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TABELLEN FUR DIEBERECIHNUNG VON ZUSTANDSSUMMEN
von

G.Traving, B.Baschek und H.Holweger

Dieheider Auswertung optischer Spektren und bei Ionisationsrechnungen auftretende Zustands-
summe QQ einerlonisationsstufe setzt sich aus § Anteilen Q'der zu verschiedenen Elternio-

nen gehdrenden Elektronenkonfigurationen zusammen:
'
- (1)
Q=g + ) Q

Es ist zweckmiRBig, den Grundterm (statistisches Gewicht go) getrennt zu behandeln und Q'
aufzuteilen in eine direkte Summe iiber K Energieterme mit statistischen Gewichten gJ und
Anregungsspannungen Xj und einen asymptotischen Teil, der niherungsweise wasserstoffihn-

lich von einer effektiven Quantenzahl

Ry
l=z - || ——— (2)
Xion-Xk 1
ab gerechnet wird., Wir schreiben also (siehe (1)):
. -x© ~Xion®
Q'= g;10 X +239,,Qqg(1,2) - 10 Xion™ (3)

E

wobei Ry die Rydbergkonstante, Z die effektive Kernladungszahl (Z=1 fiir neutrale Atome),

X ion die Ionisationsspannung, g pr das statistische Gewicht des Elternions

ng,:2(25+1)(2L+1) ) (4)

sowie O die reziproke Temperatur
8 = — (5)
ist. Beziglich der Berechnung von QOS( l,Z)sei auf (1) verwiesen,

Nach B, Schlender und G. Traving ( 3 ) kann die Anzahl K der Terme bei der diskreten Sum-

mation wesentlich verringert werden, indem man
k
-X;©
f(e):z:gjm K (6)
)=

im Tschebvscheffschen Sinne durch Einfiihren von wenigen (2 < M =< 5 ) Ersatztermen mit

Gewichten QU und Anregungsspannungen Yy hinreichend genau approximiert:

m
HB)= @(O) = Z;avm‘YVe ) )
v=



Wir geben in dieser Arbeit Tabellen der Qyund Yy fiir die wichtigsten Elemente an.

Die Daten fiir die "urspriinglichen" Terme gj,)(j sind aus Ch. E. Moore’s "Atomic Energy
Levels'" (2 ) entnommen. Bis zu der cftektiven Quantenzahl { -1 hin werden fehlende Terme
soweit wie moglich ergiinzt, zur Hauptsache mit der Annahme, daB sie wasserstoffihnlich

+)

sind.

Die Berechnung der fiktiven Terme Qy.Yy erfolgte nach dem bei Schlender und Traving ange-

gebenen Verfahren, welches geringfiigig modifiziert wurde: Die Ausgangsniherung fiir das Glei-
chungssystem ( 3 ) bei (3 ) wurde einfach durch Zusammenfassen der Terme bis auf die Zahl
M hin gewonnen, Weiterhin wurde die exakte Summe f( © )mit der N#herung k.P( ©)an 80 dis-

kreten Werten 6 verglichen, welche dquidistant in log O verteilt sind.

Die Approximation ( 7 ) gilt fiir den Bereich
0=X=800

Die dimensionslose Variable X = Xion" © ist zusammen mit Sv=7Yv / Yion eingefiihrt, so
daB

-v,0 -5, X

(lle = CI,VIO

gilt,

Die Anzahl M der Ersatzterme ist durch die geforderte Genauigkeit festgelegt. In den meisten

Fillen wurde der maximale Fehler auf Mélx l f1(8)-¢9(8) l < 1072 beschrinkt,

Die urspriinglichen Terme sind ohne Tschebyscheff-Approximation direkt iibernommen, falls

deren Anzahl K <& ist.

Die numerische Durchfithrung der Berechnung von ady und Yy erfolgte auf der elektronischen

Rechenanlage X 1 des Kieler Rechenzentrums,
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Erlduterungen zu der Tabelle

Fiir die wichtigsten Ionisationsstufen von 37 Elementen sind angegeben:

go statistisches Gewicht des Grundterms

Xion Ionisationsspannung in e V

2Qpr 2 x statistisches Gewicht des Elternions

( effektive Quantenzahl fiir den asymptotischen Teil der Zustandssumme

Yv Anregungsspannungen der Ersatzterme

Ay statistische Gewichte

In der letzten Spalte ist jeweils die Genauigkeit der Approximation ( 7 ) angegeben, und zwar

3

sind maximale Fehler > 10 = . go durch » , > 10-2 . Qo durch »« gekennzeichnet. Kei-

ne Angabe bedeutet, dal der maximale Fehler < 10_3 . go ist.
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