有
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可见，三维势箱中粒子的波函数相当于三个一维箱中粒子的波函数之积。而粒子的能量相当于三个一

维箱中粒子的能量之和。

对于方势箱， ,波函数和能量为：cba 

22222
2

22

3

,
2

sinsinsin8),,(

zyx

zyx

nnnnn
ma

hE

a
zn

a
yn

a
xn

a
zyx










第四章 碱金属原子

4.1 已知 原子光谱主线系最长波长 ，辅线系系限波长 。求锂原子第一激Li


 A6707


 A3519



发电势和电离电势。

解：主线系最长波长是电子从第一激发态向基态跃迁产生的。辅线系系限波长是电子从无穷处向第一

激发态跃迁产生的。设第一激发电势为 ，电离电势为 ，则有：1V V

伏特。

伏特
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4.2 原子的基态 3S。已知其共振线波长为 5893 ，漫线系第一条的波长为 8193 ，基线系第一Na

A


A

条的波长为 18459 ，主线系的系限波长为 2413 。试求 3S、3P、3D、4F各谱项的项值。

A


A

解：将上述波长依次记为
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2413,18459,8193,5893
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即

容易看出：
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4.3 K原子共振线波长 7665 ，主线系的系限波长为 2858 。已知 K原子的基态 4S。试求 4S、4P谱

A


A

项的量子数修正项 值各为多少？ps  ,

解：由题意知： PPspp vTAA 


/1~,2858,7665 4max  

由 ，得：24 )4( s
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设 ,则有RRK 
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与上类似

764.1/4 4   PTRp



4.4 原子的基态项 2S。当把 原子激发到 3P态后，问当 3P激发态向低能级跃迁时可能产生哪些Li Li
谱线（不考虑精细结构）？

答：由于原子实的极化和轨道贯穿的影响，使碱金属原子中 n相同而 l不同的能级有很大差别，即碱

金属原子价电子的能量不仅与主量子数 n有关，而且与角量子数 l有关，可以记为 。理论计算),( lnEE 

和实验结果都表明 l越小，能量越低于相应的氢原子的能量。当从 3P激发态向低能级跃迁时，考虑到选

择定则： ，可能产生四条光谱，分别由以下能级跃迁产生：1l

。SPSPPSSP 23;22;23;33 

4.5 为什么谱项 S项的精细结构总是单层结构？试直接从碱金属光谱双线的规律和从电子自旋与轨道

相互作用的物理概念两方面分别说明之。

答：碱金属光谱线三个线系头四条谱线精细结构的规律性。第二辅线系每一条谱线的二成分的间隔相

等，这必然是由于同一原因。第二辅线系是诸 S能级到最低 P能级的跃迁产生的。最低 P能级是这线系中

诸线共同有关的，所以如果我们认为 P能级是双层的，而 S能级是单层的，就可以得到第二辅线系的每一

条谱线都是双线，且波数差是相等的情况。

主线系的每条谱线中二成分的波数差随着波数的增加逐渐减少，足见不是同一个来源。主线系是诸 P

能级跃迁到最低 S能级所产生的。我们同样认定 S能级是单层的，而推广所有 P能级是双层的，且这双层

结构的间隔随主量子数 n的增加而逐渐减小。这样的推论完全符合碱金属原子光谱双线的规律性。因此，

肯定 S项是单层结构，与实验结果相符合。

碱金属能级的精细结构是由于碱金属原子中电子的轨道磁矩与自旋磁矩相互作用产生附加能量的结

果。S能级的轨道磁矩等于 0，不产生附加能量，只有一个能量值，因而 S能级是单层的。

4.6 计算氢原子赖曼系第一条的精细结构分裂的波长差。

解：赖曼系的第一条谱线是 n=2的能级跃迁到 n=1的能级产生的。根据选择定则，跃迁只能发生在

之间。而 S能级是单层的，所以，赖曼系的第一条谱线之精细结构是由 P能级分裂产生的。SP 22 12 

氢原子能级的能量值由下式决定：
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将以上三个能量值代入 的表达式，得：
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4.7 原子光谱中得知其 3D项的项值 ，试计算该谱项之精细结构裂距。Na 16
3 102274.1  米DT
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4.8 原子在热平衡条件下处在各种不同能量激发态的原子的数目是按玻尔兹曼分布的，即能量为 E的

激发态原子数目 。其中 是能量为 的状态的原子数， 是相应能量
KTEEe

g
gNN /)(

0
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0
0N 0E 0gg和

状态的统计权重，K是玻尔兹曼常数。从高温铯原子气体光谱中测出其共振光谱双线

。试估算此气体的温度。已知相应能级的统计权重321.8521,5.8943 2121 ：：的强度比  IIAA




。4,2 21  gg

解：相应于 的能量分别为：21  ，

2211 /;/  hcEhcE 

所测得的光谱线的强度正比于该谱线所对应的激发态能级上的粒子数 N，即
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由此求得 T为：
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第五章 多电子原子

5.1 原子的两个电子处在 2p3d电子组态。问可能组成哪几种原子态?用原子态的符号表示之。已知eH

电子间是 LS耦合。

解：因为 ，
2
1,2,1 2121  ssll
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所以可以有如下 12个组态：
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5.2 已知 原子的两个电子被分别激发到 2p和 3d轨道，器所构成的原子态为 ，问这两电子的轨eH D3

道角动量 之间的夹角，自旋角动量 之间的夹角分别为多少？21 ll pp 与 21 ss pp 与

解：（1）已知原子态为 ，电子组态为 2p3dD3



2,1,1,2 21  llSL

因此，
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而
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5.3 锌原子（Z=30）的最外层电子有两个，基态时的组态是 4s4s。当其中有一个被激发，考虑两种情

况：（1）那电子被激发到 5s态；（2）它被激发到 4p态。试求出 LS耦合情况下这两种电子组态分别组

成的原子状态。画出相应的能级图。从（1）和（2）情况形成的激发态向低能级跃迁分别发生几种光谱跃

迁？

解：（1）组态为 4s5s时 ，
2
1,0 2121  ssll

1
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0
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,1;1
,00

1,0,0

SJS
SLJS

SL

三重态时

单重态时，







根据洪特定则可画出相应的能级图，有选择定则能够判断出能级间可以发生的 5种跃迁：
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所以有 5条光谱线。

（2）外层两个电子组态为 4s4p时：

，
2
1,1,0 2121  ssll
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SL
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根据洪特定则可以画出能级图，根据选择定则可以看出，只能产生一种跃迁， ，因此只有一0
1

1
1 44 SP 

条光谱线。

5.4 试以两个价电子 为例说明,不论是 LS耦合还是 jj耦合都给出同样数目的可能状态.32 21  ll 和

证明:(1)LS耦合

LJS
LS





;0
,1,2,3,4,5;10

时

，

5个 L值分别得出 5个 J值,即 5个单重态．

;1,,1;1  LLLJS 时

代入一个 L值便有一个三重态．５个 L值共有５乘３等于１５个原子态：
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因此，LS耦合时共有２０个可能的状态．

（２）jj耦合：
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 或或或

将每个 合成 J得：21 jj 、
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，合成和

，合成和
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共２０个状态： 1,2,3,40,1,2,3,4,52,3,4,51,2,3,4,5,6 )
2
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2
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所以，对于相同的组态无论是 LS耦合还是 jj耦合，都会给出同样数目的可能状态．

5.5　利用 LS耦合、泡利原理和洪特定责来确定碳 Z=6、氮 Z=7的原子基态。

解:碳原子的两个价电子的组态 2p2p,属于同科电子.这两个电子可能有的 值是 1,0,-1;可能有lm

,两个电子的主量子数和角量子数相同,根据泡利原理,它们的其余两个量子数 至少
2
1,

2
1

值是sm sl mm 和

要有一个不相同.它们的 的可能配合如下表所示.sl mm 和

为了决定合成的光谱项,最好从 的最高数值开始，因为这就等于 L出现的最高数值。现 liL mM



在， 得最高数值是 2，因此可以得出一个 D项。又因为这个 只与 相伴发生，因此这光谱项LM LM 0SM

是 项。除了 以外， 也属于这一光谱项，它们都是 。这些谱项在表中D1 2LM 2,1,0,1 LM 0SM

以 的数字右上角的记号“。”表示。共有两项是 ；有三项是 。在LM 0,1  SL MM 0,0  SL MM

寻找光谱项的过程中，把它们的哪一项选作 项的分项并不特别重要。类似地可以看出有九个组态属于D1

项，在表中以 的P3
LM

碳原子

1sm 2sm 1lm 2lm S
i

si Mm  L
i

li Mm 
1/2 1/2 1 0 1 1*

1/2 1/2 1 -1 1 0*

1/2 1/2 0 -1 1 -1*

1/2 -1/2 1 1 0 20

1/2 -1/2 1 0 0 10

1/2 -1/2 1 -1 0 00

1/2 -1/2 0 1 0 1*

1/2 -1/2 0 0 0 0

1/2 -1/2 0 -1 0 -1*

1/2 -1/2 -1 1 0 0*

1/2 -1/2 -1 0 0 -10

1/2 -1/2 -1 -1 0 -20

-1/2 -1/2 1 0 -1 1*

-1/2 -1/2 1 -1 -1 0*

-1/2 -1/2 0 -1 -1 -1*

氮原子

1sm 2sm 3sm 1lm 2lm 3lm S
i

si Mm  L
i

li Mm 

1/2 1/2 1/2 1 0 -1 3/2 0

1/2 1/2 1/2 0 1 -1 3/2 0*

1/2 1/2 1/2 -1 0 1 3/2 0

-1/2 -1/2 -1/2 1 0 -1 3/2 0*

-1/2 -1/2 -1/2 0 1 -1 3/2 0

-1/2 -1/2 -1/2 -1 0 1 3/2 0*

··· ··

·

··

·

··

·

··

·

··· ··· ···

1/2 1/2 -1/2 1 0 1 1/2 2

1/2 1/2 -1/2 1 0 0 1/2 1

1/2 1/2 -1/2 1 0 -1 1/2 0*

1/2 1/2 -1/2 -1 0 0 1/2 -1

1/2 1/2 -1/2 -1 0 -1 1/2 -2
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