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- Les coefficients A .. • ,., reurésentent les énerp-ies d'interaction entre 
J .1 z , ,1 ,1 z 

les deux états l.i.i z > et 1 i'.i' z > ; leur fonne p.:enera.le est : 

p. • • • , • , 
J .l z ,,1 .) z 

(si .1 .1 Z 
.J. .,;, ) 
.,. ,1 - z 

Les valeurs des A ... ,., sont obt~nues à partir des expressions 
,'.) z' J ,1 Z 

de Umm' et de J mm , (,T.C. Slater 1960) en changeant de base pour les fonctions 

d'onde par la transfolTlation (101) (Condon et pl. l05<?). Da.ns le cas Q. = l par 

exemple, on obtient le tableau suivant pour les coefficients 8. ••• ,., 
.1.) z t.) ,1 Z 

~,iZ 11 3 l :1 l 3 3 l l l l 
j'j~ - -- "2-"2 "2-"2 2 2 2 ? 2 2 2 2 

11 0 '3 3 l l 4 -- -- -- --2 2 25 25 25 25 25 

31 1 0 
l 3 2 5 -23 -- -- -- - 75 2 2 75 25 25 

3 l 3 l 
0 3 5 2 - -- -- -- -- -- --2 2 25 75 25 75 25 

3 3 l 3 3 0 
4 l - -- -- - 25 - 25 --2 2 25 25 25 

l l l 2 5 4 
0 

4 -- -- - 75 -- --2 2 25 25 25 75 

l l 4 5 2 l 4 
0 '2-2 -- -7'5 -23 - 25 -7'5 25 

Le premier terme de (6) représentant l'éner~ie cinétique des électrons 

de conduction est inchangé. Enfin le ter.œe de mélange correspondant au troisième 

terme de (6) peut s'écrire en transformant les opérateurs C· en opérateurs C* ..• 
ma JJz 


