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§ 3, = ETUDE DU CAS DECENERE D'ORBITE

Avant d'étudier le cas réel d'un état de moment orbital & donné, on
discute le cas d'un état deux fois dérénéré d'orbite avec deux orbitales |1>
et |2> . Ces orbitales peuvent €tre par exemple un doublet de composantes du
moment orbital lz =+ 1let lz = -~ 1, ce aui représente le cas d'un état p dans
un fort champ cristallin quedratioue, Dens ce cas doublement dégénéré et dans
1'approximation de Hartree-Fock A laquelle on se limite, on & une seule intégrale

de Coulomb U et une seule intégrale d'échange J. Le systfme d'équations est alors :

Acotgmn _ =E _ + U(

=E +n, )+ (U=d)n, (avecn' #m) (17)
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On tudie les solutions des Zquations (17) en faisant varier EoF'
On étudie d'abord le cas doublement dégénéré avec J = O, puis le cas avec

J # 0 et enfin on discute le cas réel d'un état de 2 donné.

DOUBLE DECENERESCENCE ORBITALE DANS LE CAS OU J = O,

Dens ce cas, le systdme d'éouations (17) s'écrit :
{ )

" L, +UXN
*Q(qmo) =cotgmn +xn = = (18)

ol N est le nombre total d'électrons. Il est facile de faire une discussion
graphique : les valeurs n oo des nombres d'dlectrons sont données par 1l'inter-
section de la coufbelg(n) et de la droite d'ordonnée(EOF + UNX/A (figure 2).

3,1,1. = Apperition de magsnétisme de spin et d'orbite,

Ouand Eo“‘ est trds prand, les quetre orbitales sont presque vides
et les nombres d'électrons n o égeux entre eux (nosition (I) sur la figure 2) :

la solution est non magnétiocue.

Nuand EoF diminue, on atteint la condition de découplage ou d'apparition




