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氢原子几率径向分布

函数曲线的计算机分析
‘

李健美 师少民 ” 李 峰 肖 飞

�郑州工学院化工系�

摘 要� 本文指出了氮原子几率径向分布曲线的不统一之处
，

并应用结构化学原理通过

计算机分析修正了某些不妥的 曲线图
�

关键词� 计算机分析
，

径向分布函扎 极值
，

边界值
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问题所在

对于氢原子和类氢离子
，
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����称几率径向分布函数
，

����一� 图称几率径向分布曲线
，

此图在讨论钻穿效应时有重

要作用
。

当前氢原子某些几率径向分布曲线画法不统一
，

列举如下儿种
。

�
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� 曲线的边界值不同

� � 只 �二 �� �� � �六
线广

，�山图 � 划 牡 吮分布曲线 图 � ��径向广布曲线
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‘�弓分布曲线 图 � ��径向分布曲线

图 �〔 ’〕 〔 ’ 〕 图 ��’ 〕 同为 ��径向分布曲线
。
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显然两图所示的边界值不同
。

� 曲线的极值不同
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以上可以看出同是 �� 曲线或同是 ��曲线
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其中的极值表示并不 致
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各文献中纵横坐标的符号不同
，

本文图 �一图 �� 均按引用文献所用符号
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图 � ��径向分布曲线 图 �� ��
，

��径向分布曲线

图 �〔 ’ 〕 中 �� 曲线的最大峰值小于 ��与 �� 曲线的最大峰值
，

说明 �相同 � 不同时最

大峰值并不是呈规律的递增或递减
。

而图 � 〔 �〕 、

图 � 〔 �， 中 ��
、

�� 曲线的最大峰值接

近
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图 �� 〔 ” 中 �� 曲线的最大峰值远小于 �� 最大峰值
，

综合图 �
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�
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说明 �� 曲线

的最大峰值低于 �� 的最大峰值
，

此与图 �相矛盾
。

究竟那些图合理
，

下面应用结构化学原理
，

通过计算机分析给出结论
。

� 氢原子几率径向分布函数极值和边界值的计算机求解

采用变数分离法将���式含三个变量的偏微分方程化为三个分别只含一个变量的常微
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，

计算结果列于表 �， 计算机绘制的氢原子几率径向分布曲线如图
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计算机绘制的氢原子儿率径向分布曲线

� 结果分析与曲线的修正

根据表 �中的极值和边界值作如下讨论
。
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，
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，
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曲线极小值
��� ���� ��

小峰极大值
���
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�� ��一， ��
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据此 ��曲线应如图 �
，

同理 ��曲线应如图 �
�

亦即图 ��中的曲线���和���
�

��� �相同
， � 不同时的曲线
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�
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说明 �相同
， � 不同时

， � 越大最大峰值越小 因此 ��
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、
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�� 曲线应为图 巧 中

的曲线���
，

而图 �是不合理的
。
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