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RESUMEN 
En este trabajo presentamos resultados parciales tipo ab-initio de parámetros de energía atómicos para ciertas 

configuraciones de argón neutro, Ar I, utilizando el programa de cálculos de R. D. Cowan bajo la aproximación de 

campo auto-consistente (SCF) vía método Hartree-Fock no-relativista (HF). Las configuraciones de paridad par 

introducidas en el cálculo fueron 3p6 + 3p5 [4p+5p+6p+7p] mientras que las configuraciones de paridad opuesta (impar) 

incluidas en el cálculo fueron 3p5[3d+4s+4d+5s+5d+6s+6d+7s+7d+8s+8d+9s+9d+10s+10d+11s+11d+12s+12d]. 

Se utilizó el código RCN para el cálculo de energías promedio de configuraciones, Eav, funciones de onda radial, 

integrales de Coulomb (Fk y Gk) y de spin-orbita, requeridas para el cálculo de niveles de energía; la segunda rutina del 

programa RCN2 arrojó las integrales de interacción entre cada par de configuraciones (Rk); y por último el programa 

RCG a través de un procedimiento de diagonalización de matrices, generó valores de niveles de energía, longitudes de 

onda, tiempos de vida, probabilidades de transición, pesos estadísticos y porcentaje de composición de las transiciones 

permitidas. Se realizó la respectiva comparación de los valores obtenidos con los reportados, mostrando así un acuerdo 

aceptable entre estos valores y las predicciones teóricas para ciertas transiciones posibles dentro de la aproximación de 

dipolo eléctrico. Reportamos también el resultado del cálculo de la probabilidad Aki para la transición 4s-5p a 430.01 nm 

en Ar I.    
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ABSTRACT 
In this work we present partial results type ab-initio of atomic energy parameters for certain configurations of argon 

neutral, Ar I, using the calculation program of R. D. Cowan under the approximation of self-consistent field (SCF) 

method via Hartree-Fock non-relativistic (HF). The configurations of even parity introduced in the calculation were  

3p6 + 3p5 [4p+5p+6p+7p] while the configurations of opposite parity (odd) were included in the calculation 

3p5[3d+4s+4d+5s+5d+6s+6d+7s+7d+8s+8d+9s+9d+10s+10d+11s+11d+12s+12d]. The code RCN was used for the 

calculation of average energy of configurations, Eav, radial wave functions, integrals of Coulomb (Fk and Gk) and 

spin-orbit, required for the calculation of energy levels; the second routine of the program RCN2 exit the integral 

interaction between each pair of configurations (Rk), and finally the RCG program through a procedure of 

diagonalization matrix, generated values of energy levels, wavelengths, lifetimes, transition probabilities, weights 

statistics and percentage composition of the transitions allowed. We performed the respective comparison of the values 

obtained with the reported, showing an acceptable agreement between these values and the theoretical predictions for 

certain transitions possible within the electric dipole approximation. We reported also the result of the calculation of the 

probability Aki for the transition 4s-5p at 430.01 nm in Ar I. 

Keywords: Ar I, atomic spectroscopy, energy levels, transition probabilities.   

 
 

1. INTRODUCCIÓN 
 

El argón es uno de los gases nobles monoatómicos más ampliamente investigado debido a su abundancia en la atmósfera, 

su fácil manejo y por sus potenciales aplicaciones. Los plasmas de argón son usados tanto para estudios fundamentales 

de espectroscopía de plasmas como para numerosas aplicaciones que involucran técnicas de plasmas en laseres gaseosos 

e investigaciones en análisis espectrofísico y espectroquímico. Por la homogeneidad de las líneas en plasmas de argón de 

algunas fuentes espectrales estabilizadas, el espectro óptico de argón neutro, Ar I, ha sido utilizado como espectro de 

longitudes de onda patrón o de referencia1-6. Consecuentemente, el espectro óptico de Ar I es usado para el diagnóstico 

tanto de plasmas de interés astrofísico como de laboratorio (lámparas de iluminación, fuentes espectrales, laseres, 
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plasmas de Tokamaks, etc.). En este sentido, la generación de datos atómicos espectrales tanto experimentales como 

teóricos juegan un rol importante para diversas áreas de la física: física atómica, física de plasmas, física del laser, 

astrofísica y física aplicada. Por ejemplo, diversas investigaciones reportan el establecimiento de niveles de energía1-6, así 

como el cálculo de distintos parámetros empleando diferentes métodos de aproximación7-18, tales como niveles de 

energía, probabilidades de transición, tiempos de vida, intensidad de oscilador (oscillator strengths). Otros estudios de 

corrimiento y ensanchamiento Stark de líneas en el espectro óptico de Ar I, han permitido el diagnóstico y 

caracterización de plasmas de argón (determinación de temperatura y densidad electrónica) generados por diferentes 

métodos de excitación19-27.   

 

En este trabajo reportamos un cálculo ab initio tipo HF no relativista, de niveles de energía, probabilidades de 

transición y de otros parámetros para el argón neutro, Ar I, utilizando el paquete de programas desarrollado por R. D. 

Cowan28. Las configuraciones de paridad par incluidas en los cálculos fueron 3p6 + 3p5 [4p+5p+6p+7p]                   

mientras que las configuraciones de paridad opuesta (impar) fueron 

3p5[3d+4s+4d+5s+5d+6s+6d+7s+7d+8s+8d+9s+9d+10s+10d+11s+11d+12s+12d]. Los valores de los niveles de 

energía calculados por el método de interacción de configuraciones (CI) para las configuraciones tenidas en cuenta son 

comparados con los reportados15 y con la base de datos del NIST29.  

 

2. TEORÍA Y MÉTODO DE CÁLCULO  

El átomo de argón neutro, Ar I y sus isoelectrónicos K II, Ca III, Sc IV,…, tienen como nivel fundamental 3s23p6 1S0.  

Se hicieron predicciones teóricas acerca de parámetros de la configuración fundamental así como de las configuraciones 

excitadas. Para estudiar las configuraciones teóricamente fue considerado el conjunto completo de matrices          

3p6+3p5[4p+5p+6p+7p] + 3p5[3d+4s+4d+5s+5d+6s+6d+7s+7d+8s+8d+9s+9d+10s+10d+11s+11d+12s+12d]. Los   

cálculos fueron obtenidos por diagonalización de matrices de energía utilizando el paquete de programas desarrollado 

por R. D. Cowan28. La excitación de un electrón p produce configuraciones excitadas del tipo 3p5np(n = 4-7) y    

3p5(nd + ms)(n = 3-12 y m = 4-12) las cuales fueron incluidas en este primer cálculo para tener en cuenta la interacción 

entre configuraciones que permitiera una mejor aproximación con los datos reportados29. Se observó una convergencia 

de los resultados obtenidos para los niveles de energía de las funciones y se analizó el comportamiento de éstos al excluir 

determinadas configuraciones del conjunto inicial tales como 3s23p53d, 3s23p55d y 3s23p54s.  

Para los cálculos se utilizó el programa de R. D Cowan28 bajo la aproximación de campo auto-consistente (SCF) vía 

método Hartree-Fock no relativista (HF); el programa emplea las técnicas del álgebra de Racah28 y el carozo de entrada 

que contienen los coeficientes de parentaje fraccional (CPF) para cada subcapa lw que participa en la configuración 

electrónica presentes en el cálculo. En la aproximación usada, los orbitales fueron determinados en el esquema de 

acoplamiento LS. A partir de estas funciones de ondas radiales se obtienen las integrales de Coulomb FK y GK, y las 

integrales spin-órbita Znl. Dichas integrales radiales son necesarias para calcular la energía cinética del electrón, 

correcciones relativistas, energía de ligadura de los electrones en cada subcapa y la energía promedio de configuraciones 

EAV .  

 

3. ANÁLISIS DE LOS RESULTADOS  

En este trabajo se determinaron valores de energía promedio de las configuraciones, Eav, niveles de energía, probabilidad 

de transiciones y los gf. Las configuraciones incluidas en los cálculos fueron 3p6 + 3p5 [4p+5p+6p+7p]                   

y 3p5[3d+4s+4d+5s+5d+6s+6d+7s+7d+8s+8d+9s+9d+10s+10d+11s+11d+12s+12d] del argón neutro. En las  

Tablas 1 y 2 se muestran algunos resultados de los cálculos, comparados con los reportados15,29. 

La configuración 3s23p5 (2P)4d 1D2 es afectada por la 3s23p53d haciendo que su porcentaje de composición cambie de 

37% 3s23p5(2P)4d 1D2 a un 38% 3s23p5(2P)4d 3F2, al ser excluida del conjunto inicial. 

Se presenta una fuerte interacción entre la configuración 3s23p5(2P)6d 3D1 y la 3s23p55d. Cuando ésta última es 

incluida en el cálculo los porcentajes de composición están distribuidos como 23% 3s2p5 (2P) 6d 3D1 , 21% 3s2p5 (2P) 6d 
1P1 y 15% 3s2p5 (2P)5d lP1, pero al ser excluida de la matriz inicial se produce un cambio en la designación del nivel 

3s23p5(2P)6d 3D1 al nivel 3s23p5(2P)6d 1P1 con un porcentaje de composición del 46% y una diferencia de energía de  

214 cm-1 con relación al valor del nivel de energía anterior. 
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Tabla 1. Algunos resultados ab-initio de energía promedio de 

configuraciones y niveles de energía comparados con datos reportados15,29 

Configuración Eav(x10
3
 cm

-1
) Término J Niveles de energía 

este trabajo  

(cm
-1

) 

Niveles de 

energía  

Ref
15

  

(cm
-1

) 

Niveles de 

energía Ref
29

 

(cm
-1

) 

3s2 3p6                      115 623.033 1S 0 0 0 0 

 

3s23p5(2P)4s  

 

115 534.581 

3P 

 

 
1P 

2 

1 

0 

1 

91 945 

92 484 

93 259 

93 963 

92 758.95 

93 346.06 

94 064. 43 

94 963.42 

93 143.7600 

93 750.5978 

94 553.6652 

95 399.8276 

 

 

 

 

3s23p5(2P)4p 

 

 

 

 

115 524.016 

 

 

 

 

 

3S 
3D 

 

 
3P 

 

 
1P 
1D 
1S 

1 

3 

2 

1 

2                                    

0 

1 

1 

2 

0 

103 086 

104 100 

104 250 

104 659 

104 775 

105 590 

105 949 

105 640 

     105 772 

107 619 

103 949.9 

105 061.8 

105 205.5 

105 640.5 

105 774.3 

106 631.8 

106 961.4 

106 618.2 

106 754.2 

108 753.3 

104 102.0990 

105 462.7596 

105 617.2700 

106 087.259 

106 237.551 

107 054.272 

107 496.416 

107 131.708 

107 289.700 

108 722.619 

 

 

 

3s23p5(2P)3d  

 

 

 

115 516.454  

3P 

 

 
3F 

 

 
1F 

0 

1 

2 

4 

3 

2 

3 

111 014 

111 145 

111 406 

111 633 

111 862 

112 226 

113 495 

111 601.7 

111 733.9 

112 017. 9 

112 586.5 

112 804.9 

113 169.0 

113 388.6 

111 667.766 

111 818.028 

112 138.924 

112 750.153 

113 020.355 

113 425.964 

113 716.555 

 

 

3s23p5(2P)5s 

 

 

115 516.831 

3P 

 

 
1P 

2 

0 

1 

1 

112 490 

113 790 

113 887 

     112 630 

112 916.5 

114 211.3 

114 328.6 

113 082.6 

113 468.473 

114 861.635 

114 975.019 

113 643.260 

3s23p5(2P)5p 115 513.602 

3S 
3D 

 

 
3P 

 

 
1P 
1D 
1S 

1 

3 

2 

1 

2                                    

0 

1 

1 

2 

0 

115 638.200 

115 819.200 

115 869.800 

115 995.800  

116 015.900 

116 498.600 

117 231.300 

117 181.700 

117 229.600 

   117 775.200 

- 

- 

- 

- 

- 

- 

- 

- 

- 

- 

116 659.993 

116 942.754 

116 999.325 

117 151.326 

117 183.590 

117 562.955 

118 459.597 

118 407.430 

118 469.050 

118 651.395 

 

Por otra parte, al no incluir la configuración 3s23p54s en el conjunto inicial, el nivel correspondiente a la 

configuración 3s23p5 (2P)12s 1P1 desaparece. Igualmente sucede cuando no están presentes las configuraciones 3s23p53d, 

que anula los términos 3s23p5 (2P)11d 3P0 y 3s23p5 (2P)12d 3P0 y la 3s23p55s que anula el nivel 3s23p5(2P)10d 3D1. Esto 

ocurre debido a que las probabilidades de transiciones con GA ≤ 0.99804E+05 son omitidas.  

Un corrimiento en el valor del nivel de energía del orden del los 150 cm-1 es observado en las configuraciones 3s23p5 

(2P)4d 3P0,1  y 3s23p5(2P)4d 1P1 al interactuar con la configuración 3s23p54s y 3s23p55d respectivamente; esto ocurre 

debido a que el valor de la integral de interacción directa Fk entre p54s-p54d y p55d-p54s es grande (-1562.5 cm-1) 

comparado con las otras integrales de interacción directas que tienen un valor de – 250 cm-1 en promedio.  

Para configuraciones altamente excitadas 3s23p5nl con n ≥ 12 se obtienen valores degenerados de energía debido a 

que estas están cerca al límite de ionización. Por ejemplo, se obtuvieron valores de 125,181.00 cm-1 para los niveles de 

las configuraciones 3s23p5 (2P)12d 3F4 , 3s23p5(2P)12d 3P1 y de 125,185.00 cm-1 para 3s23p5(2P) 12d 3F3 y 3s23p5(2P) 12d 
3P2.  
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Tabla 2. Parámetros atómicos calculados para Ar I, niveles de energía, 

términos espectrales, log gf y gA. Para estos resultados no se incluyeron las 

configuraciones electrónicas 3p5 (3d, 7s, 8d y 9s).  

Transición  Términos Energía este trabajo 

(cm
-1

) 

Energía
29

  (cm
-1

) j Log gf gA (s
-1

) 

4s - 4p 2[3/2]o - 2[3/2] 91 990 – 105 772 93 143 – 107 289 2-2 -0.848 1.797E+07 

4s - 5p 2[3/2]° - 2[5/2] 91 990 – 115 819 93 437 – 116 942 2-3 -1.533 1.110E+07 

4s - 5p 2[3/2]° - 2[5/2]
 92 484 – 116 016 93 750 - 116 999 1-2 -2.373 1.563E+06   

4s - 5p 2[3/2]° - 2[3/2] 92 523 – 117 230 93 750 – 118 469 1-2 -2.374 1.722E+06 

4s - 5p 2[1/2]° - 2[3/2] 93 987 – 117 182 95 399 – 118 407 1-1 -2.608 8.846E+05 

4s - 5p 2[1/2]° - 2[1/2] 93 987 – 117 775  95 399  – 118 870 1-0 -1.656 8.339E+06 

4s - 6p 2[3/2]° - 2[3/2] 92 523 – 120 133   93 750 – 122 635 1-2 -3.685 1.049E+05 

4s - 6p 2[1/2]° - 2[1/2] 93 987 – 121 628   95 399 – 122 790 1-0 -2.472 1.719E+06 

4p - 5d 2[3/2] - 
2[5/2]° 104 775 – 121 220  107 289 – 123 557 2-3 -1.458 6.281E+06 

4p - 5d 2[5/2] - 
2[7/2]° 104 100 – 121 010 105 462– 122 036 3-4 -1.544 5.444E+06 

4p - 6s 2[1/2] - 
2[3/2]°  103 086 – 118 623 104 102 – 119 683 1-2 -1.338 7.396E+06 

4p - 6s 2[5/2] - 
2[3/2]°

  104 100 – 118 623 105 462– 119 683 3-2 -0.878 1.862E+07 

4p -11d 2[1/2] - 
2[1/2]°

 103 086 – 125 027 104 102 – 126 099 1-1 -3.108 2.502E+05 

4p -10d 2[1/2] - 
2[1/2]°

 103 086 – 124 802 104 102– 125 895 1-0 -3.153 2.214E+05 

4p -10d 2[1/2] - 
2[1/2]°

 103 086 – 124 803 104 102 – 125 898 1-1 -2.675 6.646E+05 

4p -11s 2[5/2] - 
2[3/2]°

 104 100 – 124 590 105 462– 125 709 3-2 -2.233 1.639E+06 

 

Un caso de mucho interés es la transición 4s – 5p a 430.01 nm en Ar I, cuyos resultados experimentales en los 

últimos 20 años han sido revisados por Wiese30. El estudio reporta valores aceptables para la probabilidad de transición 

en el rango de [3.1E+05 – 3.7E+05 s-1]. En este trabajo ab- initio se reporta dicha transición con una probabilidad    

Aki de 3.126E+05 s-1, mostrando así un buen comportamiento con relación al estudio realizado30. 

 

CONCLUSIONES   

Se hizo un estudio del comportamiento de configuraciones en Ar I, a partir de cálculos ab-initio tipo Hartree-Fock no 

relativista. Los resultados obtenidos están de acuerdo con los datos reportados. Los cálculos realizados convergen 

rápidamente y a pesar del largo de la matriz el tiempo de ejecución es corto.  
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