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groupe du fer (J.C. Slater, 1960) et de terres rares (A,T, Freeman et al,, 1062)
dans 1'approximation de Hartree=Fock var une méthode veriationnelle j nous avons
calculé de plus 1l'intéerale FO nour les terres rares et les valeurs de sz des

terres rares sont données dans l'appendice II.

3,3.2. = Discussion des éaustions self-consistentes,

La discussion des équations self-consistentes (36) en fonction de F,
et F est semblable & la discussion des équationé&gg fonction de U et J.
Ouand E oF diminue, on retrouve successivement une solution non magnétique, puis
une solution magnétique de spin et enfin une solution magnétique de spin et

d'orbite.

La condition de découplare de spin snalorue A la condition (20)

s'écrit maintenant :

oF
N 2

pour un état » (L = 1) (Fo + —3_) p(EF) =1 (39.2)
2F

pour un état d (2 = 2) (FO + —7—) o (E, ) =1 (39.1)
hFe

pour un état f (2 = 3) [FO -T——) p(Ew) = 1 (39.c)

Le condition de découplage d'orbite analogue i la condition (30)

s'écrit maintenant :

F,

pour un état p (& = 1) (FO - §£) p+(EW) =1 (Lo.=2)
w

pour un état a (2 =2) (F_+ -,-{-2-) o, (E) =1 (40.D)
™

pour un état £ (2 = 3) (Fo + Eﬁ% p+(EF) =1 (Lo.c)

On peut encore déterminer le solution la nlus stable en fonction de

E _ et discuter 1'ordre des transitions ; les résultats de la discussion concer=-
oF sont vportes

nent la premiére transitionVen fonction de Fo et F2 sur la figure 13 (tracée

pour le cas & = 1) analogue de la figure 11 du cas doublenent dégénéré d'orbite :

- La répion (I) correspond au cas magnétique de spin et d'orbite avec une

transition du ler ordre.




