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On a calculé Ia matrice des interactions électrostatique et orbite-spin de d*p
en profitant des résultats déja obtenus pour 4% '. L'équation séculaire est
adaptée approximativement aux valeurs experimentales des niveaux d'énergie
de cette configuration dans Ti Il. On donne simultanément les valeurs calcu-
lées et les empiriques.

»

Etant donné le grand nombre des niveaux énergetiques impairs (u’on
rencontre dans la plupart des atomes neutres ou ionizés, nous avons
cru intéressant faire le caleul de I'énergie de ces atomes, dans Uespoir
d’arriver i confirmer les attributions, faites par divers auteurs, des
niveaux empiriques i des termes spectrales et configurations électro-
niques.

Nous avions calculé, par cette raison, I'énergie de d"p et adapté
Péquation séeulaire obtennue aux valeurs trouvées empiriquement dans
3d%p de Co 1.

Maintenant nous présentons le résultat d’un caleul semblable pour
&’p et de Padaptation de I'équation séculaire respective aux valeurs
empiriques de 3d*4p dans Ti II.

LA MATRICE DE L'ENERGIE

Les éléments de matrice de I'énergie d’interaction électrostatique
(u'on a obtennu sont les suivants :

! Travail parn en 1942 dans Physical Review.
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a) Eléments diagonawr :
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10 20
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(‘P |Q|*P)=F, +TF, —84F,+2F, +TF, —6G, —63Q,

¢D,
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[ et P Pt Y
Q|*D,)=F, +17F, —8&4F 42k ,.—%1'2—4—?(;“-;-

CP,|QI*R)=F, -+ TF, —84F +2F, +TF

(P,| Q|*P,)=F,+14F, +-126F,+2F, +-0 . F, —2G, —21G,
(514

CP, QI B)=F, —8F. 4 B6F, 421 —8F. . Gl
; : — G,

(‘8 |Q[*S)=F, +TF, —84F,+3F, —14F, +6G, —49G,
(S [Q|*S)=F, +7F, —84F,L2F, —14F, —3G, +21G,
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b) Eléments non-diagonau :

(G, |Q|*G,) = ‘W,l" { G,— 2G,

|l‘. 3

CRIQ|*F)= —

41— G,— 3G,
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|
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-

CP,
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l

|
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La signification des paramdtres qui entrent dans ces expressions est

la suivante:

Fo=F,(n2n2); F,=1/4DF,(n2n2) 3 F,=(1/441)F,(»2n2) ;
Fo=F,n22'1); F,=(1/25)F,(n2 2'1); G,=(1/15) G, (2 n 4

G, =(1/245) G, (n2 2'1).

Les symbols I, (aln'l') et G, (nln'l') représentent les intégranx de

Slater.
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Les éléments de matrice de I'énergie d’interaction magnetique orbite-
-spin relativement aux fonctions ¥ (SLJM) sont les suivants, groupés
par valeurs de J:
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Dans ces expressions « et b représentent les valeurs de l'intégral
L= [ @ (D)% () dr 5 (r)=(1/(2m* ) (1)) (0V (r)/or) , respectivement

pour [=2 (électron d) et {=1 (électron p).

Les éléments de matrice de I'énergie d’interaction orbite-spin présen-
tent la circonstance remarquable d'¢étre de la forme —ca-+¢/b, ca+ ¢’
étant I’élément correspondant dans *p .

Le calcul a été fait en utilisant des fonctions d’ordre zero avec les
mémes 2m, et 2m, et la méme ordre conventionnelle des fonetions uti-
lisées dans le calcul préeédent de o*p . les deux types de fonetions
ayant précisément les mémes ¢léments de matrice de I'énergie d'inte-
raction orbite-spin.

LES VALEURS DE LENERGIE

Chaque élément de la matrice complite de I'énergie est la somme des
éléments correspondants de l'interaction électrostatique et de l'inte-
raction orbite-spin (en négligeant 'interaction entre configurations).

[’équation séculaire a été traitée de la manidre approximative suivante:
On a négligé les éléments qui dépendent exclusivement de l'énergie
d’interaction orbite-spin ; de cette sorte I’équation s’est fractionnée dans
un certain nombre. d’équations dont la plupart est linéaire. On a appli-
qué la méthode des moindres carrés au systéme constitué par les équa-
tions linéaires et par la somme des racines de chacune des équations
du deuxiéme degré, les termes indépendants étant les valeurs empiriques
respectives ; on n’a pas ajouté i ce systeme la some des racines de cha-
cune des équations du troisitme degré.

On a obtenu les valeurs suivantes des paramotres:

F, 1079407

F, 80.346066
¥, 311,6613
G, 849,5077
G 9,8610646
« 130,8642

0 2145634,

(Ces valeurs des paramétres ont été substituées dans le systéme d’équa-
tions dérivées de I'équation séculaire et I'on a cherché les valeurs de
Vénergie qui satisfont & ce systéme. On a rencontré ainsi la solution
gqu’on présente immédiatement, chaque valeur calculée de I'énergie étant
acompagnée de la valeur empirique correspondante :
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Energie dans la configuration électronique 3d?4p de Ti I
Valeurs calculées et valeurs empiriques

2 Valeurs Valeurs & Valeurs Valeurs
g J empiriques calculées | E | empiriques | calculées
& em—! em—! i 5 cm—! cm~—!
H | 5 145900 45909 || D, | 8% 10798 40516
41, 45674 5675 21/q 10582 40396
: 0 9 L 11, | 40426 140254
iG | BY, 30241 50027 " 40330 10168
41y 29068 29949
31 29734 | 29721 D, | 2 32026 32591
21, 20044 | 20544 | 11/, 1767 32205
G, | 4 34748 31519 D, | 2% 39477 41514
31, 34543 | 34207 | 1, 39933 41353
G, 41/, 43781 44019 i) )8 2. 44902 15228
31 43741 43979 | 1Y | 44915 45277
[
iF 414, 31501 21325 3 24 42209 42216
3, 31114 a1118 14, 42069 42072
921/, 30959 30057 ty 11997 11985
1 e : g I s [ 30605 | 40886
= 3, 31491 | 31889 s S067H 41153
21, 20m | 308 || | e WA
i | [| 2P a | 4554¢ 7
', | 3, 40075 | 41053 || ty | 45473 45955
21, | 89921 | 40839 | i R OAET e
e 12 | —_— .
ok, | 84y, | awer | 48084 s - 67413
91/, 47625 | 18855 S 11, 10057 S0986
Lin) 3 | 82767 52082
e / | 4 b L b DTy
21, | 32698 ‘ 32860 || S M0 S 37461
11/, ’ 32603 32773 -
Uy | 52552 32720

Le résultat précédent surpasse les expectatives habituelles dans les
caleals de cette nature. Il suffit évidemment pour confirmer les attribu-
tions faites par Russell' des valeurs empiriques de l'énergie de Ti II
aux termes de 3d* 4y .

Centro pE Estunos pe Fisica no 1. A. C.
Facuroape pe CiExcias pe Lispoa

t Astrophys. Jour., 66, 1, 1927.
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