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§ ~. - ETUDE DU CAS DEr.ENERE D'ORB1TE 

Avant d' etudier le cas reel d' un etat de moment orbital R. donne, on 

discute le cas d'un etat deux fois de~enere d'orbite avec deux orbitales 11> 
et 12> • Ces orbitales peuvent etre par exemple un doublet de composantes du 

moment orbital ~ = + 1 et ~ = - 1, ce Qui represente le cas d'un etat p dans z z 
un fort champ cristallin quadrati~ue. Dens ce cas doublement degenere et d~s 

l'approximatfon de Hartree-Fock it Inquelle on se limite, on a une seule integrale 

de Coulomb U et une seule integrale d'echange J. Le syst0me d'equations est alors 

fl cotg 'IT n '" E F + U(nl + n
2 

) + (U - J)n, ~avec m' :/: rn) mo 0 -0 -0 m 0 

On etudie les solutions des equ~tions (17) en faisant vurier BoF• 

On etudie d'abord le cas doubleI'lent degenere avec J '" 0, puis le cas avec 

J :/: 0 et enfin on discute le cas reel d'un etat de ~ donne. 

3.1. - DOUBLE DE(iENEP.ESC~CE ORB1TftLE DfNS LE CAS OU .r = O. 

Dans ce C2.S, le systF>1"l.e d'enuations (17) s'ecrit 

I..P( n ) = , mo cotg 1T n mo 
U +-n 
t:, mo 

E + U N 
of 

= ---:----t:, 
(18 ) 

Oll N est le nombre total d'electrons. 11 est f~cile de faire une discussion 

~raphique : les valeurs n des nOI'lbres d'electrons sont donnee$ par l'intermo 
section de la courbe ty(n) et de la droite d'ordonnee(EoF + UN)/fl (figure 2). 

3*1.1. - Aprarition de m8~nEtisme de spin et d'orbite. 

Quand E ~ est tres vrand, les quatre orbitales sont presque vides 
o . 

et les nombres d'electrons n ep.:a.ux entre eux (nosition (I) sur la figure 2) 
mo 

la solution est non magnetiaue. 

Ouand EoF diminue, on atteint la condition de decouplaee ou d'apparition 


