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犜２分子犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的势能函数

张霭云，周玲玲，谢安东

（井冈山大学 物理系，江西 吉安 ３４３００９）

摘要：使用犛犃犆／犛犃犆－犆犐和犇９５＋＋，６－３１１＋＋犵及犮犮－犘犞犜犣基组，分别对犜２分子的基态

犡１Σ＋犵、第２激发态犅
１Σ＋狌 和第３简并激发态犆

１Π狌的平衡结构和谐振频率进行优化计算．对所有计算结果进行

比较，得出犮犮－犘犞犜犣基组为最优基组．运用犮犮－犘犞犜犣基组和犛犃犆方法对基态犡１Σ＋犵，犛犃犆－犆犐方法对激发态

犅１Σ＋狌 和犆
Π
狌进行单点能扫描计算，并用正规方程组拟合犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲函数，得到相应电子态的势能函数解析

式，由得到的势能函数计算了与犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌 和犆

１Π狌态相对应的光谱常数，结果与实验数据吻合．
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势能函数既是分子的几何与电子结构的完全

描述［１～３］，又是研究分子反应动力学的关键［４～６］．

双原子分子势能函数是构造多原子分子全空间势

能函数的基础［７～９］，因此，理论计算导出双原子分

子基态与低激发态的势能函数是较重要的研究课

题．氢及其同位素不仅资源丰富，内部蕴藏能量大，

产物清洁、不污染环境，而且可储、可输、转换及使

用方便，是人类当今及以后的通用燃料和理想能

源．氚是一种具有强烈放射性的气体，极难单独保

存，为便于保存和使用，可使氚与氧化合构成氚水．

要得出氚水分子的势能函数与相关动力学参数，首

先需要对犜２分子的结构与性质进行理论研究，尽

管犜２分子的结构参数与光谱数据有实验与理论研

究结果［１０～１３］，但研究犜２分子基态和激发态的势

能函数，未见文献报道．

犌犪狌狊狊犻犪狀０３提出了计算基态及激发态势能函

数的一种新方法：犛犃犆／犛犃犆－犆犐（犛狔犿犿犲狋狉狔

犃犱犪狆狋犲犱犆犾狌狊狋犲狉／犛狔犿犿犲狋狉狔犃犱犪狆狋犲犱犆犾狌狊狋犲狉－犆狅狀

犳犻犵狌狉犪狋犻狅狀犐狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀），本文在简要推导犜２分子各

电子态的离解极限后，利用这一方法计算并讨论

犇９５＋＋，６－３１１＋＋犵和犮犮－犘犞犜犣基

组对犜２分子基态犡
１Σ＋犵、第２激发态犅

１Σ＋狌 和第３

简并激发态犆１Π狌的平衡几何和谐振频率的影响，

使用优选出的犮犮－犘犞犜犣基组，用犛犃犆方法对基

态、犛犃犆－犆犐方法对激发态进行单点能扫描计算，

用正规方程组拟合犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲函数，得到３个

电子态的势能函数解析式，并与文献报道的光谱实

验结果［１３］进行对比．结果表明，利用犛犃犆／犛犃犆－

犆犐方法获得的犜２分子基态与低激发态势能函数，

结果较好．

１ 犜２分子的电子态与离解极限

犜２分子为同核双原子分子，属犇∞犺群．要获得

其基态（犡１Σ＋犵）、第２激发态（犅
１Σ＋狌）和第３简并激

发态（犆１Π狌）的正确势能函数，必须确定其合理的离

解极限．

犜原子的基态电子状态
［１４］为２犛犵，属犛犗（３）群，

当２个基态犜原子反应生成犜２分子时，犜原子的

对称性降低，犛犗（３）群的不可约表示分解为犇∞犺群

的不可约表示：２犛犵→
２∑＋犵，通过对组合犜（

２犛犵）＋

犜（２犛犵）的直积和约化：
２∑＋犵

２∑＋犵→
１∑＋犵

３∑＋犵，

容易看出最后结果中含有犜２分子的
１∑＋犵，因此２

个基态犜原子的组合是可以得到１∑＋犵 态的犜２分
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子的．根据微观过程的可逆性原理
［１５，１６］，这一过程

的逆过程，即下述过程为其可能的离解极限之一

犜２（
１∑＋犵）→犜（

２（犛犵）＋犜（
２（犛犵）． （１）

当２个犜原子都处于２犘狌激发态时，同理，由

于２犘狌可以分解为犇∞犺群的
２∑＋犵 

２∏狌，而组合

犜（２犘狌）＋犜（
２犘狌）经直积和约化后（

２∑＋犵
２∏狌）

（２∑＋犵
２∏狌）→

１∑＋犵（２）
１∑－狌

１∏犵
１∏狌

１Δ犵

３∑＋狌（２）
３∏－狌

３∏犵
３Δ狌，既含有

１∑＋犵，又含

有１∏狌，因此根据微观过程的可逆性原理，下述离

解极限是可能的：

犜２（
１∑＋犵）→犜（

２犘狌）＋犜（
２犘狌）， （２）

犜２（
２∏狌）→犜（

２（犘狌）＋犜（
２犘狌）． （３）

不过，对于通道（２），由于所生成的犜原子都

是处于２犘狌激发态的，因此其离解能肯定高于生成

原子都处于基态的通道（１）．所以，根据分子反应静

力学的最优能量过程原则［１６］，通道（１）较通道（２）

为最优过程．

当１个犜原子处于基电子态２犛犵、另１个犜原

子处于激发电子态２犘狌时，基于同一道理，由于
２犛犵

→２∑＋犵，
２犘狌→

２∑＋狌 
２∏狌，又由于组合犜（

２犛犵）＋

犜（２犘狌）经过直积和约化后
２∑＋犵（

２∑＋狌
２∏狌）→

１∑＋狌
３∑＋犵

１∏犵
３∏犵，其中既含有

１∑＋狌，又含

有１∏狌，因此根据微观过程的可逆性原理，下述离

解极限是可能的：

犜２（
１∑＋狌）→犜（

２犛犵）＋犜（
２犘狌）， （４）

犜２（
１∏狌）→犜（

２犛犵）＋犜（
２犘狌）． （５）

对于通道（３），由于所生成的犜原子都是处

于２犘狌激发态的，因此其离解能肯定高于生成原子

１个处于基态、１个处于激发态的通道（５）．所以，根

据分子反应静力学的最优能量过程原则，通道（５）

较通道（３）为最优过程．

综上所述，犜２分子的３个电子状态的合理离

解极限为

犜２（犡
１∑＋犵）→犜（

２犛犵）＋犜（
２犛犵）， （６）

犜２（犅
１∑＋狌）→犜（

２犛犵）＋犜（
２犘狌）， （７）

犜２（犆
１∏狌）→犜（

２犛犵）＋犜（
２犘狌）． （８）

２ 结果与分析

２．１ 基组的优选 众所周知，利用犌犪狌狊狊犻犪狀０３程

序进行能量计算，即使采用同一计算方法，不同的

基组对基态及激发态的能量计算结果仍有较大影

响．本文选用犇９５＋＋，６－３１１＋＋犵和犮犮

－犘犞犜犣３个基组，犛犃犆与犛犃犆－犆犐方法，分别对

犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态进行几何优化和

频率计算，表１列出所有计算结果与实验值．由表

１知，犮犮－犘犞犜犣基组计算得到的结构参数、谐振频

率最为接近实验值．因此，使用犮犮－犘犞犜犣基组对

犜２分子的基态及激发态进行单点能扫描，以得到

势能函数解析式与多个光谱数据．

２．２ 理论计算拟合犜２分子的势能函数 分别在

犛犃犆／犮犮－犘犞犜犣与犛犃犆－犆犐／犮犮－犘犞犜犣水平上对

基态及激发态进行单点能扫描计算．扫描计算过程

中使用的各种参数，除２个犜原子的核间距在不

断改变外，其它与结构优化时保持严格一致．得到

犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌 和犆

１Π狌态的一系列单点势能值后，用

正规方程组将其拟合为如下形式的犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉

犫犻犲函数
［１５］

犞＝－犇犲（１＋犪１ρ＋犪２ρ
２＋犪３ρ

３）·

犲狓狆（－犪１ρ）， （９）

式（９）中，ρ＝狉－狉犲，狉和狉犲分别为核间距和平衡

核间距；犇犲，犪１，犪２及犪３为拟合系数，拟合结果列

入表２中．

表１ 犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的优化计算结果和实验结果

犜犪犫．１犈狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪狀犱狅狆狋犻犿犻狕犪狋犻狅狀犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狊狅犳犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋犪狋犲狊犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌犪狀犱犆

１Π狌狅犳犜２犿狅犾犲犮狌犾犲

基组
犡１Σ＋犵 犅１Σ＋狌 犆１Π狌

犜０／犲犞 犚犲／狀犿 ω犲／犮犿
－１ 犜０／犲犞 犚犲／狀犿 ω犲／犮犿

－１ 犜０／犲犞 犚犲／狀犿 ω犲／犮犿
－１

犇９５＋＋ ０．０ ０．０７４１ ２６１２．４ １０．３５９３ ０．１１３２ １０５５．５ １３．１５８２ ０．０８３９ ３３２４．９

６－３１１＋＋犵 ０．０ ０．０７４３ ２５６４．０ １０．１２４２ ０．１１５７ １０８４．９ １２．８８８２ ０．０９３９ ２５８６．７

犮犮－犘犞犜犣 ０．０ ０．０７４３ ２５８２．３ １０．４０７３ ０．１３７２ ８０７．７ １１．８８３１ ０．１０２９ １５０９．４

实验值［１３］ ０．０ ０．０７４１ ２５４６．５ １１．３６９０ ０．１２９０ ７８７．３ １２．４１５５ ０．１０１１ １４５４．２

犪犜犲犻狊犃犱犻犪犫犪狋犻犮犲狓犮犻狋犪狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔
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表２ 犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势能函数

犜犪犫．２犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲狆狅狋犲狀狋犻犪犾犳狌狀犮狋犻狅狀狊狅犳犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋犪狋犲狊犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌犪狀犱犆

１Π狌狅犳犜２犿狅犾犲犮狌犾犲

状态 方法 犇犲／犲犞 犪１／狀犿
－１ 犪２／狀犿

－２ 犪３／狀犿
－３

犳２／

（犪犑·狀犿－２）

犳３／

（犪犑·狀犿－３）

犳４／

（犪犑·狀犿－４）

犡１Σ＋犵 犛犃犆 ４．７１７８ ３８．７００ ２９０．２９ ４６５０．０ ６９３．２２ －５７７５９．５ ４４０７３４４

实验值［１３］ ４．７４７６ ３９．１５７ ３８７．６２ ３３６０．４ ５７６．１５ －３７４０１．６ ２３４６０８５

犅１Σ＋狌 犛犃犆－犆犐 ３．６８４３ ２０．０９７ １９６．２１ １２２０．５ ４５．８１０ －３３６７．２ ２１８９５３

实验值［１３］ ３．５８１２ ２２．２３２ ２９９．５６ １１１５．５ ５５．０７１ －２０５５．１ １０００９６

犆１Π狌 犛犃犆－犆犐 ２．１２８０ ４５．１２０ ６２４．５２ ３５７７．５ ２６８．２６ －１２３１２．４ ３５８４１５

实验值［１３］ ２．５３９３ ４７．６３６ ７４１．７７ ２６８７．６ １８７．８９ －９７１６．６ ４２６３６５

图１示出犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态

的势能曲线．其中，实线为正规方程组拟合得到的

犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势能函数线，圆圈线为单点能扫描

结果．由图１及表２显见：能量扫描得到的犡１Σ＋犵，

犅１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的离解能，与拟合得到的结果基

本一致，其它位置处的点、线之间也符合得好．这说

明，拟合出的 犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲函数确实能正确表

达犜２分子的基态犡
１Σ＋犵 和犅

１Σ＋狌，犆
１Π狌２个激发态

的势能函数．图１所示的势能曲线对应分子稳定平

衡结构的极小点，说明犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和

犆１Π狌态能稳定存在，离解能越大，稳定性愈高，犜２

分子３个电子态犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌，犆

１Π狌的稳定性依次

减小．

显然，从图１可明显看出，这２个激发态的势

能曲线在离解极限处是趋于重合的．这也与离解通

道（７）、（８）相同相吻合．

为进一步分析讨论，本文利用（１０）～（１２）的力

常数与 犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势能函数中的拟合参数

犪１，犪２及犪３间的关系
［１５］，计算了犜２分子的二阶、

三阶及四阶力常数，计算结果列在表２中．

犳２＝犇犲（犪
２
１－２犪２）， （１０）

犳３＝－６犇犲犪３－犪１犪２＋
１
２
犪（ ）３１ ， （１１）

犳４＝犇犲（３犪
４
１－１２犪

２
１犪２＋２４犪１犪３）． （１２）

根据上面计算得到的二阶、三阶和四阶力常

数，使用文献［１７］给出的方法及公式（１３）～

（１５）
［１５］计算得到犜２分子犡

１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌 和犆

１Π狌的

光谱常数，计算结果见表３．

犅犲＝
犺

８π２犮μ犚
２
犲

， （１３）

α犲＝－
６犅２犲
ω犲
１＋
犳３犚犲
３犳

（ ）
２

， （１４）

ω犲χ犲＝
犅犲
８
－
犳４犚

２
犲

犳２
＋１５１＋

ω犲α犲
６犅（ ）［ ］２

犲
．（１５）

式中，μ为单个分子的约化质量；犚犲为平衡核间

距；ω犲为谐振频率；χ犲为非谐振动因子；犮为真空

中的光速；犅犲，α犲为刚性和非刚性转动因子．

表３ 犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的光谱常数

犜犪犫．３犛狆犲犮狋狉狅狊犮狅狆狔犮狅狀狊狋犪狀狋狊狅犳犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋犪狋犲狊犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌犪狀犱犆

１Π狌狅犳犜２犿狅犾犲犮狌犾犲

状态 方法 ω犲／犮犿
－１ ω犲χ犲／犮犿

－１ 犅犲／犮犿
－１ α犲／犮犿

－１ 犚犲／狀犿 犇犲／犲犞

犡１∑＋犵 犛犃犆 ２７９３．２ ７２．８４ ２０．２６６ ０．９３７６ ０．０７４３ ４．７１７８

实验值［１３］ ２５４６．５ ４１．２３ ２０．３３５ ０．５８８７ ０．０７４１ ４．７４７６

犅１Σ＋狌 犛犃犆－犆犐 ３７７．７ ２．０４ ６．７１８ ０．１３２９ ０．１３７２ ３．６８４３

实验值［１３］ ７８７．３ ７．０１ ６．７１６ ０．２０７６ ０．１２９０ ３．５８１２

犆１Π狌 犛犃犆－犆犐 １７３７．６ ３０．３９ １０．９３７ ０．２２５８ ０．１０３１ ２．１２８０

实验值［１３］ １４５４．２ ３０．５２ １０．９３１ ０．３６５９ ０．１０１１ ２．５３９３

７７１第２期 张霭云等：犜２分子犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌


态的势能函数



２．３ 光谱实验数据拟合犜２分子的势能函数

由犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态的实验

光谱常数［１３］犚犲，犅犲，α犲，ω犲，ω犲χ犲（见表３）可以求出

与之相对应的 犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势能函数．利用

（１６）～（１８）光谱常数与力常数之间的关系式
［１５］，

计算出与之相对应的二阶、三阶和四阶力常数，计

算结果列入表２中．

犳２＝４π
２ω２犲μ犮

２， （１６）

犳３＝－
３犳２
犚犲
１＋
ω犲α犲
６犅（ ）２

犲

， （１７）

犳４＝
犳２
犚２犲
１５１＋

α犲ω犲
６犅（ ）２

犲

２

－
８ω犲χ犲
犅［ ］
犲

． （１８）

图１ 犜２分子的基态、第２激发态及第３简并激发态

的势能曲线

犉犻犵．１犘狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔犮狌狉狏犲狊狅犳狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲，狋犺犲

狊犲犮狅狀犱犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲犪狀犱狋犺犲狋犺犻狉犱犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狅犳

犜２犿狅犾犲犮狌犾犲

求出二阶、三阶和四阶力常数后，再根据式

（１９）～（２１）
［１５］，求出犜２分子的犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势

能函数的系数犪１，犪２及犪３，计算结果列入表２中．

犇犲犪
４
１－６犳２犪

２
１－４犳３犪１－犳４＝０， （１９）

犪２＝
１
２
犪２１－

犳２
犇（ ）
犲

， （２０）

犪３＝犪１犪２－
犪３１
３
－
犳３
６犇犲

． （２１）

图２给出犜２分子的犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌态

的光谱实验数据拟合的犕－犛曲线．同时也给出单

点能扫描计算结果．由图２显见，犡１Σ＋犵，犅
１Σ＋狌 和

犆１Π狌态的势能计算值与实验结果吻合较好，尤其

是基态吻合甚好．说明在犛犃犆／犮犮－犘犞犜犣上研究

犜２分子基态，在犛犃犆－犆犐／犮犮－犘犞犜犣水平上研究

犜２分子激发态是可行的．

图２ 犜２的分子基态、第２激发态及第３简并激发态

的光谱实验数据与计算结果的比较

犉犻犵．２犜犺犲犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾犪狀犱犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狊狆犲犮狋狉狌犿狅犳狋犺犲

犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲，狋犺犲狊犲犮狅狀犱犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲犪狀犱狋犺犲狋犺犻狉犱

犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狅犳犜２犿狅犾犲犮狌犾犲

３ 结 论

利用原子分子反应静力学的原理，首次导出

犜２分子基态犡
１Σ＋犵 和激发态犅

１Σ＋狌 与犆
１Π狌的离解

极限，分别用犛犃犆和犛犃犆－犆犐方法对基态和激发

态进行平衡几何优化和谐振频率计算，并使用优选

出的犮犮－犘犞犜犣基组进行单点能扫描计算，由此拟

合出 犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势能函数解析式，理论计算

值与实验结果吻合较好．说明 犕狌狉狉犲犾犾－犛狅狉犫犻犲势

能函数能正确表达犜２分子基态犡
１Σ＋犵 和激发态

犅１Σ＋狌 与犆
１Π狌的势能值与距离之间的依赖关系．

对进一步研究氚水分子的结构与性质具有参考价

值．
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１Σ＋狌犪狀犱犆

１Π狌狅犳犿狅犾犲犮狌犾犲犜２

犣犎犃犖犌犃犻狔狌狀，犣犎犗犝犔犻狀犵犾犻狀犵，犡犐犈犃狀犱狅狀犵
（犇犲狆犪狉狋犿犲狀狋狅犳犘犺狔狊犻犮狊，犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔狅犳犑犻狀犵犵犪狀犵狊犺犪狀，犑犻’犪狀３４３００９，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：犜犺犲犲狀犲狉犵犻犲狊，犲狇狌犻犾犻犫狉犻狌犿犵犲狅犿犲狋狉犻犲狊犪狀犱犺犪狉犿狅狀犻犮犳狉犲狇狌犲狀犮犻犲狊狅犳狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲犡１Σ＋犵，狋犺犲

狊犲犮狅狀犱狊狋犪狋犲犅１Σ＋狌犪狀犱狋犺犲狋犺犻狉犱犱犲犵犲狀犲狉犪狋犲狊狋犪狋犲犆
１Π狌狅犳犿狅犾犲犮狌犾犲犜２犺犪狏犲犫犲犲狀犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狌狊犻狀犵狋犺犲犿犲狋犺狅犱

犌狉狅狌狆犛狌犿狅犳犗狆犲狉犪狋狅狉狊狅犳犛犃犆／犛犃犆犆犐狑犻狋犺狋犺犲犫犪狊犻狊狊犲狋狊犇９５＋＋，６３１１＋＋犵犪狀犱犮犮犘犞犜犣．

犆狅犿狆犪狉犻狀犵狋犺犲狋犺狉犲犲犫犪狊犻狊狊犲狋狊犪犫狅狏犲犿犲狀狋犻狅狀犲犱，狋犺犲犮狅狀犮犾狌狊犻狅狀狑犪狊犵犪犻狀犲犱狋犺犪狋狋犺犲犫犪狊犻狊狊犲狋犮犮犘犞犜犣狑犪狊狋犺犲

犿狅狊狋狊狌犻狋犪犫犾犲犳狅狉狋犺犲犲狀犲狉犵狔犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳犿狅犾犲犮狌犾犲犜２．犜犺犲狑犺狅犾犲狆狅狋犲狀狋犻犪犾犮狌狉狏犲狊犳狅狉狋犺犲狊犲狋犺狉犲犲犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮

狊狋犪狋犲狊狑犲狉犲犳狌狉狋犺犲狉狊犮犪狀狀犲犱犪犱狅狆狋犻狀犵犛犃犆／犮犮犘犞犜犣犿犲狋犺狅犱犳狅狉狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲犪狀犱犛犃犆犆犐／犮犮犘犞犜犣

犿犲狋犺狅犱犳狅狉狋犺犲犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狊，狋犺犲狀犪犾犲犪狊狋狊狇狌犪狉犲狑犪狊犳犻狋狋犲犱狋狅犕狌狉狉犲犾犾犛狅狉犫犻犲犳狌狀犮狋犻狅狀，犪狀犱犾犪狊狋狋犺犲狊狆犲犮

狋狉狅狊犮狅狆狔犮狅狀狊狋犪狀狋狊狑犲狉犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱，狑犺犻犮犺犪狉犲犻狀犫犲狋狋犲狉犪犵狉犲犲犿犲狀狋狑犻狋犺狋犺犲犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾犱犪狋犪．犐狋狑犪狊犫犲犾犻犲狏犲犱

狋犺犪狋犕狌狉狉犲犾犾犛狅狉犫犻犲犳狌狀犮狋犻狅狀犳狅狉犿犪狀犱犛犃犆／犛犃犆犆犐犿犲狋犺狅犱狑犲狉犲狊狌犻狋犪犫犾犲狀狅狋狅狀犾狔犳狅狉狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲，犫狌狋

犪犾狊狅狋犺犲犾狅狑犾狔犻狀犵犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲狊．

犓犲狔狑狅狉犱狊：犿狅犾犲犮狌犾犪狉狊狋狉狌犮狋狌狉犲犪狀犱狆狅狋犲狀狋犻犪犾犳狌狀犮狋犻狅狀；犲狓犮犻狋犲犱狊狋犪狋犲；犕狌狉狉犲犾犾犛狅狉犫犻犲犳狌狀犮狋犻狅狀

９７１第２期 张霭云等：犜２分子犡
１Σ＋犵，犅

１Σ＋狌 和犆
１Π狌


态的势能函数


