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Uzupełnienie II.  Konstrukcja próbnej funkcji falowej dla problemu dwóch i trzech uwięzionych elektronów

W uzupełnieniu tym podany jest szczegółowy opis konstrukcji wariacyjnych funkcji falowych zastosowanych w Rozdziale 3. do stanów dwuelektronowych (1s2)1S, (1s1p)1P, (1s1p)3P, (1p2)3P, (1p2)1D, (1p2)1S i trójelektronowych (1s21p)2P, (1s1p2)4P, (1s21d)2D, (1s22s)2S, (1s1p2) 2S   (symbole w nawiasach oznaczają obsadzenie orbitali jednoelektronowych; S, P i D odpowiadają liczbom kwantowym całkowitego momentu pędu L=0, 1 i 2, a indeksy poza nawiasami oznaczają multiplety spinowe). 

 Ogólny zapis wariacyjnej funkcji falowej jest następujący:
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gdzie symbol 
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 oznacza zbiór wektorów położeń i zmiennych spinowych wszystkich elektronów, 
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 są liniowymi parametrami wariacyjnymi,  nieliniowym parame​trem wariacyjnym, a wskaźnik  numeruje poszcze​gólne stany kwantowe. Funkcje bazowe 
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 są wyrażone poprzez odpowiednio symetryzowane wyznaczniki Slatera, zbudowane z jednoelektronowych​ funkcji falowych, wybranych  w postaci
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gdzie 
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są harmonikami sferycznymi.  Wybór funkcji bazowych wraz ze sposobem symetryzacji [24] został podany w Tabelach II.1 (dla dwóch elektronów) i II.2 (dla trzech elektronów).  W Tabelach II.1 i II.2 użyte zostały następująca oznaczenia: i  oznaczają stany własne składowej z-owej spinu, podane w nawiasach liczby 1, 2 i 3 oznaczają elektronowe współrzędne przestrzenne [dla funkcji (II.2)] lub spinowe (dla spinorów  i ), A jest operatorem antysymetryzacji. 
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Tabela II.1. Bazowe funkcje falowe dla stanów dwuelektronowych
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Tabela II.2.  Bazowe funkcje falowe dla stanów trójelektronowych.  
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