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INTROPUCTION,

Le but de cette étude est la détermination théorique des proba-
bilités de transition dans le spectre dy Néon I, En effet, une parfaite
connaissance de ecelles—-eci pourrait présenter un grand interdt dans des
domaines aussi divers que l'astrophysique, la physique des plasmas et
telle des lasers, Cl'est pourquoi les probabilités des tramsitions visi-
bles et infra-rouges des spectres des gaz rares ont déja donné lieu & de
nombreuses déterminations théoriques ; mais, jusqu'a présent, ces calculs,
bien que menés parfois en couplage intermédiaire, négligeaient tous les
interactions de configuration et déterminaient les intégrales radiales,
permettant d'atteindre les forces de raies, au moyen de l'approximation
de Coulomb, Ces approximations étaient tout & fait justifiées, car les
résultats expérimentaux dont on disposait jusqu'a ces derniéres années,
étaient assez impréeis. Mais aujourd'hui, de nouvelles études expérimenw~
taies, utilisant les techniques du pompage optique et de la beam foil
spectroscopy, ont conduit a des mesures trés précises de durées de vie
qui, pour les niveaux de faible énergie dm spectre du Néon, sont liées

a un petit nombre de probabilités de transition,

Nous avons pu, grace aux progrés récents réalisés dans la théo-

rie des spectres atomiques, tenir compte d'effets qui, jusqu'a présent,




avaient été négligés, et ceci, sans trop compliquer le traitement utilisé,
Une étude particuliére des transitions 3p—3 3s et 4p.> 4s, pour lesquelles
on dispose d'un nombre important de résultats expérimentaux, permet de
mettre en évidence l1l'amélioration apporfée a4 la détermination théorique

des probabilités de transition.

La qualité des forces de raie calculées dépend essentiellement
de celle du couplage intérmédiaire des configurations considérées, et, ce
dernier peut #tre apprécié 2 l'aide de l'écart quadratique moyen entre
les énergies calculées et observées, La premiére partie de notre étude
portera done sur le spectre énergétique de Néon I ; nous verrons que les
méthodes adaptées a ce probléme, sont celles basées sur l'hypothése du
champ central. La méthode paramétrique classique nous montrera 1'impor-
tance des interactions de configurations lointaines et le rdle de la
correction effective oL{L+1) .

Pour calculer la valeur des intégrales radiales intervenant dans ce pro=-
bléme, nous utiliserons la méthode du potentiel paramétrique, basée
essentiellement sur la théorie du champ central, grace a laquelle nous
pourrons atteindre les fonctions radiales R&ﬂﬁij attachées aux différen-

tes orbitales atomiques.

la deuxiéme partie sera consacrée & la détermination théorique
des durées de vie, Les deux méthodes ci-dessus, nous permettront d'amé-
liorer le simple traitement du premier ordre monoconfigurationnel ; nous
étudierons enfin les corrections du deuxiéme ordre, dans le formalisme

des opérateurs effectifs,




ETUDE DU SPECTRE ENERGETIQUE DV NEON I,

Pour pouvoir calculer les forces d'oscillateur des raies du
Néon, il faut connaftre les fongtions d'onde d'un certain nombre de
niveaux du spectre énergétique de cet atome, Les Ffonctions d'onde com-
pertant deux parties distinctes -une partie radiale et une partie angu~
laire~ cette étude peut se faire en deux étapes distinctes. En premier
lieu un traitement purement angulaire, permet de déterminer le couplage
de ces niveaux, c¢lest-a-dire de décomposer les fonctions d4'onde corres-
pondantes sur une base connue, En second lieu 1l'étude de la partie ra-
diale de ces fonctions d'onde, conduit a 1l'évaluation d'un certain nombre
d'intégrales radiales., C'est l'exploitation des informations contenues
dans le spectre énergétique du Néon, qui, dans cette étude, nous a permis
d'atteindre les fonctions d!onde des différents niveaux d'énergie .; nous
commencerons donc¢, par une étude du spectre énergétique du Néon, mais
cette étude ne sera qu'une étape du calcul des forces d'oséillateur, et
sera, par conséquent, orientée vers ll'obtention des fonctions d'onde,

sous la forme la plus appropriée au calcul de ces forces d'oscillateur,

Dans un tel probléme, nous considérerons un modéle simplifié, .

dans lequel le noyau ponctuel posséde une masse infinie, et dans lequel




la vitesse des électrons est faible; ceci revient a négliger des effets,
tels le déplacement isotopique, les interactions magnétiques ou la struc-

ture hyperfine, Pour un systéme & N &lectrons, l'hamiltonien s'écrit alors:
N

2 2 " N
P. Ze 2
1 —_— e
H o= ;=% 2m r + € (ri) si‘li) + ii%=1 T =T+ ¥ +Nso

I. 1ES DIFFERENTES METHODES D!'ETUDE.

Les différentes méthodes d'étude du spectre énergétique d'un atome
se divisent en deux catégories; la premiére est basée sur le principe varia-
tionnel, la seconde sur la théorie des perturbations. Nous envisagerons
successivement ces deux types de méthodes, et nous verrons que seul le

deuxiéme est adapté & notre probléme,

A} METHODES VARTLATIONNELLES.

e g . g e St St i Nt P Y . W S G e e e . St

Il existe différentes méthodes reposant sur le principe variaton-
nel, la méthode la plus souvent utilisée est celle de HARTREE-FOCK (1),

que seule nous envisagerons ici.

1} Principe des Méthodes Variationnelles,

La base de ces méthodes est le "Prineipe Variatiomnel" : la condi-

tion nécessaire et suffisante pour que la fonction ¥soit fonction propre de

(viniy)

J'hamiltonien H, est que la quantité E = CEED) soit station-




naire pour tout accroissement A yde v ;{Yet A Y étant des fonctions
continues deux fois dérivables, et de carré sommable) ; F est alors la

valeur propre de H, associée a la fonction propre y.

Dans la pratique, on restreint l'espace des fonctions a un
sous~espace choisi a priori. En général, ¥ est une fonction "monoconfigu-
rationnelle", combinaison linéaire de déterminants de Slater (2)(3)

'

construits sur les fonctions monoélectroniques Rnl(r) Yoo (8,m) 6(o,ms)
L

les différents nombres quantiques n et 1 caractérigant une méme configu-
ration, L'énergie E s'exprime alors en fonction d'intégrales de Slater

FK,GK,I, si lton prend comme hamiltonien H = T 4 Vn + G.

2) Inconvénients de cette méthode pour notre é&tude,

Les transitions optiques faisant intervenir les électrons les
plus externes d'un atome, il est nécessaire pour cette étude, de détermi-

-

ner les fonetions radiales Rn correspondant & ces électrons de facon

1!
aussi exaecte que possible, La contribution des électrons périphériques a
1'énergie totale E d'un niveau est faible ; par conséquent, la détermina-

tion, par la méthode de HARTREE-FOCK, de ces fonctions radiales comporte

une grande incertitude,

Le traitement du spectre se fait niveau par niveau, te qui néces-
site un grand nombre de calculs pour atteindre l!'ensemble du spectre éner-

gétique, Les fonctions radiales de chaque niveau sont obtenues de fagon




indépendante, par conséquent elles ne sont pas orthogonales, et sont diffé-
rentes pour chacun des termes dfune méme configupation, Cette méthode est

par 13 méme incompatible avec l'hypothése d'un champ central,

L'interaction spin-orbite nfétant pas introduite dans 1'hamilto-
nien, donc dans la minimisation de E, ces calculs supposent, soeit que le
couplage Russel~-Saunders est un bon couplage, s0it que les foncfions Rnl
varient peu pour les différents niveaux d'une m@me configuration. Or, dans
le cas du Néon, il est impossible de négliger 1l'interaction spin-orbite,
et des calculs effectués pour la configuration 2p53p, ont conduit a des

fonctions radiales trég différentes, suivant les termes considérés,

Pour toutes ces raisons, nous n'avons pas utilisé la méthode de
HARTREE-FOCK dans 1la détermination des fonctions radiales du Néon, car elle

est mal adaptée au calcul des forces d'oscillateur,




B) METHODES BASEES SUR L'HYPOTHESE DU CHAMP CENTRAL.

Le second groupe de méthodes utilisées en Spectroscopie Atomique,
est basé sur l'hypothése du Champ Central (2) et la résolution de 1'équa-

tion de Schrtdinger par la méthode des perturbations,

1) Principe de la méthode du Champ Central.

Dans l'hypothése quCHamp Central, l'hamiltonien s'écrit :

N
Y g
H=H0+H1 ,H0=1= (2m +U(I‘i) ),

1

N
2 2
Ze -2 E e .
H, = Zl= (- U(ri) st gi(ri) si.'f. + 4= F—ij) soit H, = V +/v + G,

A 1'ordre zéro, H. est la somme d'hamiltoniens monoélectroniques

0
N

HO =.g:; hi’ correspondant chacun & un potentiel central ne dépendant que

de ri. La résclution de 1'équation aux valeurs propres hi @, = €; ©
conduit alors & la séparation des variables angulaires et radiales de cha-

que électron, o et € sont de la forme ;

P, = Rniii(ri)yﬁimli (qi,wi) ﬁ(oi,mSi) enili ne dépend que de n, et ..

L'éguation d'ordre zéro H0 YO = EO YO , admet pour fonction propre

N
?0 = AﬁEI} 0, ( A étant l'opérateur antisymétriseur), et pour valeur pro-

N

pre correspondante E. = ;E;:e ] ; E. ne dépend que des nombres quantiques

n, ii caractérisant les différents électrons, Tous les états propres du =
systéme correspondant & la m2me énergie dfordre zéro, forment %ne "confi-
guration"; une configuration est déterminée par la donnée de %:L n,nl,n des

différents &lectrons, lLe potentiel central U(r) est choisi de fagon telle
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que l'approximation d'ordre zéro goit la meilleure possible,

L'o#dre un, est traité par la théorie des perturbations; on obtient
les fonctions d'onde adaptées a la perturbation H1, et les corrections
d'énergie correspondantes en diagonalisant la matrice de Hy + H1 , cons-
truite sur une base limitée de fonctions propres 1 X) de HO' Dans la plupart
des cas, ces états [ X) sont ceux qui correspondent a une méme configura-
tion, mais il est possible d'envisager un modéle "multiconfigurationnel",

dans lequel les é&tats [X) appartiennent & un ensemble de configurations.
L'ordre un léve partiellement la dégénérescence et 1l'énergie a

¥ 1 3 . —
ltordre un peut s'écrire : E@J = EO + €uy -

2} Etude de H H

o* %y -
On choisit, comme é&tais d'ordre zéro, une base, qui peut soit &tre
aussi wvoisine que possible des fonctions d'onde adaptées & la perturbation

Hiy soit donner lieu & des calculs particuliérement simples., Les €léments
de matrice de HO + H1 se mettent alors sous la forme : Hij = % afj Pk
oh les afj sont des coefficients angulaires calculables par les méthodes
de Racah(4) , et les Pk des intégrales radiales de Slater ou d'interaction
spin-orbite, Pour déterminer ces derniéres, on peut, soit calculer le po-

tentiel U(r), en utilisant la méthode mise au point récemment par

M, XLAPISCH (5), soit utiliser la Méthode Paramétrique classique,

En ce qui concerne la Méthode Paramétrique, nous nous contenterons

ici, d'en rappeler briévement le principe , qui a été exposé en détail par
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Y. BORDARIER et A, CARLIER (6). La Méthode Paramétrique considére les gran-
deurs radiales comme des paramétres, qui seront ajustés, pour permettre
dfinterpriter le spectre énergétique de llatome étudié, Il est ensuite pos-
sible de calculer le partie angulaire des é&léments de matrice d4d'opérateurs,
autres gue ceux intervenant dans l'expression de 1l'énergie, ces éléments
étant pris entre les fonctions propres, appartenant aux configurations si-
multanément étudiées, Mais, comme on n'a obtenu aucune information sur les
fonctions radiales elles-méme, il est impossible de déterminer les valeurs
des intégrales radiales, n'intervenant pas explicitement dans le calcul des
niveaux d'énergie. Dans notre cas, par exemple, la détermination des grandeurs
radiales du type (nn‘rl nt 1') est impossible. De plus, dans l'étude des
interactions de configurations, le nombre de paramétres devient rapidement
supérieur au nombre de niveaux expérimentaux, ce qui rend difficile, voire

impossible, tout traitement paramétrique.

Par contre, une fois déterminé, le potentiel U(r) permet de calnder,

- de fagon aussi précise qu'on le désire, au moins en principe, grace a la
théorie des perturbations - les énergies et les fonctions d'onde des 4iffé-
rents électrons, Le potentiel U(r) est exprimé sous forme d'une fonction ana-
iytique, dépendant d'un petit nombre de paramétres a déterminer; pour un jeu
de valeurs de ces paramétres, il est possible de calculer les énergies et les
fonctions d'onde & 1l'ordre p, et, par conséquent, de juger ces résultats
selon certains "critéres", comme par éxemple, la comparaison des énergies

calculées et des énergies expérimentales, ou bien, la minimisation d*une
(‘i‘lHO | ¥)

grandeur du type E = ——Tﬁqu— .
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Il sera donc possible, pour chaque critére choisi, de déterminer un poten-—
tiel; une fois déterminé, ce potentiel permet de calculer la fonction radiale
de n'importe quel électron, donc de prévoir la valeur de toutes les inté-

grales radiales intervenant dans un probléme,

3} Ordres de perturbation supérieurs ou égaux a deux,

Aun second ordre de perturbation, - s'il n'y a aucune levée de la dé-
‘générescence qui subsiste & l'ordre un ~, l'influence des états excités | Y),
d'une configuration d'énergie d'ordre zéro Eg , sur les niveaux | X) étu-
di¢s, appartenant 4 une configuration d'énergie d'ordre zéro EO; conduit a

la correction d'énergice

2 1 r

€y = §m0 (x| H1I Y) (Yl H1]X)

ce qui peut s'écrire (X1SLiX),N étant un opérateur effectif, n'agissant que
sur les niveaux | X) étudiés, et ayant pour &léments de matrice diagonaux,

les valeurs ei de la c¢orreetion d'énergie dlordre deux,

De la mZme fagon, les ordres de perturbation supérieurs faisant in-
tervenir des quantités telles que T [ Y) (Y] , peuvent &tre traités en rempla-
) Y

cant H, par 1'opérateur effectif Hy + /., n'agissant que sur les niveaux 1X).

Le probléme 3 résoudre est alorg de déterminer SL , Pour cela, on
eommenee par ge limiter a un wertain ordre de perturbation; dans le cas ol
1'&tude & un ordre donné est complexe, on pourra se borner 4 ne considérer

que certaing opérateurs, parmi tous ceux pouvant intervenir, La théorie de
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la Seconde Quantification, et la méthode des Graphes de FEYNMAN (7), permet—
tent alors d'écrire Jlsous la forme ;

Jr =z Gk . Pk Gk opérateurs angulaires
k

Pk grandeurs radiales

L'hamiltonien H, ayant la symétrie sphérique, les états | X) sont les
bases d'une représentation du groupe R3; les opérateurs Bk sont les opérateurs
tensoriels définig par RACAH (4), et ayant des propriétés de syméirie déter-
minées dans le groupe R3. Ltalgébre de RACAH(4) permet de déterminer les

éléments de matrice des opérateurs ..

. X
1% derniére étape est le calcul des grandeurs radiales P, calcul
tout & fait identique a4 celui du traitement & 1l'ordre un; la méthode para-

métrique est alors un test de la forme angulaire trouvée pour Ll'opérateur .

La méthode paramétrique gt la méthode du potentiel paramétrique nous
permettent d'utiliser les informations eontenues dans le spectre énergétidue
du Néon, de les mettre sous une forme mieux adaptée a notre probléme, - 1a
connaissance du couplage des différents niveaux d'énergie, est plus facile-
ment exploitable que celle des valeurs de ces €nergies -, On peut, de plus,
préveir les valeurs d'intégrales radiales qui n'ont aucun rapport avec les
énergies, comme par exemple, les valeurs moyennes de l'opérateur r entre dif-

férentes configurations,

Aprés avoir vu que les méthodes basées sur 1l'hypothése du champ cens
tral sont particuliérement bien adaptées & notre étude, nous allons revenir

plus en détail sur ces méthodes.
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II. TRAITEMENT PARAMETRIQUE,

La méthode paramétrique permet de déterminer le couplage des diffé-
rents niveaux d'énergies du Néon. Nous commencerons par une étude rapide du
spectre du Néon, avent d'examiner les résultats obtenus dans différentes

approximations.

A) ETUDE DU COUPLAGE DANS LE SPECTRE DU _NEON,

1) Etude du spectre énergétique,

On connait expérimentalement plus de 250 niveaux d'énergie du spec-
tre &y Néon,I (8). Une étude rapide de ce spectre présenté dans le tableau
I, conduit aux conclusions suivantes : les niveaux d'une configuration exci-
tée, se partagent en deux groupes, le premier correspondant au niveau 2P3/?
de 1'ion parent, le second au niveau 2P1/2, 1'écart du doublet étant égal a
1'éeart de structure fine de 1'ion parent, Le couplage est donc voisin du
couplage j - 1% (9). Pour les configurations d'énergie moyennement €levée,
l'intéraction de configuration doit &tre importante, car des niveaux de con-
figurations de mé@me parité ont des énergies voisines, Les configurations de

545,2p54p) paraissent pratiquement isolées,

>

faible énergie (2p535,2p53p,2p
mais le couplage y est intermédiaire, sauf pour la configuration 2p~3s, od

il est voisin du couplage Rﬁsse11~5aunders.

2) lLes différentes conditions de couplage pur,

les différentes configurations du Néon sont du type 2p5n1. Ltinte=-

raction spin-orbite /\zp de 1l'ion parent est pratiquement constante tout le




-~ 13 -

long du spectre; l'interacticon spinworbitE«A nl de 1l'électron nl est pro-

(3)

portionnelle &

1 , donc décroit quand n croit, L'interaction élec-
> 1(141)(2141)

1

< >
)
trostatique Qi - entre 1'ion et 1'électbon décroit quand n croit, Le cou-

plage est fonction des importantes relatives de ces trois termes, et les

conditions de couplage extr@me sontt:

Qi-—e___>> AEP « N couplage 8 - L
o> > e j -
/\Zp >0 . >'A.nl couplage j - 1
/\2p et /\nl >>roi_e couplage j = J

3) Conelusion,

Nous verrons que ies forees d'oseillateur sont des grandeurs trés
sensibles au couplage. Le cadre de notre é&tude portant sur les configura-
tions de faible &nergie du spectre du Héon, il n'y a dans ee cas aucun cou—-
plage pur, d'olt la nécessité d'étudier le couplage intermédiaire, en trai-
tant simultanément les perturbations A+ oq. Cependant, pour les niveaux pour
lesquels le couplage j -~ 1 est une bonne approximation, cette étude est

inutile,

B) DESCRIPTION DE LA METHODE PARAMETRIQUE.

P B e S g . g A S Y A P (S ey S v RS W Ml B S S Py

Ayant d6ja vu le principe de 1la méthode paramétrique, et 1'intérét
que présente cette méthode pour notre étude, nous allons revenir plus par-
ticuliérement sur le mode de calcul des grandeurs radiales et sur la déter-

mination de l'opérateur effectif.
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1) Méthode de calcul.

Aprés avoir choisi les états d'ordre zéro | X), d'un certain nom-
bre de configurations, et aprés avoir déterminé 1'opérateur L , on cons-
truit dans un couplage extréme dquelcondque, - ici le couplage Russell-

Saunders -, la matrice de 1'opérateur H, +f sur la base des états | X).

. . . k
Nous avons vu que ces éléments de matrice s'éerivent : Hij = E aij Py, ol

les grandeurs radiales Pk sont inconnues,

8i on fixe a priori des valeurs initiales PO aux paramétres P il

k

est possible de diagonaliser la matrice, ce gqui conduit & des fonctions pro-

k ?

pres fﬁ s €t & des valeurs propres ey dépendant des valeurs Pg.

Par eomparaison entre les énergies calculées ey , et les énerfies

expérimentales g&*pP s On cherche les valecurs P1 des paramétres P rendant

k k!

minimum 1'écart quadratique moyen AE , défini par :

CA,’
) ex 21 1/2
— 32*1 (5P-e)® | '/
AE o —= g nombre de niveaux

N - P

p nombre de paramétres pouvant varier

T oL .
Les valeurs Pk ainsi obtenues permettent d'effectuer une nouvelle

diagonalisation, suivie d'un calcul de "moindres carrés", On poursuit ces

my T e

itérations, jusqu'a ce gque P = P? pour tout k ,

On obtient finalement les valeurs propres ECal et les fonctions

m

propres correspondantes |¥ ), associédes au jeu d'intégrales radiales Pk

déterminées,
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2) Détermination de 1'opérateur St .

Pour définir 1l'opérateur{ Ll , il faut Ffixer 1'ordre de perturbation
et, éventuellement, se limiter dans l'expression defL , & un certain type -

d!'opérateurs.

a) Forme angulaire de 1'opérateur{l .

les configurations étudiées, é&tant du type 2p5nl, sont constituées
dtun "trou" et d'une “particule". A cause de 1l'Equivalence Trou-Particule,
sellls les opérateurs a4 deux particules donneront une contribution & l'éner-
gie variant avec les différents niveaux dl'une mé&me configuration. 5i on se
borne & 1'étude des opérateurs n'agissant que sur liorbite, - ce qui est
justifié par le fait que, sauf pour les &lectrons 2p, les intégrales spin-

orbite ¥(nl) sont faibles -, le nombre de ces opérateurs est limité.

Pour les configurations 2p5n'p, 4 1'ordre un interviennent les trois

opérateurs :(3’4)

,ggé U§2)(P1P)OU§2)(P'SP');E;% U£O)(P1P')-U§O)(P';P))£§;U§2)(p,p').U(2ap',p)

J

associés aux intégrales de Slater : Fé(p,p') ' Go(p,p‘) ' Gz(p,p').

Pour les ordres supérieurs ou &gaux a deux apparaissent deux autres
. 10 1 1 1 1
opérateurs (10), ;Ui )(P,P)- U§ )(p‘,P') eté U:‘E )(p,p‘)-UJ(- )(P',P)

-auxquels on pourrait faire correspondre des "intégrales" du type :

"F1(P:P')" et "G1(P:P')" .




16 -

Pour les configurations 2p5ns, il n'y a qu'un geul opérateur, quel

que soit 1l'ordre de perturbation choisi i G1(p,s).

Enfin, pour les configurations 2p5nd, 4 1l'ordre un interviennent les

opérateurs F2(p,d) . GT(P’d) ) Gs(p,d), et aux ordres supérieurs F1(p,d)

F3(Prd) ’ Gz(pld)'

Dans notre étude 1'opérateur S L qui ne comprend qu'un nombre res-
P

treint d'opérateurs a4 deux particules, est particuliérement simple,

b) Choix de l'ensemble de configurations,

Nous avons étudié les configurations les plus basses du spectre du
Néon, c'est & dire les configurations 2p5n1, avec nl = 3s,4s,3d,3p,4p ou 5p,
Nous avons vu que certaines de ces configurations paraissent isolées, en
premiére approximation, ce qui permet d'effectuer cette étude en différentes

étapes successives,

Nous considérerons, tout d'abord, un traitement monoconfigurationnel

4 l'ordre un, en se limitant & l'hamiltonien H, - & 4+ V +/\ , dans la con-

4
figuration étudiée, Nous regarderons ensuite 1'influence des interactions de
configurations lointaines, en introduisant 1'opérateur{r . Enfin, nous trai-
terons explicitement les interactiong de configuration, c'est a dire que nous

étudierons simultanément les configurations 2p5(3p+4p+5p) et 2p5(4s+3d); ces

configurations sont alors considérées comme "proches™.
P
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Les calculs ont été effectuds sur 1'Univac 1108 de la Faculté des

Sciences d'Orsay, & l'aide des programmes de diagonalisation DIAGAC(11) et

de moindres carrés GRAMAC (12), réalisés et mis au point par Y, BORDARIER,

Les matrices de coefficients sont, pour les configurations ps(s+d) celle

(13)

, et pour les configurations p5(p'+p:?ﬁh0, celle
(14)
4

établie par G.RACAH

construite par §., LIBERMAN

C) ETIIDR A L'ORDEE;Q§_§§§§_INTERACTION DE_CONFIGURATI CN,

1) Configurations Impaires,

Les résultats sont présentés dans le tableau IT,

a) Configurations 2p5ns.

Les quatre niveaux de ces configurations sont interprétés, a l'aide

5

des trois paramétres A,G1(s,p) et ¢{2p), La configuration 2p”3s qui s'étend
sur 1850 cm-1, est calculée avec un écart quadratique moyen inférieur a

0,5 cm—1; pour la configuration 2p54s, dtétendue 930 cm—1, cet écart est de
0,6 cm—1. Les valeurs des facteurs de lLandé coincident & 1% prés avec les
valeurs observées, L'accord obtenu peut donc &tre considéré comme excellent;
mais i1 n'y a la rien dtétonnant, le rapport :

nombre de paramétres 3 , .. ., . s
P. = 7 étant voilisin de ltunité, Les wvaleurs des intégrales
nombre de niveaux

C(2p), sont & peu prés les mémes dans les différentes diagonalisations, ce

gui est en accord avec l'hypothése du champ central,
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>

b) Configuration 2p~3d.

Les cing paramétres A;F2(29,3d),G1(2p,3d),G3(2p,3d) et ¢(2p) permet-
tent d'interpréter les douze niveaux de la configuration 2p53d, avec un
écart quadratique de 0,6 cmnq. Le paramétre [{3d) est fixé & zéro, car au

cours du calcul, il apparait trop faible pour avoir une signification,

2) Configurations Paires,

Les résultats sont présentés dans le tableau III.

Les configurations 2p5np comportent dix niveaux, et sont étudiées a
l'aide des six paramétres A,Fz(p,p‘),Go(p,p'),Gz(p,p'),g(Ep) et {(np). Les
résultats obtenus sont médiocres, en particulier pour la configuration
2p53§, pour laquelle B B = 58,8 cm"_1; le paramétre { (3p) prend une valeur
négative (-9 cm~1), mais n'a pas de sens, l'écart quadratique étant de
47 cm“1; le paramdtre {{2p) vaut 378 cm—1, soit une valeur nettement infés

N

rieure a celle (520 cm_1), trouvée dans 1'étude des configurations impaires,

54p et 2p55p, 1técart quadratique est encore impor-

Pour les configurations 2p
tant, - respectivement 18,1 et 9,9 cmh1, les paramétres £.(4p) et {(5p)
n'ont pas de signification, mais par contre, la valeur du paramétre £ (2p)

correspond a celle trouvée pour les configurations impairess.

Le modeéle monoconfigurétiounel, au premier ordre permet donc d'inter-
préter de fagon trés gatisfaisante les niveaux d'énergie des configurations
impaires (3s,4s,3d), mais est insuffisant pour 1'étude des configurations
paires {3p,4p,5p), en particulier pour celles de faible énergie. Ce mauvais
accord est du aux interactions de configuration; pour améliorer ces résul-

tats;il est possible de traiter ces interactions de configuration, comme
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des interactions faibles, ce désaccord n'étant pas trop important,

D) INTERACTIONS DE CONFIGURATIONS LOINTAINES SUR LES CONFIGURA-

TIONS 2p”np.

e e ey g 7 ol e .

B.

1) Introduction des paramétres o et

Pour les configurations 2p5n'p, 1'étude des ordres de perturbation,

supérieurs ou égaux a deux, conduit & l'introcduction des deux opérateurs

et iﬁ% U£1)(P,P')-U§1)(P',P)-

%, 07 (o000

f s 0

On montre de facon générale (1 ), qu'en couplage Russell-Saunders,
t

: (L{141) + C°%); 1tin-

la dépendance angulaire du premier opérateur est

troduction de cet opérateur est donc équivalente & l'introduction d'un

paramétre o correspondant & une partie angulaire 8($,8').86(L,L').L{L+1).

D'autre part, en utilisant une formule générale démontrée par

5. FENEUILLE (15), on obtient

00 @) (5,210 - (9 1[50 V2,

. 1/2
i [KJ f?ﬁiwl

9 (2,2)0 (6,010 - 7 2 1) (2,089 (5,1

)

iz

Dans le cas ot 1 = 1, les valeurs possible pour K sont : X = 0,1

2 correspondent a des opérateurs ayant

ou 2; or les valeurs K = 0 et ¥ =
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la méme dépendance angulaire que ceux correspondant aux paramétre Go(p,p‘)
et Gz(p,p'). L'intreduction du second opérateur, - correspondant a l'in-

tégrale "G1(p,p')'—, est donc équivalente & celle de 1l'opérateur :
1,0 1,0 0.0
1% 1wi( ’ )(P:P)-W§ %) (p,p1)1(0-0)

. . . . t “
A ce dernier opérateur de dépendance angulaire (5(S+1) + C°C), peut &tre

associé mun nouveau parametre 8,.

2) Etude de 1l'introduction du paramétre o.

a) Configuration 2p53p.

L'introduction du paramétre « dans le traitement paramétrique est

Y

tout &4 fait spectaculaire, puisque 1'é&cart quadratique moyen est réduit &

e 1

AE = 1,6 em . Ceci avait déja &té observé par S, LIBERMAN (16), dans
1'étude du Xénon. Le paramétre [(2p) reprend alors une valeur en accord avec
1'hypothése du champ central; quand au paramétre [£{3p), il se fixe & une
valeur positive; les autres‘paramétres restent & peu prés inchangés, mais
sont mieux fixés,(ce qui n'a rien de surprenant, l'écart type étant 1ié A
1'écartquadratique moyen); le paramétre o se fixe & la valeur :

o = 31,7t 0,4 cm"1. Les niveaux d'énergie étant mieux interprétés, et les

facteurs de Landé s'approchant davantage des valeurs expérimentales

{ (% A Q?L)T/2 = 0,019 au lieu de 0,23), il est possible de penser que le
1
couplage ainsi obtenu est meilleur, que celui obtenu dans le traitement au

premier ordre,
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b} Configurations 2p 4p et 2p~5p.

Les résultats sont améliorés par rapport & ceux de l'étude précé-
dente , mais le gain n'est pas aussi important que celui observé dans la

5 1

configuration 2p”“3p, Pour la configuration 2p54p T = 4,7 cm et

o= 7,6% 1,3 p— . pour 2p55p AE = 6,8 em™ ! et o = 3,4 £ 1,3 cm"1,

mais dans ces deux cas, le paramétre L(n'p) n'a pas de sens, sa valeur

étant trés faible.

¢) Conclusion,

L'introduction du paramétre o diminue 1'écart quadratique moyén,
particuliérement dans le cas de la configuration 2p53p. Noug pouvons a
priori penser que la qualité du couplage intermédiaire obtenu dans ce der-
nier calcul eét meilleure, car ce couplage nous permet de mieux inter-

préter les valeurs des énergies et celles des facteurs de Landeé,

A ce stade du calcul, l'introduction du paramétre B devient inu-
tile, les é&carts quadratiques moyens étant trop faibles, pour qu'une cor-
rection puisse &tre significative. Il egst toutefois possible de se deman-
der, si le fait d'introduire un seul paramétre supplémentaire par rapport
4 1l'ordre un, - @ ou B -, ne suffit pas pour faire chuter 1'écart quadra-=
tique moyen, et si l'introduction du seul paramétre PBn'aurait pas conduit
a4 un résultat analogue ., Pour répondre a cette question, nous avons déter-
miné les coefficients des paramétres o et B , dans 1'expression de 1l'éner-
gie des différents niveaux de la configuration 2p53p, a l'aide des fonctions
d'onde obtenues & l'ordre un; ces deux séries de coefficients n'ayant au-

cun rapport, les paramétres o et B ne sont pas corrélés; c'est ce que
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montre le tableauw IV, L'introduction du paramétre pn'aurait donc pas eu un

effet aussi spectaculaire, que celle du paramétre o,

e B e B e B o e ke e e iy e i e el Bl B B ek B Rt A e e e e e o Ak Ll AR S g g b ey . S, v At i

Les interactions de configuration 2p5(3p + 4p + 5p),ont &té étu-
diées explicitement par S, LIBFRMAN (14), en introduisant pour chacune des
configurations considérées un paramétre ¢ , Il y a alors pour 30 niveaux

expérimentaux, 36 paramétres se classant en deux groupes :

— les paramétres intervenant dans chacune des trois configurations,

soit : 7x3 paramétres,

— les paramétres d'interaction entre ces configurations : 5x3,

Pour réduire le nombre de ces paramétres, les paramétres d'interacs
tion RO(2p,np;2p,n'p) ont été fixés 3 zéro, car au second ordre de pertur-
bation, 1l'effet de ces paramétres est de déplacer l'ensemble des niveaux
d'une configuration, par rapport & ceux d'une autre, effet’qui est pris en
charge par les paramétres A et S. D'autre part, le fait que les fonctions
radiales des électrons nl et (n + 1)1 soient affines prés du noyau sur leurs
(n - 1 - 1) premiéres "bosses" (3), permet de fixer les rapports dl'intégra=
les radiales pour lesquelles le domaine des faibles valeurs de r est pré-
pondérant; c'est ainsi qu'ont €té fixés les rapports des intégrales
C(n"p,n"p) avec 1'intégrale £(2p); ceux des intégrales RO(Zp,n'p;n"p,2p) et
et G2(2p,5p) avec ltintégrale G2(2p,4p). Les autres paramétres prennent
alors des valeurs bien déterminées, et le calcul condult & un écart gqua-
dratique moyen de 2,9 cm"1, pour l'interprttation dtun ensemble de niveaux

stétendant sur prés de 20000 cm"1, soit une erreur relative de 1,5.10_4.
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Nous avons fait une autre étude, en fixant tous les paramétres
d'interaction a la valeur déterminée par 1la méthode du potentiel paramé-
trique. Les résultats sont médiocres, l1l'écart quadratique étant de 30 cmhj
et le paramétre GO(2p,5p) devenant négatif, Nous avons dans ce cas observé

urie grande variation du couplage correspondant aux niveaux J = 0.

En conclusion, nous insisterons gur la difficulté de traiter expli-
citement les inter actions de configuration, & cause du choix délicat des
valeurs des intégrales d'interaction, D'autre part les coefficients du
(p°n'p SLIM | G 4 V| p’n"p SLIM)
E(p”n"p) - F(p°n'p)

type sont inférieurs & 2.10_2, sauf

pour les niveaux J = 0; les intéractions de configuration proche sont
donc négligeables pour les niveaux J % 0, et leur étude n'apporte pas une
grande amélioration a l'interpritation des niveaux d'énergie. Pour les
niveaux J = 0, il subsiste une grande indétermination due au fait que les
paramétres G0(2p,np) et RO(Ep,n'p;n"p,Zp) n'interviennent que dans la ma-
trice J = 0 et sont donc mal comnus, De plus l'influence de la configura-

. 6 . . .
tion 2p , se manifeste uniquement sur ces niveaux,

Un tel traitement ne serait valable que dans le cas d'interaction

de configuration proche importante, sans doute pour les configutrations

2p°(5p + 6p).

11T, METHODE DU POTENTIEL PARAMETRIQUE,

Nous avons vu que la détermination du potentiel central U(r), per—
met de connaftre n‘importe'quelle fonection radiale Rnl(r), et par la, de
calculer toutes les intégrales radiales nécessaires & 1'é@tude des forces

d'oscillateur, par exemple, Nous allons revenir plus en détail sur la
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méthode utilisée pour calculer le potentiel U(r), avant d'exposer les ré-

sultats obtenus par cette méthode,

Nous exposerons briévement le principe de cette méthode mise au

(5).

point par M. KLAPISCH, et présentée dans sa theése

1) HMéthode de calcul.

Le potentiel U(r), intervenant dans 1'hamiltonien d'ordre zéro,
ntest gu'un artifice de calcul, rendant possible 1l'application de la théo-
rie des perturbations, Pour déterminer ce potentiel, on peut choisir a prio-
ri une fonction analytique U(8,r), dépendant de quelques paramétres 8,
qui seront ajustés selon un cértain critére Cp, en disant que le potentiel
optimum, suivant le critére CP' correspond & la minimisation de la fonction-
nelle associée Sp(g). Nous donnerons plus loin, deux exemples de critéres
utilisés dans notre étude. Ayant cheoisi a priori un jeu initial dé parame-
tres QO, il est possible de calculer numériquement le potentiel U(go,r).

On effectue alors une série d'itérations, selon le schéma suivant, écrit

pour le k™ jeu gk .

1. Calcul de U(gk,r)

2. Résolution des équations radiales aux valeurs propres:

r) = e

1 4 1(1 1 N
( - E 5 + ( '|'2 ) + U(TQ/ R

R_.(r)
dr 2r 1 nl

nl( n

3; Calcul des intégrales radiales FK,GK,Q, nécessaires au calcul
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4. Calcul de sp(gk).

5. Etude de sp(_g k). si sp(gk) est minimum, le galcul est terminé, -
et le potentiel final est U(ﬁk,r). Simon, estimation d'une valeur_A_G_k telle

k4 k

k
que sp(g@k + QF) <SP(§F), et nouvelle itération, avec: 9 =8 + 06,

Les critéres que nous avons utilisés dans notre ébude sont :

- Le Critére Spectroscopique, SC, qui consiste & minimiser 1'éeart
entre les valeurs expérimentales des énergies des niveaux, et celles théo-
riques, calculées & 1'ordre p :

1 55 1,2} 1/2
5,(8) = 7 %; [(C+E$XP—E$ ca )]

- Le Critére Variationnel, ou "Hartree~Fock généralisé & un spec+
tre", HFGS, minimisant 1'énergie totale moyenne, & l'ordre un, d'un certain

(E1 cal) )

Jff'
nombre de niveaux : §_(8) =‘%; Yg% y

P

2) Choix du potentiel U(Eo,r).

lLa densité électronique, correspondaht a %Y électrons déerits par

la fonetion radiale 1 . Rnl(r) = A, rl . e-(e/é)r, produit un potentiel

r
de la forme (5) :

2141
% Gy eor Z::O (*=3) . (ex)?
J= T
p+1 hi

Dans le cas du Néon, le potentiel central est erée par les trois

groupes d'électrons : (asz), (252) et (2p5), et les électrons de chacun
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de ces groupes peuvent 2tre décrits par une fonction radiale du type :

-{z n_, )Y
% . Rnl = A . rl . € eff/ off . La forme choisie pour le potentiel

U{r), est une somme de trois "mondmes" du type ci-dessus, les paramétres

§ étant 4 déterminer, Les valeurs initiales de ces paramétres peuvent &tre |

Z
estimées de la fagon suivante, o 6, = 2 &ff
0 n
eff
l 9
4y 1 Mers Sege 0 .
1s 2 0 1 9.7 19.4
2s 2 0 2 7.9 7.9
2p 5 1 2 4.9 4.9

La détermination du potentiel U(r) a été faite, grice au program-
me écrit et mis au point pour 1l'Univac 1108, par M. KLAPISCH (17); deux
critéres ont &té envisagés successivement : les critéres SC et HFGS, et
pour le premier, les calculs d'énergiess ont été faits a l'ordre un et 2

l'ordre un généraligé, en couplage intermédiaire, avec interaction de con—

figquration,

B) ETUDE A L'ORDRE UN.

Dans cette étude la perturbation d'ordre un considérée est :

H.‘=G+V+A

3

1) Choix des niveaux intervenant dans le critére d'ordre un.

Dans un calecul & l'ordre un, les intéractions de configuration
sont supposées négligeables, et les énergies 4 l'ordre un, sont les va-

leurs propres des matriges de l'opérateur H. 4+ H, , construites sur les

0 1
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états IX ) d'une méme configuration, En pratique, il est possible de se
contenter de calculer l'énergie des niveaux dont le couplage est parfaite-
ment déterminé, clest a dire des niveaux de J unique dans une configuration
donnée; la matrice correspondante ékant alors une matrice 1x1, l'énergie

de ces niveaux "purs", s'exprime simplement sous forme de combinaison

linéaire d'intégrales de Slater et d'intégrales Spin-Orbite.

Nous avons cholsi les niveaux "purs" des configurations les plus
‘basses du spectre du Néon, et nous avons détermibé les potentiels U{r),

correspondant aux critéres SC et HFGS,

2) Btude du critére SC.

Le potentiel U(r) a été détermingé & l'aide de 17 niveaux expéri-
mentaux, s!étendent,sur 170 000cm'1; il permet d'interpréter ces niveaux
avec un éeart quadratique moyen de 62 cm.'1 . Le caractére prévisionnel de
ce potentiel & é&té vérifié, en calculant & priori les énergies des niveaux
"purs" de configurations plus excitées, Les résultats de €e ealcul sont

présentés dans le tableau V ,

Nous avons obtenu, au eours de nos caleuls, deux potentiels U(r)
de forme analytique différente, conduisant & peu prés, au méme &cart quas=
dratique moyen; en fait cette similitude de résultats n'a rien de surpre-
nant, les deux potentiels différant peu, dans leurs valeurs point par

point,

-1
6,q P 80 EQM (em ')

Uy (r) 9,828 9,675 3.570 61.1

UII(r) 13,057 7.210 3,678 62,2
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Pour améliorer ce potentiel, nous avons essayé de remplacer la

formule classique de 1'intégrale Spin-Orbite :

2
o > 1 du(r)
Ch1 =3 Jéicknl(r) T ar 9T s

par la formule de BLUME et WATBON (ici « représente la constante de struc-
ture fine; nous avons aussi introduit les corrections relativistes au pre~
mier ordre & 1l'énergie cinétique, - termes en p4 et termes de contact -,
mais ceci n'a conduit a aucune amélioration, ces corrections étant faibles
pour un atome léger; ceci est possible gréce & certaines options du pro-

gramme mis aw point par M, KLAPISCH,

C) Etude du critére HFGS.

Nous avons effectué une détermination du potentiel U(r), & l'aide

du critére HFGS. Le potentiel obtenu s'exprime au moyen des trois para-

métres : 915 = 10.45, 925 = 6.924 et GQP = 3.625 et conduit & une valeur
de l'énergie pour le niveau fondamental : E0 = - 128,421 u,a,, alors que
la valeur donnée par un calcul Hartree-Fock est : E =~ 128.547 u.,a. .

'H-F =

Mais la valeur, trouvée par la méthode de Hartree-Fock, est nécessaire-

ment inférieure a celle obtenue par la méthode du champ cenitral, car d'une
ﬁart le potentiel U(r) n'est pas "auto-cohérent”, d'autre part, nous avons
effectué la minimisation de 1'énergie moyenne d'un ensemble de niveaux, et

non pas celle de l'énergie du seul niveau fondamental,

Le potentiel obtenu par le critére HFGS différe peu de celul obte~
nu par le critére SC; les intégrales radiales ont donc pratiquement la mé-

me valeur dans les deux cas (1l'écart relatif est de 1l'ordre de 5% environ),
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C) ETUDE DE _L'ORDRE UN GENERALISE.

Nous avons voulu étudier de fagon plus précise le couplage inter-
médiaire et l'interaction de configuration, & 1'aide de la méthode du po-
tentiel central. Pour cela, nous avons construit les matrices correspon-
dant aux configurations
2p7(3p + 4p + 5p + 6p) + 2p° et 2p°(3s 4 4s 4+ 55 4+ 65 4 3d 4 4d), dans
la base j - 1, voisine du couplage réel, Dans cethre base, les éléments
de matrice des opérateurs /\ + G et V ont pour expressions, celles don-

nées dans le tableaun VI.

Dans ce calcul, une partie des ordres supérieurs ou égaux a deux,
est rigoureusement traitée; il stagit, en quelque sorte d'un traitement
généralisé a l'ordre un, dans lequel les énergies des différentes confi-
gurations seraient "identiques & 1'ordre zéro", Un des avantages de cette
méthode par rapport & la méthode paramétrique, est d'étudier simultané-—
ment les deux parties du spectre de parité différente; cet avantage est
particuliérement important, quand on étudie des probabilitées de transi-

tion.

Les 80 niveaux des configurations considérées, sont interprétés
avec un écart quadratique moyen de 614 cm_1, et le potentiel obtenu dif-
fére peu de celui calculé a 1l'ordre un. Les niveaux J = O des configura-
tions 2p5np, sont particuliérement mal interprétés : en effet 1'écart
entre les valeurs expérimentales et les valeurs calculées des énergies

de ces niveaux, atteint la valeur de 2000 cmh1, alors que pour les autres

niveaux, cet écart vaut en moyenne 100 cm_1. Dfautre part 1'examen du
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couplage obtenu, montre que, si le couplage j - 1 est en général une
bonne approximation du couplage réel, ceci n'est pas valable pour la con-

5

figuration 2p~3p; si l'on tient A donner aux niveaux un nom correspondant

au couplage j - 1, on est conduit & intervertir les noms des niveaux
J = 0 des configurations 2p5np, par rappeort & ceux donnés par C.E, MOORE(§)

ce fait avait déja été constaté par C. Y. SHE (18) pour la configuration

2p53p.

Nous avons refait un calcul, en tenant compte de cette modifica-
tion, mais le résultat n'est pas nettement meilleur. Le probléme de 1'in-
terprétation des niveaux J = 0 , des configurations paires du spectre du
Néon I, reste donc posé, Nous avons pensé que une partie de la correction
a l'énergie d'ordre deux, pouvait avoir la méme dépendance angulaire que
celle des opérateurs associés aux paramétres Go(ap,np), et donc 2Btre
"cachée" dans la valeur paramétrique de ces intégrales; ceci pourrait ex-
pliquer qu'il existe un facteur deux, entre les valeurs de ces intégrales

déterminées par la méthode paramétrique et celle du potentiel central.

Nous reviendrons sur ce point au paragraphe suivant,

IV, COMPARAISON DES RESULTATS OBTENUS PAR LES DEUX METHODES PRECEDENTES.

Les deux méthodes précédentes, méthode paramétrique et méthode du
potentiel central, nous ont permis dlatteindre les valeurs d'un certain
nombre d'intégrales radiales. La comparaison de ces deux séries de résul-
tats permet d'apprécier la qualité du potentiel obtenu; cette comparaison
est effectuée dans le tableau.VII, pour les configurations 2p53p,2p54p,

5 3

2p”“3s et 2p“4s, Nous constatons que pour la majorité de ces intégrales,
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Les résultats sont voising, en particulier dans le cas des intégrales
.directes., L'accord est moins bon, dans le cas des intégrales d! échangey
et, en particulier, il existe un facteur deux pour la valeur des inté-
grales GO(2p,np). Mais la connaissance du potantiel U(r), permet de
calculer n'importe qu eile grandeur radiale, et par conséquent, de sépa-
rer les contributions d'ordres de perturbation différents, ayant méme
dépendance angulaire, Nous nous proposons maintenant, d'une part de ecal-
culer la contribution de 1'ordre deux au paramétre « , d'autre part d'é-
tudier si la différence sur les valeurs des intégrales GO(Ep,np), ne

peut pas &tre expliquée par des interactions de configurations lointaines,

1) Formule théorique domnant la valeur du paramétre o,

- Nous avons vu, (II,D,1) que, dans une configuration 2p5n1, le pa-

ramétre a(apsnl) correspond a l'opérateur & deux particules :

b= ;;% U£1)(p,p) . U§1)(1,1) - Dans la seconde partie de cette étude,
ncus rappelerons le formalisme général de la Seconde Quantification, et
les Diagrammes de FEYNMAN (7), dans leur application a 1la Spectroscopie
Atomique; nous verrons que dans ce schéma, l'opérateur a deux particules
® , peut 2tre représenté par un graphe, et que, par exemple, la contri-
bution & o des execitations 2p511 peut 8tre traitée 4 1'aide de 1'ensembie
des graphes présentés dans la figure (2). D'anutre part, il est facile de

démontrer la relation :
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(p°1 SL7M | _%:j Ui(K)(p,p).UJ(.K)(l,l) [ p°1 SLIM) =

1L

11K

(-1)K+L+1+1{1 } (6.8(x,0) - 1)

Les éléments de matrice de 1l'opérateur & , ont donc pour valeur :

L(L+1) 1/2 + Cte . Nous indiquons dans le tableau 1Y%
2. (61(141) (2141))
l'expression de la contribution & o des extitations du type :2p51 et

1

2p4l1 12 ; nous remarquerons, & ce sujet, que les excitations faisant

. . . 2, 2
intervenir des €lectrons appartenant aux couches complétes 1s"2s” n'ap-

portent aucune contribution i a(apsn'p), 4 1'exception des excitations

-1 & -1 .,=1, 6,2
12 2p n1s et l2 l2 2p p

cette contribution doit &tre négligeable, les intégrales correspondantes

s — avec 12 et lé = 1s ou 25 -, mais
étant faibles; c'est pour cette raison que nous n'avons pas &tudié

explicitement 1'influence de ces configurations,

2} BEtude de a(2p53p).

Nous avons appliqué les résultats précédents au calcul de

a(2p53p). Les résultats sont présentés dans le tableau ci-dessous.

La contribution la plus importante est due aux interactions
2p5n'p; la valeur calculée de « est a(2p53p) =11.315 em™) ;
valeur qui est nettement inférieure & la valeur paramétrique
a, = 31.663 £ 0.426 cm | . Le calcul de o fait intervenir deux som-

mations infinies; la premiére porte sur les ordres de perturbations, la

seconde sur les configurations parturbatrices.
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Or, nous avons dang notre calcul négligé.les-ordres de pertur-
bation-eupérienrs & deux, et nous avons limité la série des configurations
perturtatrices, en particulier nous n'avons pas tenu compte des états du
continuum; c¢'est pour cela dque notre galcul ne nous permet que de trouver

un ordre de grandeur du paramétre oz(2p53p).

type d'excitation contribution a o configurations étudiées

2p5n'p -9.370 4 <n* <15

2p”n! £ 0,107 4 < n' <J

2p4n’pn"p 0.187 3<n' <6 I<n" L6
2p4n'pn"f -0,004 3L&n' £4 4 <n"<L6
2p¥ntsnns 2,522 3<n' <5 3<n" <5
2p4n'sn"d -0.88¢9 3<n' €5 3ILn" K4
2p4n'dn"d 0.042 3<n' €4 3<n" <4

C) Contribution des excitations 2p5(3p+4p+5p) a o(3p),x(4p)a(5p).

Nos calculs ne permettant pas de rendre compte de la valeur du
paramétre « , nous avons voulu voir si, au moins, l'influence des excita~
tions 2p54p et 2p55p était bien traitée. En effet, lorsque nous avons
traité explicitement les interactions de configurations 2p5(3p+4p+5p),
nous avons tenu compte & tous les ordres de perturbation, des effets des
configurations 2p54p et 2p55p, sur les niveaux d'énergie.de la configu-
ration 2p53p; ces deux configurations n'ont donc aucune contribution, 2

la valeur o, du paramétre cr(2p53p) obtenue dans la diagonalisation

2p5(3p+4p+5p). La contribution & o a a(2p53p), due aux configurations
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2p54p et 2p55p devrait donc &tre égale a : (01 - aa), o, étant la valeur

du paramétre a(2p53p) obtenue dans la diagonalisation de 2p53p.

Nous avons obtenu les résultats suivants, en prenant pour inté-

grales radiales, celles déterminées par les deux critéres SCet HFGS :

o, (2p5np) cv2(2p5np) a, - Mx(sC) Mv(HFGS)
31.610.4 25,0010, 7 6.6 7.1 6.7
7.6%1.3 8.9%0.6 -1.3 -3.3
3.4%1,3 9.1%0.5 -6.8 -3.8
5

Ce calcul rend bien compte de la contribution des configurations 2p 4p
et 2p55p auparamétre u(2p53p). Les ordres de perturbation supérieurs a
deux n'ont donc pas une grande influence sur la valeur de ce paramétre;
la différence entre la valeur calculée du paramétre.a(2p53p) et celle
obtenue par la méthode paramétrigue provient donc essentiellement du

fait que nous avons limité la série des configurations perturbatrices, et,

en particulier, que nous n'avons pas tenu compte des états du continuum,.

Nous avons aussi calculé, l'ordre de grandeur du paramétre
a(2p53p); la valeur obtenue, a(2p53d)ﬂr 0.5 cm-q, montre que 1'influence
de ce paramétre est peu importante dans 1'étude de la configuration

2p53d, et explique le fait que le traitement & 1'ordre un, soit suffisant,
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Nous avons essayé de voir, s'il était possible d'expliquer 1la dif-
férence entre les valeurs "paramétriques" et "champ central" du paramétre
Go(ap,Bp); pour cela, nous avons étudié l'influence a l'ordre deux, des

interactions de configurations lointaines sur ce paramétre,
1) Formule théorique donnant la valeur du paramétre Go(zp,Sp).
L'opérateur 8! = %5% U§O)(p,p').U§O)(p',p) peut 2tre repré-
senté par le graphe :

0

W Ty P T Ay g

I\ A
p p'

L'interaetion goulombienne, ayant pour expression :

sl 25 I &L
X >
le faeteur de l'intégrale GO(Ep,Bp), dans 1'expression de l'énergie, est

l'opérateur (p || CO I P)e . 8" =3, 6' | Nous avons obtenu, comme €on=

. . R 0 . .
tribution au paramétre G (2P,3p), 1'expression mentionnée dans le tableau

X L

B) Caleul de la contribution & G°(2p,3p);

EFn prenant comme valeur du potentiel eentral, eelle calculée par

le eritére SC, nous obtenons les résultats suivants :




- 36 -

type d'excitation contribution a GO(Zp,Bp) configurations é&tudiées

2p5n'p -492.7 4<n' €9

2ponte négligeable 4L LT

2p*3pnp 11.7 4<n' €%

2p43pnﬁf =0.1 n' = 4

2p4n'pn"p négligeable n' - 4 n" = 5
2p4n'sn"s -3.0 I3&n' €5 3£ L5
2p4n'fn"p négligeable n' = 4 n" = 5
2p4n’sn"d -1.9 3€n' L4 3" <4
15 2p"n's -0.5 1, = 15,25 3 < n' <4
2136 négligeable

La contribution des inturactions de configurations lointaines, a

0 1

l'intégrale GO(Ep,3p) est donc : AG ., = - 486.4 cm -,

La valeur paramétrique de l'intégrale G0(2p,3p) est:Gg=766.3 cmm‘I

0—-
ce”

1

la valeur calculée 2 l'aide du potentiel central est : G. =I458.1 cm

la contribution des interactions de configuration lointaine, n'est pas
égale a : Gg - ch = - 69I,8 em™! , Mais traduit bien, ey grandeur et en
signe, la différence observée sur les valeurs de l'intégrale G0(2p,3p).
Comme dans l'étude du paramétre a(2p53p), nous avons dans ce calcul limité
d'une part la série des ordres de perturbation, d'autre part celle des con-

figurations perturbatrices; mais nous sommes incapables ici de juger de

1'importance relative de ces deux rypes de contributions,
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e e el P St e

En conclusion & 1'étude du spectre énergétique du Néon I, étude
qui, rappelons-le, était orientée vers le calcul des forces dfoscillateur,
nous ferons deux remarques qui permettront de justifier les calculs

effectués dang la seconde partie,

La qualité du couplage intermédiaire des configurations considé-
rées, pouvant &tre appréciée & l'aide de 1'écart quadratique moyen corres-
pondant, nous utiliserons les résultats obtenus par la méthode paramétri-
que, ceux-ci étant "meilleurs" que ceux calculés a 1l'ordre un généralisé,
du potentiel paramétrique, L'introduction du paramétre o introduit une
correction non négligeable & ce couplage, alors que le traitement explici-

te des intéractions de configuration proche, n'apporte pas de modifica-

tions sensibles,

Les grandeurs radiales seront calculées par la méthode du poten-
tiel paramétrique. Les calculs de a(2p53p) et de Go(ap,Sp) permettent de
penser qu'il sera possible d'apprécier l!'ordre de grandeur des corrections
d'ordre deux, sur les forces d'oscillateur, mais sans plus, car jusquiici,

nous n'avons pas pu tenir compte du continuum dans nos calculs.
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CALCUL DES PROBABILITES DE TRANSITION DANS LF SPECTRE DU NEON I.

I, DEFINITION DES GRANDEURS FONDAMENTALES.

Dans une premiére partie, nous rappelons la définition des coef-
ficients d'émission spontanée et d'émission induite, ainsi que les rela«
tions existant entre ces différents coefficients, Une étude semi-classique
de la perturbation apportée & un atome par une onde électromagnétique,
conduit & 1'expression des coefficients d'absorption et d'émission indui te,
et a la définition d'autres grandeurs, telles les forces d'oscillateur et
les durées de vie. Nous terminerons ce paragraphe, par un bref exposé de la

méthode que nous avons utilisée, pour calculer les forces de raie.

A) RAPPEL CONCERNANT LES RELATIONS D!BINSTEIN,

. Y S S T L WS e P sy by e Al e T e Y 2t St -

Soit a étudier 1'équilibre thermique,a une température T donnée,
entre des atomes et un rayonnement contenus dans une enceinte; le rayon-
nement incident forme un spectre continu, que 1l'on peut caractériser par
sa densité spectrale d'énergie p{u). On se limite & 1'étude d'une transi=
tion entre deux niveaux i et j du spectre de 1l'atome; l'état extité j est
caractérisé par son énergie Ej, sa dégénérescence g‘j et par le nombre
d'atome Nj’ se trouvant dans cet état; 1'état fondamental i est, de mé-

me, caractérisé par les grandeurs Ei’gi et Ni'
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3B, g, N,
4 %5 95 %

1R g Ny

Pour exprimer la condition d'équilibre thermique, on est conduit
a introduire, suivant une théorie classique, les coefficients A'EINSTEIN:
Aji'Bji et Bij’ représentant respectivement l'émission spontanéef ltémis-
sion induite et 1l'absorption,

Les relations (1), caractérisent 1'équilibre thermodynamique i

la température T, entre les atomes et le rayonnement.

— - - L
AN, = ( NiBijp(u) + Nijip(u) + NjAji).At = 0 Nombre d'atomes constant,

81'rhu3 1 :
(1)/0(u)= —23—— . —TEG7E¥T:* Loi de PLANCK.

e 1

N. g.
== o (hu/kT) Loi de BOLTZMANN ‘.
. g,
J J
De ces relations déecoulent les relations d'FINSTEIN (2) :
: 3
A.. - mB, , 8T
ji ji 3

On peut remarquer, que l'influence relative de 1l'émission induite

et de 1'émission spontanée dépend du domaine de fréquence :
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i 1 i

An. &n. et &ns représentant respectivement le nombre
An

A

s e(hu/kT)—1 d'atomes retournant a 1'état fondamental i par émis-

sion induite et par émission spontanée pendant le méme intervalle de

temps At. Dans le domaine optique, (A ~0.5u) Eﬁi e—(hq/kT), 1'émission

5

induite est négligeable devant 1'émission spontanée; par contre, dans le

domaine hertzien, (A=1lem), 1'émission induite est prépondérante :

Ani . kT
Ans“hu'

B) ETUDE DE LA PERTURBATION APPORTEE PAR UNE ONDE ELECTROMAGNE=

TIQUE A UN ATOMF.

La perturbation apportée a4 un atome par un champ ¢lectromagnétique
extérieur peut, dans une premiédre appreximation, &tre traitée en introdui-
sant dans l'hamiltonien un terme supplémentaire Hﬁ fonction du temps, si.,
on néglige le terme de couplage entre le champ et l'atome, L'4quation

d'éyolution est alors :

s

AT A4
(H . HR) Y= in3z

1) Caleul de 1l'hamiltonien perturbateur HE.

A la limite non relativiste, la fonction de Lagrange d'un électron
dans un champ électromagnétique earactérisé par les potentiels vecteur et

sealaire K et ©® , est : m masse de 1l'éleetron

QC = % mv2 + e(?.x - m) e charge de 1'électron (e < 0)

=

v vVvitesse de 1l'électron
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La fonction d'Hamilton correspondante est ;

}: 2
% = ’.Vs (BL X,¥,2 '2'_']:]']71 (Px - € Ax) + € ¥

ce qui conduit & 1l'expression de l'hamiltonien total :

avec ? =-iﬁ€ = - ih g‘I‘gd

- P

: , =
lLa condition de Lorentz permet de poser : divA + € uo =% 0

or, le potentiel o est dft aux charges du novau et des électrons, dloy 3

2
d® h ' .
T = 0, et - > A+ e 0= H, Dlofy, 1a valeur de Hi-
[P {
HR... m '?{'Em K?

-
Dans notre cas A ext dft & 1'onde électromagnétique, - il n'y a pas

de champ statique -, ; en général, ,Kl < ]é?}, le second terme est alors

négligeable; nous garderons donc, pour expression :

e -y
Hi = élgg;rons -'E.K'P =

i ﬁ 2.3

électrons

2) Perturbations dépendant du temps,

Pour une onde plane de fréquence v, 1 est de la forme :
- 2 u

. s
K-K 1(27{91: - z.r') ol X =-—=7-, Dans le domaine optique, les dimen=
= 0" e c

. . S o RAAE s
gions de 1l'atome étant trés infériures aux longueurs d'onde, il n'y a, pour

e a4 . C s > .
ainsi dire, aucune variation de la phase i.r dans la région de l'espace oc-

ik.r >
cupée par 1l'atome; dod : L I e |

et L
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8i Y, et v sont les fonctions propres de 1l'hamiltonien H,
i J

correspondant aux valeurs propres Ei et Ej’ les éléments de matrice des

ecy
opérateurs ? et V sont liés par :

Sy m . > v
|Vl ) = = = (E -E')(Y [ I‘, i ) )
3, P T L.my J'mj

(Yi,m.
1

L'application de la théorie des perturbations dépendant du temps,
conduit au résultat suivant : si l'atome, placé dans un champ électroma-—
gnétique de densité spectrale dlénergie p(v), est initialement dans 1'état

’i,mi), la probabilité de la trouver & l'instant t , dans 1'état Ij,mj)

-

2
2 1 e 2
est + oy (6)] %< : p(v)-t. | (3,m, vi lim)
I J,mj 41‘16(J mzzﬁuz J’_élec. A [ e | l

La probabilité d4'absorption Bij est définie par 1
mj

{cj m (t)‘2 = Bij.P(Q) . t d'ol, en supposant une répartition isotro-
H ] :
J

pe des atomes par rapport & la direction de RO :

2 —
1 e S s 7 Y . 2
Bij = AL 2 TG E(J’"‘j lélec. 2 -’l’mi)‘
23 vu,.
S 1 8e Ji2 l . > ) '2
soit : Byy = AMey 4,2 ( 5 ) Zn% (J'"‘jl élec. % J1,m;)

On définit la force de raie Sij par :

S. . = I . >, !2
13 m .My 1(3""3‘! é%ec. erfl'mi)

ce qui conduit & 1'expression de Bij :
i 8

i3 = I S, .

1
o 3n® 139
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s0it : Dang ce traitement semi-classique, la probabilité d'émission
spontanée Aji n'apparait pas, Pour l'introduire, il faut faire appel

& la quantification du champ électromagnétique; celle-ci fait correspondre
a chaque mode normal de vibration du champ classique un oscillateur quan-
tique de méme fréquence. Pour un systéme de particules en intéraction avec
un champ, l'hamiltonien total est la somme de trois termes: les deux pre-
miers sont ceux qui gouverneraient 1'évolution des particules et du champ,
s'ils étaient complétement découplés; le dernier correspond a 1'interactinn_
champ-particules, et couple entre eux, des niveaux d'énergie de 1'ensemble |
champ-particule, dont le nombre de photons différe d'une unité. Ceci rend
la plupart des états 1iés de 1'atome instable et susceptibles d'effectuer

des transitions radiatives, vers des états d'énergie:plus basse , avec

émission d'un photon,

" Un calcul conduit a la valeur du coefficient Aji’ trouvée classi-

quement

1 et 1

A.. = 5. .
4t 4ﬂeo 3hc3 gj ij

Remarque : Nous avons vu que les éléments de matrice des opéra~

> =2 . ., .
teurs r et V étaient 1liés par la relation :

; =
(¢, | &y, m_ 2
l!mi J!mj) = -ﬁ2 (El - EJ) (Wl,mil r IYJ,]TIJ)
ol IYi n ) et }Yj m )} sont fonctions propres de 1'hamiltonien H. Lorsque
1 i H H

les fonctions }i,mi) et [j,mj) sont des solutions approchées de 1'équation
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HY - FE Y , l'expression de Sij définie ci-dessous n'est pas é&quivalente

2
3 cellede 5., : S!, = 2. . S” 31, # g 1
ij 13 mi,mj !(J,NE] eV il,mi e TEi - Ej)z .
Si [i,mi) et ]i,mj) sont fonctions propres d'un hamiltonien

étant liée & la différence des

U
H,, on a d'ailleurs §!. =(=-2)
ij Ttu

0 Sij5 * vo
énergies des configurations étudiées et v & la différence des énergies des

niveaux i et j .

3) Autres définitions,
a) Force dfoscillateur,

Dans un traitement classique de 1l'atome de Lorentz, la puissance
totale cédée a l'oscillateur de fréquence uij par 1l'onde de densité spec-

trale p(u), a pour expression :

- 1 e
P = mes we P)

et conduit & 1l'expression du coefficient classique d'absorption :

.-.- — c
; soit P=B.,. hv_,., Q(u)
0 mujih 13 3

8¢ _ 1 ne2 ,
ij = 4me

La force d'oscillateur, correspondant & la transition i = j est

Bi 1%9% g
définie par : fji = = 53 ‘Uji' Sij ; fji est une grandeur
B, . 3h"e
ij .
sans dimension, vérifiant la relation de THOMAS-KUHN(21): ? fji =1.
3

Les valeurs des rapport des coefficients fji peuvent B8tre détermis-
nées expérimentalement, soit par des études profils d'absorption, soit par

1'étude de la dispersion anormale.
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b) Durée de vie,

Le nombre de d'atomes du niveau supérieur j, retombant pendant
le temps dt, par émission spontanée, sur tous les niveaux inférieurs est :

dN. = N, £ A.. dt avec E. <E.
J 4 Ji 1 J

La durée de vie du niveau j est définie par : g Aji = %r
i 3

la mesure de la durée de vie Tj’ conduit donc a la détermination, d'une

somme de probabilités dfémission spontanée Aji‘

4) Etude théorique des forces de raie.

Les fonctions d'onde des niveaux i et j étant de la forme :

lYi) = \@i I Mi) et ‘wj) =[§j Jj Mj)’ la force de raie correspondant &

la transition 1 » j a pour expression ;

I

Sij = Agamj }(?jl i é?k ]Yi))z 3 %%ij !(le E ezk, ?i)}z

- -
Or, l'opérateur r = ¢ r

x ¢ ©eSt un vecteur agissant sur 1'espace
k

d'orbite. donc est proportionnel & 1l'opérateur tensoriel ng) , défini

am, Ve xo

. (x)
par la relation Cq = (2K+1 q

ofl Yﬁ est une harmonique sphérie

que, D'oly r Céj) = E Zy - D'apres le théoréme de WIGNER-ECKART :

J. =M, J., 1 7T,
(Qj P Mj] r 051)| g I, M) = (-1) "7 (

E ~M§ 0 Mz)(éiJj I r 0(1)”@1 ;)
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b Ji)Z (
D'o : 8.. = 3 L 1) 2
ij Mi’Mj<;Mj 0 u, (§ij fler C H@iJi) =

2
= (éj JjHer C(T)”@i Ji)

Cette expression, conduit & la régle de sé€lection sur J : AT = 0%

J = o;éJ =0

Pour caleuler les forces de raie Sij' il faut donc connaftre les

fonctions d'onde l@i Ji Mi) et Iéj Jj R%), et pour cela, il y a différents
stades d'approximation possibles, sﬁivant 1'ordre de perturbation choisi,

pour calculer ces fonctions d'onde. Dans 1'hypothédse du champ central,

k k X .
.. o B &. J.l7Ng, J. 6" opérateur angulaire
8;5 = ZF (a5 ullevne; g,) | P gulai
Pk grandeur radiale ne dépendant que
des configurations considérées.
Nous envisagerons plusieurs approximations :
~ traitement & l'ordre un, sans interaction de econfiguration.
~ traitement & 1'ordre deux des interactions de configurations . .
lointaines,

-~ traitement complet des interaetions de configurations.proches,

1Y. TRAITEMENT AU PREMIER ORDRE SANS INTERACTION DE CONFIGURATION,

Dans un traitement au premier ordre, sans interaction de configu=
ration, l'expression des forces de raie, pour les transitions s'effectuant
entre les différents niveaux des deux configurations 2p5nl et 2p5n'l', se

réduit A :
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)

w

.. o= (n1 ]er |n'1‘)2 . (wj le C(q)(l,l')\ v, I,

" ! f

intégrale radiale indé- partie purement angulaire,

pendante des transitions,.

Ce traitement peut se faire, en deux étapes successives
- la connaissance du couplage des différents niveaux des deux con-

figurations. permet de calculer les valeurs relatives des forces de raie,

- l'évaluation des intégrales radiales, permet d'atteindre les

valeurs ebsolues des forces de raie,

Enfin, la comparaison des résultats obtenus, pour les probabilités
de transition 3p ¥+ 3s , avec les valeurs expérimentales correspondantes,

permet d'apprécier la validité du traitement adopté,

A) TRAITEMENT DF_LA PARTIE ANGULAIRE,

. e gty e s

1) Méthode de calcul,

Nous connaissons, & partir des résultats de la méthode paramétri-—
que, la décomposition sur une base ‘SLJMj). de la partie angulaire des

fonctions d'onde | ¥Y) de différents niveaux &'énergie :

5 5
[2p7n1 v) = é?i’J I 2p“n1 SLT)

Il nous suffit donc, de calculer les éléments de matrice réduits:
5 1 1 5 't ] fT0r
(2p7n1 817 fic ' (3,1')I2p”n 1" s'LTY)
un calcul de couplage intermédiaire conduit alora 3 l'expression :

(2p5n1 wuc(1)(1,1')n 2p5n'1' Yf)=

5 1 5
= gg; a1y a'S,L,J,(ap nl SLJHC( )(1,1')H2p n'1's'yiJ)

STLYJt
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Pour effectuer ce calcul, nous avons construit,il'aide des pro-
grammes AGENAC et ASSAC (22), une matrice regroupant les configurations
paires, p5(p+p'+p") et les configurations impaires p5(s+d); dans cette
matrice, les paramétres de 1l'énergie ont des coefficients non nuls, entre
configurations de méme parité, alors que les paramétres (1| r |1'), cor-
respondant aux opérateurs C(q)(l,l'), ont des coefficients non nuls, entre

configurations de parité différente,

p°(pap'4p") p° (s4d)

configurations paires

’
p>(p+p'+p") c'(1,1")
opérateurs de l'énergie

econfigurations impaires

1
p”(sad) €' (1,1')
opérateurs de 1l'énergie

Pour obtenir les fonctions d'onde des différents niveaux, il swuffit
de donner aux paramétres de 1'énergie, les valeurs obtenues & la fin du cale
eul paramétrique, et une valeur nulle aux paramétres (1{r] 1'); connais-
sant ces fonctions d'onde, il est alors possible de caleuler les &léments

de matrice réduits des opérateurs C(T)(l,l'), en couplage intermédiaire.

Une modification du programme DIAGAC (6), effectuée par P, DAGOURY,
" nous 2 permis de calculer les éléments non diagonaux de la matrice, ainsi

eonstruite,
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5) Résultats.

Nous avons calculé les &léments de matrice réduits correspondant
aux transitions 3p > 3s et 4p = 4s, en considérant, d'une part le trai-
tement paramétrique 2 1l'ordre un, d'autre part,le traitement paramétrique
tenant compte, par l'intermédiajire du paramétre ¢ , de 1l'influence des
intéractions de configuration lointaine. Les résultats sont indiqués dans
le tableau XI; nous avons utilisé la notation de PASCHFN (8)pour désigner

les différents niveaux d'énergie,

L'introduction de la correction effective & L(L+1) modifie de fa-
con non négligeable les éléments de matrice réduits de la transition :
3p @ 3s. Pour ceux de ces éléments qui ont une faible valeur, la modifi=
cation est souvent importante - facteu? 3 pour 2p6 %v1s4, facteur 2 pour
2p4~+ 152 y Par exemple - mais des éléments de valeur plus importante sont
2p,~* 1s_. - ; pour la transition

4 5

4p - 4s, les modifications sont moins importantes (quelques pour cent),

aussi nettement changés ~ 2p6—9 152,

sauf, par exemple, pour 3P8“$ 2s ou 3p5-+ 2s

2 4 °

Nous avons déja remarqué que l'introduction du paramétre & conduit
a une diminution notable de 1l'écart quadratique moyen de la configuration
2p53p, et que cette diminution est moins importante quend n croft dans les

configurations 2p5np; nous voyons, de plus, que la modification apportée

aux forces de raie par ce paramétre ¢ , est loin d'&tre négligeable,

B) TRAITEMENT DF LA PARTIE RADIALE.

T B e i ke eyt i Ty e e B —

Pour déterminer les valeurs absolues des probabilités de transi-

tion, il est nécessaire d'évaluer de facon aussi précise que possible les
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. 2
grandeurs purement radiales (alf r| n'l‘)a, ou plutdt les intégrales o,

définies par BATES et DAMGAARD (23) de la fagon suivante

2 1

EEE

. (n1l r \n'l')2 ou 1= sup(1,1').

Une méthode généralement utilisée pour évaluer ces intégrales
”2 est 1l'approximation de COULOMB : la principale contribution des fonc—’
tions radiales Rnl(r) a4 la valeur de 02, correspondant au domaine ol r est
grand, il est possible d'introduire un nombre n- effectif et un facteur
d'écran px tenant compte de 1l'influence des autres électrons de 1'atome
sur 1'électron (nl) considéré; les fonctions radiales ont alors une forme
analytique simple dépendant de nx,.l,p;€ . Mais cette méthode ne conduit

qu'a une évaluation assez imprécise, a priori, de ces intégrales,

La méthode, la plus fréquemment utilisée en spectroscopie atomi-
que, pour calculer des intégrales radiales est la méthode de HARTREE-FOCK;
mais nous avons vu dans la premidre partie de notre étude que cette métho-
de n'était pas adaptée au calcul des probabilités de transition dans le .-
spectre du Néon, car, d'une part le couplage y est trés différent du cou-
plage Russel-Saunders, et, d'autre part, les fonctions radiales obtenues
par cette méthode, pour les différents niveaux d'une méme configuration,

sont trés différentes,

C'est donc par la méthode duw potentiel paramétrique que nous avons
calculé les intégrales radiales ”iP . Nous donnons dans le tableau XIT les

valeurs obtenues par cette méthode et les valeurs correspondantes nic

trouvées dans l'approximation de Coulomb. par W. MURPHY. lLa différence en-

tre ces deux résultats est généralement faible, sauf pour les traunsitions

> 5

2p”np - 2p“n'd, correspondant A des valeurs de n et n' élevées,




C) RESULTATS.

g e ey g ey e ik

Le tableau XIII rassemble les résultats obtenus par un traitement
4 l'ordre un, pour les probabilités de transition entre les configurations
3p et 3s du Néon, Nous y donnons successivement, les valeurs des probabi-
lités de transition calculées sans tenir compte des interactions de confi-
guration, puis celles obtenues aprés intrcduction du paramétre g , tenant
compte de 1l'influence des interactions de configurations lointaines, sur
les énergies et le couplage; la troisiéme colomne du tableau permet dtétu-
dier 1l'influence au premier ordre de perturbation, de la forme choisie
comme expression des forces de raie, Nous donnons enfin. la wvaleur dés ré-

sulats expérimentaux correspondants,

Nous donnons dans le tableauXIV, les valeurs des durées de vie
des niveaux de la configuration 2p53p, dans les mémes approximations,ainsi

que les valeurs expérimentales correspondantes,

(19)

Fn effet, un grand nombre 4!expériences a été effectué sur les

transitions 3p @ 3s du spectre du Néon I. Les résultats expérimentaux se
classent en deux groupes, car il est possible d'atteindre expérimentale-

ment

~- soit les probabilités de transitions issues d'un méme niveau

supérieur, - par des mesures en émission -
- soit celles issues d'un mé@me niveau inférieur - par des mesures

en absorption - ; mais ces mesures comportent une grande incertitude.

- soit les durées de vie des niveaux d'une configuration donnée,
Les durées de vie sont expérimentalement mieux connues que les probabi-

lités de transition, mais font intervenir un nombre plus ou moins élevé de
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transitions; dans le cas de la configuration 2p53p, ee nombre est réduit.
De plusg, pour cette configuration, différentes techniques nouvelles ont
permis, depuis peu, d'améliorer trés sensiblement la précision des mesures

directes de durées de vie,

En combinant, dans un processus de moindres carrés, les résultats
partiels que différents auteurs ont obtenus, pour les valeurs relatives
des probabilités de transition, et en utilisant les mesuregs directes ef-

(24) sur les durées de vie des niveaux de la configura-

fectuées par KLOSE
tion 2p53p, WIESE et ses collaborateurs (25) ont donné une liste des proe
babilités de transition 3p — 3a®, Clest cette liste, que nous avons vepro-
duite, mais l'incertitude v est en movenne de 20% : la valeur quadratigue

moyenne expérimentale est

2 - (25.6 £ 5.1) 10% &7

Pour étudier 1l'importance des modifications apportées au calcul
des probabilités de traysition, d'une part par l'introduction du paramétre
a,d'autre part par le choix de 1'opérateur ? ouig , hous avons calculé les
écarts quadratiques moyens 4 A, entre les valeurs théoriques et les valeurs

expérimentales correspondantes; on obtient respectivement :

A Ag, = 5-06 107 s et AAy, = 5.14 10" s™, alors que pour 1l'ordre un

6 -1
S

[y A? 7.3 10

Le traitement des effets des interactions de configurations Zoin-
taines sur les énergies et le couplage, introduit une amélioration cer-
taine des résﬁltats théoriques par rapport aux résultats expérimentaux :
la modification apportée auw calcul des probabilités de transition & 1oy~

dre un par le paramétre @ est donc incontestable. A ce stade du calcul,
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la précision des résultats expérimentaux est du méme ordre de grandeur
gue l'écart quadratique moyen sur les valeurs théoriques. Les deux expres-
siong des forces de raie sij et S'ij conduisent 3 un écartquadratique
meyen voisin de l'écart quadratique expérimental; ces deux formes sont

done équivalentes dans ce cas,

En ce qui concerne .les durées de #ie, llaccord entre les résultats
expérimentaux et théoriques est satisfaisant; mais les durées de vie fai-
sant intervenir plusieurs transitions, il apparart un effet de moyenne,
qui fait que les durées de vie sont peu sensibles au couplage intermédiaire
utilisé . et que, par conséquent, ces grandeurs ne nous permettent pas
d'apprécier le gain réalisé par l'introduction du paramétire ¢ dans la

configuration 2p53p.

Nous donnons dans le tableau ci-dessous, les valeurs des forces

d'oscillateur des raies de résonance.du Néon, pour lesquelles on dispose

(33)

de mesures précises . La premiére série de valeurs correspond a 1'ex-

pression Sij des forces de raie, la seconde a4 l'expression S'ij'

£, . £1 £5XP
- ij ij ij
1s, 0.00763 0.01039 0.0078 * 0.0004
1s, 0. 0987 0.1316 0.130 % 0.013

Nous constatons, que les deux formes Sij et Sij conduisent & des

résultats voisins et en assez bon accord avec les valeurs expérimentales,




ITX. ETUDE EXPLICITE DES INTERACTIONS DE CONFIGURATIONS.

Avant d@'étudier 1l'influence des corrections d'ordre deux, sur les
forces de raies, et pour juger de la validité des approximations qui . .
seront faites dans ce traitement, il est essentiel de regarder si la théo-
rie des perturbations est applicable, ou bien, 8'il est nécessaire de tenir

compte explicitement des interactions de configuration.

La matrice associée a l'hamiltonien H étant une matrice infinie,
il est impossible de résoudre exactement 1'équation de Schrddinger. On est
conduit a resteindre 1l'espace vectoriel E,des fonctions propres de 1l'opé-
rateur H , &4 un sous espace JD. (-~ comprenant généralement un nombre 1i-
mité de configurations -) et & substituer & 1'opérateur H, un "opérateur
effectif" H 4 (). Les fonctions d'onde & 1'ordre zéro, wg , sont alors
les fonctions propres de la matrice de 1l'opérateur H 4+ 1), construite sur
une base limitée du sous espace J; aprds un calcul de perturbation a 1'or-
dre un , les fonctions d'onde deviennent Yl = WS + & Yi‘ 5 Y; appar-
tenant au complémentaire par rapport a ES de l'espace :f . Deux problémes
se posent alors : d'abord le choix du sous-espace :f, ensuite la forme de

l'opérateur H +0,

Pour un sous-espace :f choisgi, les fonctions w? et & ?i dépendent
de l'opérateur 0 s Mais la correction § Yi est lide essentiellement &
celle de ?S , et varie pew; dans 1'étude de l'introduction du parandtEie-s
nous avons mis en évidence l'importance de l'influence de la forme de

1'opérateur H + 0 y Sur les fonctions Yg .
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Pour discuter du choix fait pour le sous-espace Cf, nous avons
fait intervenir l'interaction de configurations proches 2p5(3p+4p+5p),
dans le calcul des forces de raie correspondant aux transitions 3p - 3s;
les résultats obtenus ont été comparés & ceux donmant les valeurs des
forces de raie au premier ordre, et & ceux tenant compte des corrections

5 5

du second ordre, dues aux seules configurations 2p 4p et 2p~5p. Mais cette

comparaison n'a pas été trés concluante, pour différentes raisons :

D'une part, le couplage intermédiaire obtenu dans le traitement
simarltané des configurations 2p5(3p+4p+5p) dépend, comme nous l'avons wu
dans la premiére partie (II,F), des valeurs choisies pour les intégrales
d'interaction R0(2p,np;n'p,2p). Pour effectuer une comparaison avec le
traitement effectif de l'ordre deux, il faudrait fixer ces intégrales,
aux valeurs déterminées par la méthode du potentiel paramétrique {pour
étudier le méme opérateur H 4 {l ); mais le couplage ainsi obtenu, conduit
a un écart quadratique moyen &levé, donc & une incertitude importante sur

les forces de raie calculées,

D'autre part, comme nous le verrons plus loin, les corrections du
second ordre ont une faible valeur; et les comparaisons effectuées sur les
valeurs de ces corrections n'ont pas grand sens, car la précision des calw

culs est insuffisante,.

Enfin, un calcul complet des interactions de configurations loin-
taines, sur une base assez étendue, correspondant aux interactions de
configurations proches, est beaucoup plus compligué dans sa réalisation

pratique, car il fait intervenir un nombre élevé d'opérateurs effectifs,

Comme actuellement nous ne savons qu'évaluer l'ordre de grandeur

des corrections d'ordre deux, - corrections qui sont assez faibles -, le




traitement explicite des interactions de configurations complique le cal-
cul, mais ne permet pas d'obtenir des résultats plus précisg; de plus, la
comparaison des corrections effectuées, avec les résultats expérimentaux,
n'a pas grand sens, étant donnée la précision des mesures, dont on dig~-
pose actuellement, Ce traitement ne présente donc pas un grand intérét
dans notre cas, les interactions de configurations étant suffisamment

faibles.

On pourrait se demander si llintroduction d'un opérateur effectif
H + L), est justifiée; mais chaque fois que 1l'on effectue un traitement
paramétrique, méme si l'on n'introduit que l'opérateur H on détermine la
partie radiale de cet opérateur en minimisant l'écart quadratique moyen,
entre les valeurs théoriques et expérimentales des énergies; et la partie
de j) qui. a m#éme dépendance angulaire que H s'introduit done automati-

quement,

81 on s'interesse & un opérateur autre que l'hamiltonien H - par
exemple l!'opérateur associé aux forces de raie - il sera possible d'asso-
eier & l'opérateur d'ordre zéro ~ ici l'opérateur dipolaire électrique -
un opérateur effeetif (7 agissant sur le souseespace X et tenant compte

Y

du développement & l'ordre un des fonetions dlonde sur le sous-espace

(&-3).

IV. EFFETS DU SECOND ORDRE SUR LES FORCES DE _RAIF.

T T W AP T Y A P P S e S W PUP A Y — g -

L'importance de 1l'introduction du pavamétre & . dans 1'étude du
spectre énergétique du Néon, et la qualité du traitement paramétrique
ainsi réalisé, permetteut de penser. que les interactions de configurations

sont des interactions faibles, susceptibles d'&tre traitées au second ordre,

i
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de facon effective, C'est ce que nous nous proposons d'étudier dans cette
derniére partie, Nous montrerons tout d!'abord, comment le formalisme de la

(7)

Seconde Quantification permet de déterminer l'opérateur effectif inter-
venant dans ce probléme; nous appliquerons les résultats obtenus, a 1'étude

des transitions 3p = 3s et 4p = 4s ,

A) TRAITEMENT FFFECTIF _AU _SECOND ORDRE DES INTERACTIONS DE CONFIw-

e ik b Y i et ot S by b e s g . e e e v e - v v Py

——— A L i A8 A} L b o W ks e e e o

~Nous avons vu dans la premiére partie, (I,B,7), que 1l'hypothese
du champ central, permettait d'éecrire 1l'hamiltonien du systéme sous la

forme : H = HO + H1 . Dans le cas 4d'un modéle monoconfigurationnel, les
5 fonctions

d'onde adaptées & 1a perturbation H1, | p7n'i!' X'> , sont obtenues, en

diagonalisant la matrice de 1'opérateur H1 » construite sur une base limi-
tée aux niveaux, appartenant & une méme configuration, d'énergie da'ordre

2éro E . Au premier ordre de perturbation, la foancticn d'onde

n't ll

]psn‘l‘ X'> peut s'écrire, en tenant compte de 1'influence des états

fp n1 1 ¥' > de la configuration psn'

1
EO
n

1% qui a pour énergie d'ordre zéro

vy
111

p

5 1 (.5 <’y v'lE 2’1 x> 5
\p ntl! Xf?':;%y(lp ntl!' Xt > -~ NIRRT 5 I p 1; Y >
171 E 11 . g0
171 n'l?

JY'? constante de normalisation, telle que : (p’n'1’ X'\ pontlt X') = 1.

Pour pouvoir écrire ce développement, il faut &tre dans le domai-
ne de convergence des séries intervenant dans la théorie des perturbations;

c'est a dire que .
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< p511' v H, | p21t Xt |2
L << 1
E L] 1 O
n1l Enta

La constante de normalisationbﬂp‘ est alors peu différente de 1 ,

De m&me, le bra correspondant & un état |p5nl X) d'une configu-

ration, dont 1l'énergie a l'ordre zéro est Eg peut se mettre sous la

l H
forme :
5 1 5 5 <p’nl X}H1[p5n1l1 Y>>
<ponl x| == | < p’n1 x|- <p’1, v
: N nT.Y 5 ) 1
171 E - B
n,l, - nl

171

L'opérateur correspondant aux transitions dipolaires électriques,

r C(1) ; C§1)

est l'opérateur :
i 7i,q

=X T
i

lLes ¢&léments de matrice de cet opérateur, pris entre les fonctions

d'onde d'ordre un, sont égaux aux é&léments de matrice d'un opérateur effec-

(1)

tif ﬁn _gq ; Pbris entre les fonctions d'onde d'ordre zéro correspon~

dru’r f

dantes :
(p°n1 x| r 6D ponr1r 1) & < pdn1 %10 | ponryr x >l
q q e
ce qui conduit a :
(1) 1
< ! 1
QT_"ZH1[Y> Yirc ~7'qu|¥ ><YIH1
q v 0 _ g Y' 0 _ 0
Ey Ry 238 g
en notant par exemple \Y'>. pour 1l'ensemble | p5n111 Y=,

Nous nous proposcns, tout dlabord, de rappeler comment le forma-
lisme de la Seconde Quantification, et les graphes de FEYNMAN (7), per-

mettent de déterminer 1'opérateur effectif I]ﬁ .
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1) Formalisme de la Seconde Quantification,

Le formalisme de la Seconde Quantification, initialement intro-
duit par DIRAC, dans le cadre de la théorie quantique des champs, a &té
adapté récemment par JUDD aux problémes particuliers de la Spectroscopie
Atomigue (7)- ce travail, exposé dans le livre "Second Quantization and

?

Atomic Spectroscopy"”, concerne essentiellement les configurations d'élec-
(34)

trons équivalents; et il a été généralisé par §. FENFUILLE aux con-

figurations mélangées.

L!'opérateur effectif,§1(1), rend compte & l'intérieur d'une confi-
guration donnée, - ou d'un ensemble de configurations -, des effets d'un
ordre de perturbation donné, dus & d'autres configurations; la détermi-
nation de cet opérateur est simplifiée, car il est inutile de préciser les
propriétés angulaires des états perturbateurs. C'est 14, un des princi-

raux intéréts de cette méthode,

Nous allons rappeler, briévement, le formalisme général de la

Seconde Quantification.

a) Définition des opérateurs annihilation-création.

Dans les problémes de Mécanique Quantique,'il existe deux-types
d'@tres distincets, les opérateurs et les états. Les méthodes de RACAH(4)
consistent a tranférer aux opérateurs. les propriétés des états; en effet o
les états ayant une symétrie bien déterminée dans le groupe R3 s, On intro-
duit des opérateurs tensoriels ayant des propriétés bien définies dans ce
mé&me groupe R3 y ce qui permet d'utiliser les résultats de la Théorie des

Groupes,
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La Seconde Quantification, au contraire, exprime les états sous
forme d'opérateurs; pour cela on introduit les opérateurs amnihilation

2y et les opérateurs création at de la facon suivante :

[
—ts
2
oW

C

v BT 2y 10) =

(O[aU . . . a.a

B o

!
Q
w
c
Tk

ot - une lettre grecque définit un état monoélectronique (n,l,s,ml,ms)

ou (n,s,l,j 'mj)

-{oB. ..V } désigne 1'état déterminantal construit sur les

états monoélectroniques o,B . . . .U .

~ {0) représente 1'état vide (0[0) = 1

Le principe de PAULI, conduit & l'antisymétrie des é&tats détermi-

naux, et aux relations d'anticommutation :

[ af , atl*

B-

"
@]

[ acv s aﬁ]-'-

wi

Les états déterminantaux étant orthonormés

e

[ 2 ag] * 2 8(0,8) et awlO) - 0

Il est alors possible d'écrire n'importe quel état, en ne faisant
intervenir que les opérateurs annihilation-création,
Un opérateur a une particule F = T fi s'écrit: F - Z;aaaﬁ(aigTB}?"
i B

A

o) 1Y pur a d articul = .FT .
pour l'opératéur & deux particules G 1;3 glJ

+ + fo}
G = a%a %y 28 2 (% Palagy Ivy 8y)
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et un opérateur 4 n particules :

+ + o LB
0!1...011,1 aa1¢lqaanaa1-..asn C(a,!... n, ,!---Bn)

800 8,

b) Application au calcul de l'opérateur effectif f1(1).

L'opérateur 0 est €gal & la somme de deux termes du type :

H1|Y><er c1
(2) -z
Y 0 0

olt Y désigne les niveaux de différentes configurations telles que

< X \Hjl Y> soit non nul. L'opérateur H, est de la forme H, = G + A + V ;
les geuls é€tats donnant une contribution non nulle 3 la correction du see
cond ordre. sont, pour l'opérateur G, ceux correspondant & des counfigura-
tions de méme parité que la configuration p5n1, d'énergie Eg , et pour

les opérateurs A et V , ceux correspondant aux configurations p5n1l,n1£h.
Mais il est toujours possible d'ajouter dans la sommation, tous les niveaux

ayant une contribution nulle : la somme s'étend alors, a tous les niveaux

Yn’ de toutes les configurations, notées n111, d'énergie d'ordre zéro

o
F cos dlol
n111
J LR » 1 . 0 0
(2) = + i1, qrizrzf' Y HilY, > < ¥ irC  avec: AEn111= En111 - Ey

Les états lp5n111 Yﬁ> forment une base orthonormée de 1'espace

des états, et l'opérateur

Y1 - (P h,1, Y > < p’
171 = %y PR Iy >

ngly vl = ?y fy ><vy |

Y
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est le projecteur correspondant au sous-espace 2;1]. des fonctions pro-
171

pres d'énergies d'ordre zéro F . D'aprés sa définition, cet opérateur

n, i
est tel que :
(PR
lu>e én 1 = jn 1 tuz>= ju>
171 171
(3)
; ¢
ju> g nl, = n 1, tus = 10>

En écrivant le ket [u >, selon le formalisme de la Seconde Quanti-

P :
fication : J ju > = 9‘) ¥ ... bt Jo> .
n,]l1 n,’l1 o v

Les relations (3}, montrent que si les opérateurs b; < e b¢ sont
les opérateurs création dfun état de 1'espace Ei 1 ltopérateur
Hq+
(72
y R

+ + . - Iy z + + .
n111 v oo e by est identique a l'opérateur by . . . b_v y Sinon cet

opérateur est nul .

2
La quantité < u'l J; 1 | w > n'est différente de zéro, que si
171
P> . .
jlu= et ju appartiennent & n111 , et si les opérateurs aw.. . Ay
correspondent a l'annihilation d'un état de 1'espace é;l : <u'l = <b\aa...avr

171

Fn écrivant les opérateurs H1 et r 0(1), selon le formalisme de la

Seconde Quantification :
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l'expression (2) devient alors

(2 =212:L R [H1] B..)(v. . (rc1lfx. D) gi
1% @

ve .- B AE 171
Voo .8 Byl

Dtaprés ce qui précéde, les termes non nuls de cette somme, sont tels

LY

que {p...) et (y"...) correspondent respectivement & 1'annihilation et a

la création d'un état de é? et fese qa vie.. =800 Y.L
0,1, nyl,

D'autre part, d'aprés sa définition, l'opérateur fjj n'a dtéléments de

matrice non nuls, qu'entre les &tats < X! et X' > appartenant respec-

tivement aux configurations psl et psl‘ . L'expression (2) se réduit a :
. 1
(2) - Z (al...lﬂ,]\ ..81..)(.."1’1..11‘0)..All)oﬁ .
n,]l,] AE l-‘B']..V‘I"F’l!"
” n,ll1

Bn utilisant les relations dianticommutation, il est possible
d'éliminer les opérateurs annihilation et création By et YT diélectrons

n'apparaissant pas dans les états < X | et |X! > . Le produit d'opérateurs

annihilation et création peut alors se metire scus la forme at....b....
ou (a*. . .) et (b. . . ) correspondent respectivement & la création d‘un
état p51, et & l'annihilation d'un état p51’.

{ . .
L'opérateur.fz apparert alors sous la forme suivante ;

1
5T (1| p’1) (71, } el p%1)

1 + _
A NN
171 ANE
114
Pl 0271y (271 1 oot
oL (p72}rCc) p711) (72} [Hy{ p71")
+ LI nnn111 AE
171
n111

expression dans laquelle les états perturbateurs n'apparaissent que dans

des grandeurs radiales,
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¢) Graphes de FRYNMAN,

-

La réalisation des calculs précédents est particuliérement simple,
si on utilise une méthode graphique, En effet, tous les résultats peuvent

gtre obtenus par lfapplication des régles suivantes :

- aux opérateurs a; bt a € (1, 1. |912 |1, 14 ) et
Wog ° a1 B3 4 A

a; b, (1, [£]1,) on associe les graphes suivants, si aucun des électrons

considérés n'appartient & une .CouchE+AOMPEIBLE; s, -

1 1 1
e v P! b
® o A
- o W e - i --.---.q
7
la&\ \;b %a IS
(] T

Dans le cas, ol, par exemple, 1l'électron 1la appartient 3 une

couche compléte, ces graphes ont la forme :

- = e = - —-—-.--.—(_1

~ 1l'opérateur EY F|Y><Y|@ ot FetG sont deux opérateurs,
consiste a relier toutes branches ecorrespondant & un méme éleétron n'ap--
paraissant pas dans |[X > et, éventuellement,celles d'électrons apparais-~
sant dans %X3> et |Y . Si le graphe obtenu présente 2p branches, il
représente un opérateur & p particules, & un facteur de phase (-1)™% prés;
m est le nombre de trous apparaissant dans le graphe, n le nombre de cirs

cuits fermés contenant des trous,
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- 1'écriture d'un opérateur, dans le formalisme de la Seconde
Quantification comprend deux parties distinctes : des opérateurs amnihi-
lation-création et un élément de matrice pouvant &tre représenté par un
graphe de YUTSIS (35). Or, ce graphe est topologiquement identique au
graphe de FEYNMAN représentant les opérateurs; il est donc possible de

ne conserver gu'un des deux graphes et d'utiliser les régles de YUTSIS(352

a

donnant 1'équivalence entre graphes cur aboutir & un diagramme repré-
grap y P P

sentant effectivement un opérateur a p particules.

~ Remarque., Le spin n'a pas été introduit explicitement dans les
graphes c¢i dessus; ces diagrammes permettent donc de traiter les opéra-
teurs n'agissant que sur l'espace dl'orbite, c'est a dire dans notre cas,
tous les opérateurs & 1l'exclusion de 1'opérateur spin-orbite A . Toutefois,
S. FENEUILLE (34) a trouvé une équivalence entre graphes de FEYNMAN et gra-

phes de YUTSIS, permettant d'introduire explicitement le spin. Nous ne le

ferons pas ici, les intégrales du type J[ R_ .{(r) 1 Uy (r) dr étant
0 n11 r r n21

=]

. ~1 . . . .
trés petites (<lcm '} les corrections du second ordre introduites par
1'opérateur A'sont négligeables, et nous nous bornercns a l'opérateur
d'ordre un H! = G + V ,

1

2) Calcul explicite de 1'opérateur,[11 .
Nous avons vu que 1'opérateur.fp, est de la forme :

H51Y><ercé1) r6(1)]Y' > < Y'| H!
-5 d 1

0 O ' 0 0
X Y Fx = By

ot lY> et \Y' ~ désignent les €tats de configurations excitées quel-

- comques. Nous nous limiterons & 1'étude des excitations du type :

2,2
1s 28 2p5n111 dont les écarts d'énergie avec les configurations 2p5nl et
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2p5n’l' sont relativement peu importants. Nous expliciterons le calcul

du terme - L — Gl Y~ Y rC(1) et nous donnerons l'expression
YE > < q !
Y

générale de 1'0pérateurlﬁlé1).

a) Calcul de la contribution d'un terme & f)1.

Notation : p = 2p a = nl b = n'l? C = n,l d =1, = 1s ou 2s ,

p 1 1 AP 1
e/l X 16 1AA . € 1 . 15
4 = - [ JNER P - 2 é U

+
T A1 / 1 1
Po 8 Pw B 8

et 1l'opérateur 01

0 par le graphe :

1t
i

Le calcul de la contribution é.flq, comporte donc quatre termes

+

+ " (1)
(a) aBRebo pa aB CA Pe CG bm (Pa1 Pg ‘ 912[ PST l‘I )(119[rco llé)

2 82

§ + _+ . + (1)
(v) adfere P, 25 Pe %5 g btg (P(y1 l82 19121 Zl.,IA p€2 )(ITQ]rCO | lé)
1
1
1, )(11 ]rcé )11;)

[ 99211 3, )(1 1rcé1)]1t'p)
v Ry e f
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Le calcul du terme {a) est effectué dans le tableau XV ., Nous
donnons les graphes correspondants aux termes (b), (c¢), (4) dans le ta-
bleau XII; on remarquera dans le graphe (¢) l'introduction du facteur 2
correspondant pour une interaction indépendante 4du spin, aux deux valeurs
possible de m_ s dans la boucle fermée trousparticule; dans le graphe (d4),

l'introduction du signe - correspond au circuit fermé contenant le trou 12,

b) Contribution é.f1(1) des excitations p511.

5

Pour les transitions p5n1 =2 p°n'l', on obtient les résultats

suivants : f}(1) =<r, >'0(1)(1,1')
SN §§£1i(p ey @ ey ety x @) Fa) .
(@ ey e ey ey y(a,) K

- 3712 K,lH(p 16 1p) (2 Hc(q)“l%)(15”0(@”1!) () £6p

(2 e e e e 1eny v an Yan)

expression dans laquelle les grandeurs radiales < r. >, Xy et Y sont

définies par i

(n,1{rint1?)
<r >-= (nl]r|n?1?) - n?;é E;

U(1)(nl,n1l) -

- B
1l nl
(nllrinidt?)
1 1
- n?%%'-ﬁ—#_“zﬁﬂﬂ" U( )(nil"n'l')
1 "ny1t " e

ol : U(1)(nl,n'l) = (n1{Vv]n'1l) &+ 2 § [1§ Ro(la,nl;lz,n‘l) -
2

-1 X
“1§K (117" = (1,,m15n'1,1,)
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12 désignant un électron appartenant aux couches complétes,

(n111]r[n'1')

X
R (P!’nl;P!n‘Tl‘])

(1,) = 2 -—
ES Ty Pn1l1- Pl

(n111]r]n'1')

K
YK(11) = ?}_ E - F R (plnl;n1l1’p)
T mil, nl
1 (nl|r[n;1%) X 1 174
L
(1) - E% Par11” Foeps R (p,n'1'p,ni1])
1
(r1jr|ni1l)
- 171 X
e (13) = Z R™(p,n'1';nil} ,p)

ng En%l;— Bty

Les opérateurs Xx et YK sont définis par
K t1
(1) = 3 (4] [1.;11] ;;é 1U§K)(p,p)fU§t)(1,1')}’

Kt :
K0 218 g o) G0F T 0 6m0 {96,y

(K t 1

SEONE IR N 1;1} (D5 T 1w ,e).0{0 (1,1}

Kt1

Fah) 414 |, 1#,,} (8 2 w1000,

1

la eontribution du second ordre de perturbation comporte deux par~

ties digtinetes »

= la premiére introduit un terme <r, > 0(1)(1,1'), modi fiant
l'intégrale radiale (nlir|n'l') intervenant dans 1'opérateur du premier

ordre,
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~ la seconde introduit des opérateurs a deux particules dont la
dépendance angulaire est différente de celle de l'opérateur dipolaire
électrique 0(1)(1,1'), et qui modifient donc les valeurs relatives des

forces de rale, par rapport a l'approximation du premier o¢rdre.

c) Contribution é17ﬁ1) des autres excitations.

Dans le paragraphe précédent, nous avons étudié 1l'influence des
configurations du type 2p5n111. Mais, il existe d'zutres configurations
donnant une contribution non nulle & 3'&tude du second ordre; c'lest ce

que nous allons étudier maintenant.

- La configuration 2p6, ne comporte qu'un seul niveau ]TSO) et par
conséquent ne peut agir que sur les niveaux J = 0 das configurations 2p5np,
Pour les transitions 2p5np - 2p5n's le calcul peut s'effectuer directement-

en effet, la contribution au second ordre peut s'écrire :

1 1 6 1 6 1 1) 1
- (p7np sol@lp” 'sg)(p SOHPC( (2p,n's)ji2p"n's P}

E(p®) - B(p np)

solit une contribution effective & l‘opérateur111, du type al, ol

. (2plzln's)

v (1) 2 0 o oy
= E(psnp) _ E(p6) {2 V§ U (2p,np) + V?[15 R (2p,2p;2p.np) |

6 2
-2 R (2p.2p;2p .np)}

et oi la partie angulaire A vaut :

(p°np s1Illallp’n's 5¢L13) = §(5;5').4(s,0).5(L,0)

. . R s 1
- les autres configurations, donnant une contribution a”rﬁ ) non

;1p511' ou p4ll'; il correspond & ces excitations des

opérateurs effectifs a une, deux ow méme trois particules. Le calcul, & .

nulle, sont du type 1

1'aide du potentiel pagamftrique, des grandeurs radizles 2:30ciées, condui ¥

dans le cas des transitions 3p = 3s et 4p - 4s,a des valeurs
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s ks 1 . . . . s
inférieures a 0,01 na ; la contribution de ces excitations est donc négli-

2

geable, et nous n'en avons pas tenu compte dans nos calculs.

B) ETUDE A L'ORDRE DEUX DFS TRANSITIONS 3p => 3s BT 4p - 4s.

Nous avons spéeialement &tudié i'influence des corrections du
second ordre, sur les forces de raie des transitions 3p = 3s, et sur les
durées de vie des niveaux de la configuration 2p53p, car on dispose dtun
grand nombre de résultats expérimentaux. Nous avons aussi étudié les tran-
sitions 4p = 4s, pour étudier l'évolution des corrections du second ordre,
dans le speetre du Néon I, Dans ce paragraphe, nous donnerons tout d'abord,
la forme pawrticuliére de 1l'opérateur f)1 pour les transitions np - n's;
nous évaluerons ensuite les grandeurs radiales intervenant dans notre Pro-
bléme,; et enfin; nous donnelons les résultats du traitement & l'ordre

deux,

1) Expression de l'opérateur o,

En tenant compte de l'influence des exeitations p6 et p511, nous
cbtenonsg l‘opérateur111, sous forme de combinaison linéaire de différents

opérateurs,

Q< r > = 5uy(s) « 5x,(p) + y (p) + %yz(p) . yT(S)] ¢ (p,9)

2 [x,(0) + %(a) ) #(p) - 6y4() ¥O3) - 2 5,(0) ¥3(p)

£, vs) w f v (a) vT(@) 4 2

+

en wegwoupant dang le premier tesme, la partie des opérateumss YK(11) qui
a méme dépendance angulaire que 1l'opérateur CT(p,s), et en désignant par

K . .
y? (11) la partie complémentaire,
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Pour justifier l'application de la théorie des pertmrbations, au
calcul des probabilités de transition, nous avons calculé l'ordre de gran-

(p”10\G4V)p° 1,0)
deur des coefficients N + €n prenant pour intégrales radia-

1

les celles obtenues par la méthode du potentiel paramétrique., Nous avons
obtenu pour-les poids des différents niveaux des configurations 2p5np,
dans le développement sur une base | SLT > des fonétions d'onde de la confi-

guration ép53p les résultats suivants :

20730 "sg) + 0.003)p° "5 )+ 0i079lp%p "sy) + 0i019]p75p T8 ) 4L L . .

2p53p éLJ) + 0.00016\p54p SLT) + o.oooo4lp55p SLT) + ...

Les mélanges entre niveaux de configurations différentes, sont
peu importants sauf peut-&tre; pour les niveaux J = O de 1la cohfiguration

53p; Nous retrouvons 14, le probléme rencontré dans 1'étude du spectre

2p
énergétique du Néon; dans le cas de 1'étude paramétrique, les mélanges de

configurations ne dépassaient pas 2% .

Nous concluons de ces résultats, que pour 1'étude de la transition
3p » 3s , il est possible de traiter les interactions de configuration, de
fagon effective, Nous avons obtenu des résultats analogues pour la tran-

sition 4p = 458 |,

2) Traitement de la partie radiale,

Les intégrales radiales < r, >, Yy et X, , intervenant dans 1'ex~

pression de l'opérateur:(? , font intervenir des sommes infinies de rapports

du type ; Q}Z ——*1~J£L—l ne différent entre eux, que par le nombre

*
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quantique n, d'un électron. Le potentiel paramétrique, obtenu dans la

premiére partie de notre étude, nous permet de calculer un certain nombre

de rapports, correspondant a n, s:n1 0 et d*étudier leur décroissance
?

en fonction de n,; ceci permet de déterminer le reste de 1la série EER 0 *

1 { %y

En effet, a partir d'un certain rang, ces rapports ont une décroissance

en —l; ; le paramétre a esf tel due % < a <Z% ; 11 est alors possible de

2y

majorer le reste de la série, de la fagon suivante :

7 1 +eo dx 1 —asl
L —— < s e — (_1+n )

R = — =1 -
n=f, o n'ia n.],é ¥ a -1 1,0

Les grandeurs radiales ainsi calculées sont en général petites
devant 1l'intégrale (nl rin'l') intervenant dans 1'approximation d'ordre un.
(Le rapport est en général de quelques pour cent }: Fn nous référant aw
calcul du paramétre GO(2p,3p), nous pouvons penser que notre traitement

sous~estime l'importance des corréctions, et surtout néglige la contribu-

tion du continuum; ce calcul ne nous fournira gu'un ordre de grandeur des

corrections dl'ordre deux.

Une partie des corrections d'ordre deux, consiste & remplacer
. i 1 . ,
l'opérateur (nlirjniir) C( ), intervenant & l'ordre un, par 1'opérateur
1 . .
< r, >'C( ). Pour juger de 1'ordre de grandeur de cette correction, nous
1

pouvons comparer la valeur de l'intégrale ﬁiff =3 <ire >, a la valeur

_ 2 . R
de l'intégrale O obtenue dans un traitement a 1'ordre un. Nous pouvons
aussi définir une intégrale ¥ 2 , tenant compte de toutes les corrections

d'ordre deux en effet, pour une transition np = n's, la régle des sommes :

}?&, (J”C1HJ')2 = 12 permet de définir l'intégrale o 2 par :
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2 a2

22 RE 1y 1 2
-5 L =32 £ QIS e
1 2 !
%J. @let™

Le tableau ci-dessous donne les valeurs obtenues dans l'étude des
transitions 3p 2 35 et 4p s ; pour la transition 3p = 3s la valeur
‘txpérimentale " est gixp = 6.22, avec une incertitude de l'ordre de 10%,
Le traitement a l'ordre deux des variables radiales apporte donc une mo-
dification sensible aux intégrales radiales 02 : nous constatons que le
sens de cette correction est de rapprocher les valeurs de ces intégrales

de celle calculées dans 1'approximation de Coulomb,

2 ?) % 2 2

TAC Oetp “ ‘
3p - 3s 6.60 6.94 7.07 7.44
4p - 4s 37.5 37.47 37.73 39,11

3) Résultats des calculs & 1'ordre deux.

a) Mode de calcul.

Nous avons introduit dans la matrice décrite dans la seconde par-
tie, (11,A,1), les éléments de matrice des opérateurs & deux particules
XK(l) et YK(l) ; nous pouvons ainsi calculer les éléments de matrice ré-
duits de ces opérateurs. en couplage intermédiaire; et, si nous affectons
a4 chacun de ces opérateurs un coefficient égal & la valeur de 1'intégrale
radiale Xy OUYy correspondante, la combinaison linéaire résultante nous
donne les éléments de matrice réduits de l'opérateur.f).1 ¢ en couplage
intermédiaire, Le calcul de cette combinaison linéaire est effectué faci-

lement, gréce a une option particuliére du programme DIAGAC(6).
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Nous ferons ici une remarque : la différence entre les résultats
des calculs effectués & 1l'ordre deux, pour des traitements paraﬁétriques
différents, est dfle uniquement a la modification du couplage intermédiaire,
a 1'intérieur de la configuration considérée; nous avons vu précédem—
ment, quelle é&tait 1'importance du paraméetre p , aussi bien dans l'inter-
prétation des niveaux d'énergie, que dans le calcul & 1lfordre un, des pro-
babilités de transition; nous utiliserons donc, dans notre étude a 1l'ordre
deux, les résultats obtenus aprés introduction du paramétre ¢ dans le trai-

tement paramétrique des configurations 2p5np.

b) Résultats.

Nous avons vu, dans 1'étude a 1'ordre un, que l'on disposgait de
deux types de résultats expérimentaux, concernant principalement 1l'étude
des transitions 3p , 3s, - d'une part des mesures peu précises de proba-
bilités de tramsition relative, d'autre part, des mesures directes de

durée de vie, beaucoup mieux connues -,

Nous donnons dans la derniére colonne du tableau XIII, les valeurs
des probabilités de transition 3p - 3s, obtenues par le traitement effectif
a l'ordre deux, Nous constatons que les corrections du second ordre ont
une influence moindre que celles apportées par liintroduction du paramétre
o , mais que ces corrections ne sont pas négligeables, Les interactions de
configurations lointaines, ont donc des effets cumulatifs relativement
importants, et ces effets sont sans doute sous—-estimés dans notre calecal,
car nous n'avons pas €té en mesure de tenir compte de la contribution du
continuum, Apparemment, le traitement au second ordre appofte une améliora-

(25)

tion, par rapport aux résultats expérimentaux de WIESE ; mais il ne

faut pas oublier, qu'une telle confrontation n'est pas trés significative,




- 75 .-

1'écart quadratique moyen sur les valeurs théoriques étant inférieur a

la précision des résultats expérimentaux.

La derniére colonne du tableau XIV donne les valeurs, calculées a
1'ordre deux, des durées de vie des niveaux de la configuration 2p53p. Les
corrections apportées par 1'ordre deux, au calcul des durées de vie, sont
plus importantes que cellesapportées par le paramétre @ , - pour ces der-
niéres, il apparait un effet de moyenne, qui fait que les durées de vie
sont pew sensibles au couplage utilisé -, L'accord est en général satis-
faisant, compte tenu de la dispersion des valeurs expérimentales, et les
corrections du second ordre rapprochant les résultats théoriques des ré-

sulats expérimentaux. Nous attachons une importance particuliére, & 1a
P D '

durée de vie du niveau 2p9 , (niveau}EpSSP 3D'>); en effet, cette durée
‘ 3

de vie nlest liée qu'a une seule probabilté de transiiion, celle reliant

3

ce niveau au niveau 155;([29535 P, >); cette durée de vie nous permet de

juger de la qualité du traitement du second ordre. Le traitement du second

ordre, apporte une correction non négligeable, les résultats des mesures

31)

trés précises effectuées par CARRINGTON et CORNEY ( sont intermédiair.s

5

entre ceux de nos calculs a l'ordre un et & liordre deux.

ordre 1 ordre 2 expérience

S

2p 17.42 10 s 18,52 107s (18.05 = 0,30)107 s

Nous rendons compte de fagon assez satisfaisante de la valeur observée,
de facon indépendante par ces mémes auteurs et par DRECOMPS (32), pour le
niveau 2p4 . Ceci montre la validité du traitement des grardeurs radiales

et des corrections effectuées au second ordre.
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Bien que les valeurs des intégrales radiales Yy et Xy s interve-
nant dans 1'étude des transitions 4p - 4s, soient plus grandes que les
valeurs correspondantes, pour les transitions 3p - 3s, -~ par exemple,
‘1'intégdrale yo(p) est de 1'ordre du cinquiéme de 1'intégrale (4p|r)4s) -,
1'ordre de grandeur des corrections du second ordre est & peu prés le
méme, que celui des transitions 3p = 3s (Tableauw XVII). Cela est 4l au
fait, que la contribution des configurations paires 2p5np est souvent du
méme ordre de grandeur, mais de signe différent, que celle des configura-
tions impaires 2p5(ns + n'd), D'autres part, il est impossible actuellement
de juger de 1l'importance de ces corrections, car les résultats expérimen-
taux corrgspondants comportent une incertitude encore plus grande que

celle des résultats concernant la transition 3p - 3s,

Avant de conclure, nous ferons la remarque suivante : l'importance
relative des divers ordres de perturbation, est liée & la forme choisie
pour l'expression des forces de raie, Nous avons wvu gque, pour le traite-—
ment au premier ordre des transitions 3p - 3s, les deux opérateurs ? et‘g
conduisent a des résultats & peu prés analogues; mais il serait intéressant
d'étudier la convergence des différents ordres de perturbation pour chacun
de ces deux opérateurs, et de déterminer lequel de ces deux Opératmrs est
le mieux adapté a une telle étude; enfin, nous pouvons remarquer que 1'im-

portance relative des divers ordres de perturbation dépend aussi de la

forme choisie pour le potentiel U(r),
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CONCLUSI ON

e e e e e e g et

Dans cette étude, nous nous sommes particuliérement intéressés aux
méthodes basées sur 1l'hypothése du champ central qui nous ont permis dfin-
terpréter de facon assez satisfaisante le spectre du Néon I, mis & part
les niveaux J = 0 des configurations paires. Nous avons vu, que le trai-
tement strict du premier ordre monocconfigurationnel est insuffisant pour
étudier les configurations de faible énergie du type 2p5np; il faut faire
appel aux interactions de configurations lointaines, et, pour tenir compte

de celles-ci, introduire la correction effective @L(L4+1).

La contribution & l'énergie et au couplage des ordres de pertur-
bation supérieurs & deux,étant négligeable 1l'application de la méthode du
potentiel paramétriqee conduit, malgré la relative complexité du couplage
J - L,a une interprétation satisfaisante du spectre énergétique du Néon.
L'un des principaux intéréts de cette méthode est d'obtenir les fonctions
radiales; par la, il est possible de séparer différents effets ayant méme
dépendance angulaire et de calculer les valeurs de n'importe quelle inté-
grale radiale., Cependant; nous n'avons pas été en mesure de tenir compte,

dans nos calculs, des états du continuum,

Nous aveons pu mettre en évidence, dans le cas particulier des tran-

sitions 3p = 3s et 4p —» 4s, 1'amélioration apportée aux calculs des proba-
bilités de transition par les progrés réalisés récemment dans la théorie
générale des spectres atomiques. A coté de 1'influence sur 1l'énergie et

les fonctions d'onde, des opérateurs effectifs tenant compte des interactions
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de configurations lointaines, nous avons pu &tudier 1'influence des cor-
rections du deuxiéme ordre sur les forces de raie; pour les configurations
les plus basses du spectre du Néon I, 11 n'est pas nécessaire de tenir -
compte explicitement des interactions de configurations proches, mais, par
contre, les interactions de configurations lointaines ont des effets cumu-
latifs non négligeables, Ces effets sont de deux ordres : llinteraction de
configuration lointaines apporte une contribution aux paramétres nz in-
tervenant dans l'approximation du premier ordre, ce qui modifie les valeurs

absolues des forces de raie; de plus, elle introduit des opérateurs a deux

particules modifiant les valeurs relatives des forces de raie,

Ce traitement, sans &tre excessivement complexe, conduit a des
résultats en aussi bon accord que possible avec les wvaleurs expérimentales,
étant donné la précision et la dispersiom de celles-ci; il paraft donc
bien adapté a la détermination des probabilités de transition dans les

spectres simples. Son application & 1'étude des auwtres gaz rares et & la

série isoélectronique du Néon est déja en cours.
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TABLEAU IT.

Etude paramétrigue des configurations 2p538 et 2p54s.

Paramétres 5 5
-1 2p~3s 2p74s
(em™")
A 135046.35 * 0.26 159037.51 * 0.70
G, 743.46 * 0.26 174.68 f 0.58
¢ 2p 517.82 * 0,37 518.86 1 0.41
AR 0,40 0.63
Ag 0.3.10°% e
Etude parawétrique de la configuration 2p53d.

Paramétres 5
2p~3d
(em™)
A 161885.65 + 0,22
F2 16.37 + 0.05
G1 2.99 * 0.05
G3 0.09 + 0.03
\c2p 520.07 + 0.26
AE 0.58

AT —




TABLEAU III.

Etude paramétrique des configurations 2p53p et 2p54:p.

Influence de la correction oLL(L+‘I).

Paramétres 2p53p 2p53p
( Cm"1 ) sans X avec
A 149994.42 t 24.36 149881.50 £ 1,62
F, 166.79 ¥ 5.45 157.21 * 0.20
Go 767.70 £ 14.84 766,30 T 0,43
G, 40.15 X 8.00 37,18 & 0.31
Cz'p 378.51 * 73.56 517.98 ¥ 2,04
Cnp (-9.87 T 46.92) 7,76 11,022
L 31.66 X 0.43
AR 58.79 1.64
Ag 12,1072 11.107°
N 24
A 163112.76 = 36.0 163090.03 * 4.50
F, 45.41 T 3.49 44.45 % 0.58
G 238.61 + 10.03 242,68 X 1.77
G, 15.01 ¥ 6.39 11,93 £ 1.16
Cop 518.01 ¥ 18.69 517.75 ¥ 3.03
L op (2.00 * 22,80 (3.01 * 3.88)
o S S T 7.59 1.26
AE 18.10 4.73
Ag 11.1072 85.107%
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TABLEAU 1V

Absence de corrélation entre les parambires o et P .

-

b 4
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TABLEAY ¥
Neon - Critere Spectroscopique
Couplage LS pur

+ .
+ o20000+01A0 EXP{=~ 1305676 R}

I L LI R T

DERNIERS RESULTATS

ys
Ys
Y=
yn

2P&
150

2P5e3S
3r2
3P0

2P5# 3P
103

ZPLe4S
3F2
ang

Lt wr o

AP0
aFy

2P564P
303

2P5e5S
ap2
aPo

2P5«4D
' 3P0
afy

Rt aaf

36s

2P5e5P
ap3

2P5#55

ar2
1Py

+ +50000+v0)1A] EXP(~ 3447782 R)
62.418 xtlim 13,06011 7422655 3.67494
62.581 x{l)s 13,i1p0l82 7.156980 3,68292
62272 X{l}s 13,05676 7+21039 3.67782
62863 X({Il)a 13,05341 7418987 3,68117
EXPERIENCE calLcuL DIFFERENCE
« 000 +000 «000
1340434789 134090+25D wieoalib}
1348204592 134863.062 w2447}
49459000 14944344469 2154531
1586034070 158800125 24945
159381+939 159372937 e 002
16181125890 161562+687 «51ebF8
1618924309 16146549844 . -42¢535
1628324684 162755375 774309
165830.145 165833453} »30387
18646085309 166605344 18765
164459694637 166995187 =2c2549
147002.008 167034453} =32+4523
1570620230 .167077m§12 =1g5e81l2
167541029 1675314094 294936
1689264627 168933094 woelb?
169707898 169705906 .. 1+95%
ECARY QUADRATIQUE MOYEN = 62269




TABLEAU VI

Eléments de matrice en couplage j-1

Eldmenta de matrice de Q :

( D il 1/2,7 | Q| 975", k!, 1/2,30 )
_ . 1/25 . L J8Yh/21 3 fif2t 3
[3,3* skepic] (3,3 Z.[s L] {1/2 s :}{1/2 e k&{l . L} {v . L}

x(p°Ls 1}alp1r s 1)

ot (p1si]alprt sy

=8(3,3") 0,k') (1,10) §(3,5) 5 &°(p15p17)

L) (1,0 (RIRIN2 [ 01/2 ()12 (1||c"‘n1->{1j2 X f}{i 2 i}
x B (plsplr)

+ $06,0) § (1,1 8(5,30 8,0 (I [ ”’%—(—)K (el o*l 1) (p152'9)

#3@,mE R (P [E [3,3*,1:,1:-]’/2 {‘/2 ! 3} {‘/2 1 3'&

I k dl1 xd
x BpL00p) (p)c™2) (1R o)
+30,17) Z_ 2 [1,] B°(152,0) -Z[_l]" (L, 0?2 B an,)

(appartenant 4 une couche compldte)

Eléments de matrice dej\:

(3,206,123 A 1225010 e ,1/2,0) = 3(5,50) $(3,50) $(2,1) $(ie,k) GIA 1Y

+§11' 8a,av) 8(2,1") 8(35,3") (- )k+k'+;}+J1l-l-1/2 [15 k]1/2{1/2 3 1/%{ :}[31;:&1)(214-3

Eléwents de matrice de V ¢

(23,1,%,1/2,7 | V] 2730, 10,k,1/2,3%) = §(3,37) §lac,ker) $(1,1) 3(5,3') (@ iviLy)




Comparaison des

TABLEAU VII.

valeurs des intégrales.

Intégrale Valeur paramétrigue Valeur champ central
F,(2p,3p) § 157.2 ; 150.9
G, (2p,3p) 766,73 1458.1
G,(2p,3p) 37.2 | 51.3
tj’29(2p53p) 518.0 515.2
Eo : 7.8 i 9.9
F,(2p,4p) | 44.5 | 44.2
G,(2p,4p) 242.7 § 463.1
G,(2p,4p) , 11.9 16.6 |
tgp(2p54p) 517.7 | 515.2 |
C4p 3.0 % 3. i
G, (2p,3s) 743.5 952.73 %
rjgp(?_p%s) 517.8 515.2 |
G, (2p,4s) 174.7 ' 220.5
Czp(2p54s) 518.9 , 515.2 |
P,(2p,34) 16.4 18.4
G, (2p,3a) 3.0 5.1
G3(2p,3d) 0.1 0.2
1—;2p(2p53d) 520. 1 515.2

0.0 0.02

C 34




TABLEAU VIII

Etude du paramdtire 01(21)5 nl)

Diagramme représentant 1l'opérateur 8:

A A
o .r-‘\l
Influence des excitations ?.ps ntl'
J\v F N F.. 8 ¥,
p 1 P
l--ﬂl'.K- -— K -
' !
Pﬂk ~” DN y
: KX K
nnnnnnn S T
PJ\ hl PA ;f

Influence des excitations 2p4 l1

4

P

A

3

F-—_‘-”’.

K

po v - - 4

=

1

Jb /
P.
ot B -K- L
L 4
1;
K
P
A 4




TABLFAU IX,

Calcul du paramétre @ a l'crdre deux,

Fxcitations 2p5n'1':

E(n'l')1- F(nl) 3— [61(1+1)(21+1)]"1/2 x

Fo B (prLip,2") R (p25010) (oleNlp) (olc™ [lp) (ane¥jiae) (2t l1) «
K K'1 ] (K K'1
! {1 1 1'§ {1 1 1}
%%. R(p131'p) RK?(Pl;l'p)(PHGKHl‘)(lHCKHP)(pHQK'Hl')(1HCK‘HP) x

K K1 X X1
11 1} 11 1}

Fxeitations 2P411l2i

! 2 [61(141) (2141 ~1/2

E(1112) - E{nl) 2
& ®(eLi11,) B (p151,1,) (ol ) alleMlin,) (ole™ [12,) (¥ [2,) x
+ {K K" } {K X't }
11 12 11 l1
Lo 11,00 B (0152,1) (alI611,) (1ll6Bin, ) (olle™ 12,) (2t e, )

XK'
{K K1 E (K K'1ﬂ

1
111, (111,




TABLEAD X

Calcul de la contribution de l'ordre 2 au paramétre GP(2p,5p)

Excitations p511 H

- K(o1s LY Ku a2 ¢y §cXlo)2
E;é‘;'!:'i:';s'l' {é 3] B (plspl,) B (olilyp) (2 1€ Hp)” (1, 0C7 )
' +§(11,1) R°(p1;11p) [(:1.1 jot11) + 4 R°(Pl_=pl1ﬂ}

l A
1 . 1 14 1, 6 1 1 o
"""" S I s S .
pt...‘é_.& 1’_&0__} 1 p__xfo__l’
A T‘ Plr A P i »

B (p1511,) B(p252,1) (RN )? (o {o* I2,)?
#8120, [elu']2,) + 4 RGmn, )] g

:3\ N A L
p P
\ N ~ ¥ 8
1 1, 1 1, 1 1, 1
K K0
pss oumw am o e wep i — i - e~ - -
F 3 A ~
) 1 p b P 1 P
3
Excitations p41112 H
T K K X 2
- D B G Gl tele iy
BT 9[k]
1
1 Ly
Mg | 2
J .
Excitstions 1, p’l, P 2 2

2.

:
- 1 Z 1B (p ;139) R (ply i15P) pw-‘-- 14
n 5 © o8 1fha,)? b LR




TABLEAU XI.
Tnfluence de la correction X(I+1)L sur (3pl C1ll 3s) et

(apll 1l 4s).

!

Transition 3p-—3s dp-—ads i
sans o avec®™ sans oL avecdo
Py - &g 1.5275 1.5275 || 1.5275 1.5275
Py - Sg 0.7045 0.7212 | 0.7407 0.7101
Py - S, | 1.0576 1.0088 | 1.0539 1.0714
Pg ~ 8o 0.2276 0.3589 || 0.0849 0.1206
Pg - sg 0.6664 0.9138 || 1.0437 1.0679
Pg - 84 0.2103 0.3545 | 0.7121 0.6791
Pg - s | 1.0855 0.8402 | 0.2652 0.2549
D4 - S5 0.8522 0.5580 || 0.1696 0.1481
Dy - 84 0.7099 0.7234 | 0.2208 0.2400
Dy -sp | 0.6607 0.9121 || 1.2606 1.2598
Pio- 55 | 0.7919 0.8101 | 0.8774 0.8779
P10~ 84 0.5324 0.5180 § 0.4313 0.4301
Pio--s3 | 0,0861 0.0647 || 0.1338 0.1343
PYo- 83 | 0.2864 0.2670 || 0.1619 0.1620

Pp- 85 | 0.2686 0.3361 | 0.4005 0.4009 |
P~ 84 |  0.7390 0.7911 || 0.8996 0.9003
P7- sp | 0.0514 0.2183 || 0.1130 0.1276
Po- &3 | 0.6157 0.4622 || 0.1329 0.1117
D5~ 85 0.3081 0.2292 i 0.0638 0.0501
P5- 84 | 0.2864 0.1008 | 0.0148 0.0091
Pg=- sp | 0.7297 0.6993 || 0.5968 0.6035
P5- 53 0.5390 0.6695 fi 0.7997 0.7957
Po- &5 | 0.4536 0.4223 | 0,2564 0.2569
Po- s4 | 0.2974 0.3094 1§ 0.0674 0.0666
Po- so 0.6763 0.6776 ||0.7830 0.7755
Po- s3 0.4984 0.5166 ||0.5627 0.5728
Pz - 8 0.5726 0.5751 {{0.5614 0.5597
P3- sp 0.0742 0.0514 1 0.1349 0.1416
Pq- 8y 0.0742 0.0514 || 0.1349 0.1416
Pq- s 0.5726 0.5751 ||0.5614 0.5597




TABLEAU XTIT.

Valeurs des intégrales radiales 02.

Transition o ip O‘ic
38 - 3p T.44 6€.60
4s - 3p 6.69 . 6.05
4s -~ 4p % 39.11 g 37.5
55 - 4p . 35.73 . 33.8
5s - 5D i 122.84 1211
6s - 5p 112,18 i 106.
6s - 5p 296.68 L 295,
7s - 6p 270,21 275.
3p - 34 2.66 2,39
4p -~ 3d .5.63 ' 6.01
4p ~ 44 8.63 T.47
5p = 4d 24,47 26.5
5p - 54 20.87 16.5
6p - 54 67.69 84.1
6p - 64 42.58 29.5




Probabilités de

TABLEAU XIII.

transition 2p53p - 2p53s ( x 10

6 5-1)

£

Transition Calculées Observées\es)
Ordre 1 Ordre 2
Bans o Avec o Sij

2p9 - 135 57.39 57.39 50.71 $3.93% 43,3
2pg - 154 17.64 18.49 16.00 17,50 13.6
2pg - 1s, 36.68 33.38 30.46 39,96 23,2
2pgy = 13, 1.27 3.15 3.49 2,35 3.65
2pg ~ 15S 17.31 32,55 26,48 £9.38 21.6
2pg - 13, 1.59 4.53 3.88 2,24 5, 07
2pg - 1s, 31.99 19.16 19.84 19.66 19,0 §
SIRRLEN 31.23 13.39 10,20 11.67 10,3
2p4 - 15; 20,10 20. 87 16.72 18.62 16,9
2p4 - 152 13.10 24,96 24.00 24,67 23,8
2p10- 155 27.16 28.42 30.30 28,51 19,2
2p10 154 11.24 10. 64 12.04 10,91 .77
2p 5~ 15, 0.21 0.12. 0.17 0.13 S
2p10 153 3.00 2.61 3.1 2.72 .92
2p7 - 155 4.52 7.08 5.90 6.46 7.77
2p7 - 154 31.64 36.26 31.85 34.04 27.9
2p7 - 152 0,11 2.07 2,20 2.15 e
2p7 - 153 20.48 11,54 10,18 11.06 12.8
2p5-w 155 6.70 3.71 2.85 3.25 4,33
2p5 - 154 5.48 0.68 0.55 0,62 3.27
2p5 - 1s, 26.47 24,31 23,64 24.12 23.4
2p5 - 153 17.78 27.43 23.22 25.25 22.3
2p, - 155 15.23 13.20 9.84 11.43 12.8
2p, - 154 6.07 6.58 5.15 5.75 6.27
2p2 - 152 23.93 24,02 22,55 23.41 25,1
2p, — 18, 15.98 17.17 14,06 15.52 16,0
2p3 - 154 66.02 66.59 52.97 59.74 61.7
2py = 1s, 0.84 0.40 0,38 0.30 —————
2p1 - 134 1.57 .75 - 0.47 0.87 mr———
2p, = 1s, 73.82 74.45 54,98 72.40 Tie®




TABLEAU

Xav,

Durées de vie des niveaux 2p53p (x 1072 s)
_ Ordre 1 Ordre 2
Niveaux Sans © Avec © Si'j

2p, 13.26 13,30 L 18.04 13.65

2p, 16,34 16.40 g 19,38 17.82

2p, 14.96 | 1493 | 18.74 16.66

2p, 15,52 16.89 L 19,64 18.19

2pg 17.72 % 17.81 E 19.89 18.78

2p, 19.65 17.78 E 19.92 18.77

2p,, 17.62 17.56 L 19.95 18, 62

2pg 17.99 18,18 20,02 19.05

2pg 17.42 17.42 19,72 18.52

2p,, 24,04 23.93 21.92 23,65

Niveaux Valeurs observées
24 27 | 28 29 30 31 32

2p, 14,7£0.5 | 14.4%0.3 é14.i1. 14.8%0,15 14.45
2p, 16.8%1.4 | 18,80,3 .20.i1.6 --------- 19.75.
2p, 23;3%4.8 i 17,6%t0,2 ;18,i1,3 28,2%0.85{ 25.4
2p, 22 ,4+4.4 | 19.1%0.3 §24.i1.5 ————————— 26.25 117.05%0.45
2p 18,9%1.7 | 19.9+0.4 523.i1.5 --------- 18.7
2p, 22.081.9 | 19.7£0.2 | 21.%1.4 | 22.0:0.6 | 28.9
2p,, 20,3%1.6 | 19.9%0.4 222.i1.3 -------- 20.2
2pg 24.3£2.0 | 19.8t0.2§ 25.%1.4 | 28.4%1.2 27.8
2p, 22.5%1.9 19.4io.6§ 24.%1,5 1 19.5%1.6 30.5 {18.05%£0,30
2P, 4 27.4%2.9 24.840.4 | 26.41,5 | ——mmm—=m | 43.




TABLEAU XV

Calcul du terme {a)

(a) = *ZP.“—NP P-:a; o5 Pg O P SRR Y LM ETRNPUCR L et 1p)
- PR SRR L BN Lol EWIEH EXRBY)
uPSgGT K
< (_)K+1+1+11-0-$-e. P ‘ 13 17 ‘o
Y LY B P Ayl
‘e
¢
+ -—1.!.0...4
R g % 55,8 & 1
Or (=)"1 +“§"_-1+ 1O _ 4 Aox |
% gt % 8
=6(5,0) % {K,l 11§ ) Ly
;_ []l‘lt + _,?K -:____,_.__
1,0 1
o p
| zL
pepms: 2. (1t sl =32 {:-5%1(‘;)(1:9).0(;)(11’)1‘3
ApLy S LT et
1 11,0 lf"

CEERLPINE (3 DIC Ly SRR L CORESL TR ER
Znf iy 2 P oGeanl




TABLEAU XVI

Graphes correspondant anx termes (b),{c),(d).

€
L
S

(O) +~-‘vf—1.30_..4
1 "11 _
5-x.f
M

11 1
-Z [t]{1 K i"} IO L {u(“(pv).u“"up)}‘;’
B E’O 1

k
= 2 §(K,0) S(.l,l,) [1?]’/2 (_1]"/2 :P ‘!"9'4_"




TABIEAU XVII

3

Probabilités de transition 2p54p > 2p74s ( x 10 )
Transi tion Ordre 1 Ordre 2
Sans Avec ¢ S’ij
3p§ - 255 59,95 59.95 56,60 57.72
398 . 355 20,71 19,03 17.40 18,16
3pg ~ 254 36.31 37,53 37.65 37.35
Ipg ~ 2z, 0.13 0,26 0.29 0,33
3pg - 2"5 45,24 47,37 40,63 44 .45
3p6 - 954 18.41 16.74 15.71 16.48
3p6 - 252 1.44 133 1.83 1.45
3p, - 2sg 1,82 1,39 0.90 1.20
334 - 254 2,75 3.25 2,27 2,63
3p4 - 252 55.05 54.99 53.30 54,24
3p10A 2s5 36,65 36,69 40.40 36,35
3p10~ aq4 7.60 7+56 9.22 7.71
3p10w 23, 0.38 0,38 0.72 0.40
3p10w 253 0.64 0,62 1,07 0.67
3p, ~ 2s¢ 10,91 10,93 9.49 10.29
QT' o 47.74 47,81 45.41 46,70
BP; -~ 2s, 5,43 0.54 0.76 0.63
3p7 - 353 0, 67 0,47 00. 61 0.49
3pg - 2sg 0.42 0,26 0,17 0,22
3p5 - 254 0, 02 C, 01 0. 01 0.00
3P5 -~ 252 19.77 20,21 20, 19.99
3p5 - 253 39.65 39,26 36,24 37.56
3p2 - 255 6.94 6.96 4,51 6,07
3p2 - 254 | 0.43 0,42 0.29 0,31
3P2 - 2s, ' 35.27 34,60 33,55 33.92
3P2 - 253 20,34 21,07 19.00 20,00
3p3 - 234 73.18 72.74 57.92 63,15
3P3 - 252 2,50 2,76 3.12 E 3.50
?p1 - 954 7.16 791 6,30 i 4,05
3p, ~ @s, 80.36 79.87 90,22 | 63,22
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