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A P P E ~ D 1 C E III 

FO'RHALISHE AVEC COUPLAGE SPIH-ORBITE 

Sans couplape spin-orbite, l'état localisé est dpcrit par les fonctions 

d'onde ymlcr> où m = ~ et cr = s • Avec coupla~e sr in-orbite, on peut definir de 
~ z z 

nouvelles fonctions Qj .. , fonctions propres du moment anpulaire total j et de tJ ,1 .1 
sa composante sur l'axezOz .i = m + a : 
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+ 2, 

l 
- - ~ 

+s 
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a= -s 
üjj,jz = 

m 
Cn (j j , ma) 

x.s z t:la> 

où les Cn (j.i , ma) sont les coefficients de Clesh-0ardan faisant passer de la 
Jt,S z 

representa.tion (~s, ma) à la représentation (9.s, .U z). On peut alors définir 

d ~ C· .~. , l Il . t ' es operateurs .. au~ obe~ssent aux rea es usue es de commutat~on e qu on , , - " 
• , " 2; 

peut obten~r a partlr des 

les fonctions d'onde '1.1 .. d ,1.1 z 

~ . ) o~erateurs C par les mêmes transformations(lOl ma 
à partir des fonctions d'onde ~Ia> • 

Le terme caractérisant les électrons localisés avec le courlap-e 

s~in-orbite correspondant aux second, quatrième et cinquipme termes de (6) et 

au terme (42) s'ecrit après transformation des onera.teurs C" en operateurs ma • C •• , , 
" " z 

que 

L (E C. ) 
IV l l 

IV IV 
(102) H~ = + n .. +- A. . . , • , n .. n., ., 

0 .1,) ,1,1 Z 2 .' a z , ,1 .1 Z ,1 ,1 Z .) J z j ,j z 
. . . , . , 
JJz,J .1 Z 

Dans l'exrression (102) : 

IV IV • - n .. désipne l'opérateur nombre d'électrons n .. = C .. C .. 
, .1z .1J z ,) .1 z .J.1 z 

E; •• E;.!:. si ,; ~ 
l = = +-

J ,' 2 2 
(03) 

c. E; 
~ + l si .j ~ 

l = - = --.1 J 2 2 


