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Determination du moment quadrupolaire nucleaire de N14

par Andre Bassompierre
Laboratoire d'electronique et de radioelectricite de l'Universite de Paris,

Fontenay-aux-Roses (Seine).

Simmon, Anderson & Gordy [1] ont observe un triplet de structure
line dans la raie J O—>1 du spectre hertzien de rotation de la molecule
HCN. Ce triplet est du au couplage du moment quadrupolaire nucleaire Q
de N14 avec les charges de la molecule qui creent un potentiel electrique V
inhomogene au voisinage du noyau. La molecule est lineaire et la constante

d2 Vde couplage quadrupolaire e Q (0.3 dirige suivant Faxe de la molecule)

est egale ä —4,58 MHz. Nous avons utilise ce resultat pour essayer de

calculer le moment quadrupolaire [2], qui est mal connu en raison de la
grande difficulte qu'il y a ä determiner les gradients de champ electrique.

Nous avons determine une fonction d'onde antisymetrique pour les

quatorze electrons de la molecule ä l'aide de la methode des champs « self-
consistent » (3). Cette fonction est de la forme

«1» ,-L_ S (—i)Pp(9la)M?2ß)2...(<f,ß)14 (1)
V (14) p

Les fonctions cp4 sont des fonctions d'espace orthonormees et a, ß les deux
fonctions de spin. P est un Operateur permutant les electrons designee par
les indices superieurs et p sa parite. Nous developpons les fonctions <p;

suivant un Systeme de fonctions X formant un sous-espace X, soit

Vi ^ Zp Cpi (2)
V

La determination des fonctions cpi est ainsi ramenee ä celle des parametres
Cpi. Ceux-ci, ecrits sous forme de matrices colonnes, sont donnes par
l'equation

FC; SiSCi (3)
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oü F est la representative de l'operateur de Fock dans la base yS est la
niatrice J ~£r;iqdv. Les scalaires — e; sont les energies d'ionisation verticale
des etats correspondants.

Nous avons pris pour base un Systeme de fonctions d'onde atomique.
L'interet qu'il yaa utiliser de telles fonctions est que Ton peut obtenir un
espace X sufTisamment complet avec un petit nombre de ces fonctions.
Nous avons utilise les onze fonctions suivantes:

(ls)c, (ls)^ (1s)ji > (2s)c (2P;)q (2s)N (2/)z)iNr (2Px)q {'^Px)s, (2Pv)q

(%) N

Les fonctions d'onde atomique que nous avons utilisees sont Celles de

Duncanson & Coulson [4],
L'introduction de ces fonctions dans les equations conduit d'abord ä

evaluer de nombreuses integrales dont le calcul est d'autant plus penible
que la molecule est heteronucleaire.

L'equation (3) a la forme d'une equation aux vecteurs propres du
onzieme ordre, dont l'operateur S_1F est une fonction quadratique de

certains des vecteurs C; (seulement ceux correspondent aux etats occupes).
L'ordre de l'equation peut etre reduit par considerations de symetrie.

Ün obtient ainsi une equation du septieme ordre et deux du deuxieme
ordre. Les etats (Is) se combinant tres peu aux autres etats, l'equation du

septieme ordre se reduit ä des equations d'ordre 1, 1, 5.

Nous avons resolu l'equation (3) par iteration, en utilisant la methode
de Mayot [5] pour resoudre les equations du cinquieme ordre. Le champ
est devenu « self consistent» ä la dixieme iteration. Les valeurs que nous
avons obtenues pour st sont en bon accord avec les resultats experirnentaux.

02 Ve
Avec les notations precedentes, le gradient de champ electrique

cree par les electrons peut s'ecrire:

^2^e
o V c* T r— - 2e 2 c4 L Cj

i

oü L est la representative de
3

C0S^ —- dans la base X (les coordonnees

spheriques etant centrees sur le noyau N). Le calcul de L nous a montre

que des termes souvent omis dans revaluation des gradients ne sont pas
negligeables.
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En introduisant d'autre part le gradient de champ electrique cree par
d2 Vles noyaux H et C, nous obtenons — (2,729) e (nous avons utilise

le premier rayon de Bohr pour unite de longueur).

Nous en deduisons

Q 0,0071.10-24 cm2

Cette valeur etant tres petite, eile confirme le fait que les moments
quadrupolaires sont petits au voisinage des nombres magiques. Elle apporte
aussi une confirmation de l'interet du modele des couches pour l'etude de

la structure de N14.

En effetjSuivant ce modele, sous sa forme la plus simple, les sept protons
et les sept neutrons seraient dans les etats (lSi/J2 (1 Pd/2)4> (1 />i/2)2 et le

moment quadrupolaire serait nul. La valeur que nous proposons etant
tres petite, eile peut etre justifiee simplement par une faible rupture du

couplage j /', des nucleons 1 due ä l'interaction tensorielle.
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