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指出了等价电子组态波函数与 +,-./ 盘间变换性质是幺正的，而不是厄米幺正的 0指出了一个谱项波函数的

符号错误 0
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文献［)］给出了用 +,-./ 盘表达 !" 组态谱项波

函数的系统方法，该方法是正确可行的 0 但是，文献

［)］在表述等价电子组态波函数与 +,-./ 盘间变换

性质时出现失误，其给出的一个谱项波函数也出现

失误，致使相应的系数变换矩阵都不满足正确的变

换性质 0 现分别指出如下：

第一，文献［)］有下述论述：“在 "，# 给定的情

况下，+,-./ 盘和本征函数 > $!"%&#’(’〉之间有如下

变换关系：⋯⋯这种变换是厄米幺正的 0”文献［)］给

出的变换性质是厄米幺正的结论失误之处在于，这

种变换性质应是幺正的，不可能是厄米的 0 下面给

出变换性质不是厄米的一个具体例子 0
文献［&］给出了确定等价电子组态谱项波函数

的电子 +,-./ 盘表示的理论和方法，在其（(’）式中

给出的 ?( 电子组态的谱项波函数（ # @ )A&，(’ @ &）

的电子 +,-./ 盘表示为：
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其中，+,-./ 盘中填补的数字 )，&，(，⋯，’ 分别表示

)* @ &，)，⋯，C & 的状态 0 显然，本征函数和电子

+,-./ 盘之间的变换由（)）式中的系数矩阵给出，设

该系数矩阵为 + 0 容易证明，+ 的共厄矩阵 +! 与该

系数矩阵的乘积 +! + 等于单位矩阵，即该系数矩

阵为幺正矩阵 0 然而，系数矩阵 + 的任一矩阵元 +,-

（ ," -）却不等于 +#-,（ ," -），即 +!"+，则该系数矩

阵不是厄米矩阵 0 文献［(］也指出，在轨道角动量耦

合基下，对 *$ 组态 ’# 耦合波函数所作的变换为幺

正变换 0
第二，将文献［)］（))）式给出的算符 ’ C 作用于

文献［)］的（&’）式和（&*）式，并应用文献［&］图 ( 给
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出的 !" ! "，" 公式，可以分别得到
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注意到文献［"］给出的（’-）式中的
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与（’）式中的 #!#$$%〉和（*）式中的 #!#$+%〉并

不正交，导致该希尔伯特空间中的变换系数矩阵不

是幺正的，原因何在？经分析，是上式第三项符号有

误，应改为
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易证，由（’），（*）和（(）式给出的变换系数矩阵满足

幺正性 . 事实上，利用文献［"］给出的方法，即利用

（’/）式，用 % ) 算符作用 #!#$%%〉态也可证明，（(）式

是正确的 . 只有将文献［"］的（’-）式改为本文的（(）

式，才能使得 &%"% 的希尔伯特空间中的变换系数

矩阵是幺正矩阵 .

笔者感谢张思远先生对本文工作的肯定 .
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