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Le probléme du calcul des intégrales de SLATER RE(nglynsle, nlcnals) a Paide
des fonctions d’onde hydrogénoides a déja été résolu par divers auteurs, en parti-
culier par Naqvr [4] et Layzer, Horak, LEwis, THOoMPSON [2]. La valeur de ces
intégrales, ainsi que celle de leurs dérivées partielles par rapport aux charges nuc-
1éaires effectives intervient en effet dans la méthode de perturbation de Layzer
[3] pour le calcul de I’énergie des états discrets d’un atome [4, 5]. Toutefois I'étude
de ces intégrales a généralement été réduite  celle de cas particuliers ( intégrales
F¥ et G¥ ou cas d’une charge nucléaire unité) ou effectuée au moyen d’un forma-
lisme indirect. Nous proposons ici une formulation générale, qui nous parait
simple, de ces intégrales et de leurs dérivées partielles par rapport aux charges
nucléaires.
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Les fonctions d’onde radiales hydrogénoides ont pour expression:

_ /5%
Pnl;r)=Aye *

n—l—1 pdlte
i
D nl

=0

Ya I+1
Am = 2w’ (22’”> ¥ [+ D! (n—1— 1)1
n n




Sur le calcul des intégrales RE(nglansly, nelnals) 77

. I R R R YNT Ry
Dy =(— 1) (22,,,)1:

n

,
Posons I(r, N; m) = JT'N e—mr’ dp! olt N est entier > 0.
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Par une succession d’intégrations par parties on obtient
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Posons J(x, 8, N, m) = Jra e fr I(r, N;m)dr  ou o est entier > 0
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En développant il vient
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La fonetion J{«, 8, N, m) est une généralisation de P'intégrale J(a, b) définie par
Jupp [I]. On a

J(a,b)=J(a,1,b,1).

Les fonctions S (pgn) de A. Tusis [6] définies par*
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sont reliées aux J(x, f, N, m) par 'équation
Sipgn) =Jp—n+1,8,q+n+2,0) +Jg—n+ 1,0, p+n+2p).

Pour une valeur donnée de %, posons
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* L’exposant au dénominateur, au lieu de (n + 1) est (n — 1) dans Particle de A. Tunrs
mais les formes explicites qui y sont données correspondent & la présente définition.
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RE(nglynyly, nelenala)
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A partir de Pexpression de J(«, 8, N, m) on établit directement
-a%—J(oc, B, N,m) = —J( + 1,8, N, m)

Sachant que les J(«, 8, N, m) sont des fonctions homogénes de degré —(x + N 4 2)
de § et m, I'identité d’EULER nous permet d’écrire

4 B
—%J(zx,ﬁ,N,m)z J{o +1,5,N,m) —

o+ N +2
m m

J(x, B, N, m)

En tenant compte des expressions de 4 ,; et Di; et des trois derniéres équations, on
établit facilement 'expression des dérivées partielles de RE(nglynplp, nelenala) par
rapport aux différents Z,;. Par exemple:

RE(nglgnely, ndangla)

nale

la e v la p+lu+—g‘

=AaAbAcAd Z E z Z Zﬂal

p=0 g=0 i=0 j=0

-+ J (IR, 700, L5, Z0e)] +

ij 2

[J(Lgs, Zoe, N3, Z53)

pe’

1129 J(LG + 1, 2%, N%, 2%) — (N2 + L3 + 2) J(L, 2%, N, 2°)

e lec
1
bd —
— gy + 1,20, Nij. Z bd)”Dz’DzDzDi

Les autres dérivées partielles s’en déduisent en modifiant le contenu de I'accolade :
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tivement et il faut en outre permuter les paires d’indices ac et bd de méme que pg

et 7j. Ainsi, par exemple, le contenu de l’accolade dans I'expression de o7
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