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Описание штарковской структуры кристаллического поля монокристалла YAl3(BO3)4, 
активированного Tb3+, выполнено с помощью модифицированной теории 
кристаллического поля, в которой учтено влияние возбужденных конфигураций 
противоположной четности и эффектов ковалентности. Вычислены параметры 
четного и нечетного кристаллического поля и параметры ковалентности. 

Для описания штарковской структуры мультиплетов в приближении слабого 
конфигурационного взаимодействия обычно используют гамильтониан: 
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Для описания штарковских уровней кристаллических систем, у которых влияние 
возбужденных конфигураций аномально сильное, используют гамильтониан [1, 2]: 
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Величину вкладов возбужденной конфигурации противоположной четности df N 54 1−  в 

G
k
q

~  оценивают по формуле [1, 2]: 
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где )(),( "
"

'
' dBdB p

t
p
t  – параметры кристаллического поля нечетной симметрии. 

Величину вкладов в G
k
q

~  от процессов с переносом заряда определяют выражением [1, 2]: 
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Для расчета параметров )(~ bJ k  используют приближенные выражения [1, 2]: 
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где ifγ  ),( πσ=i  – параметры ковалентности, соответствующие перескоку электрона из i-
оболочки лиганда в f-оболочку лантаноида. 

В YAl3(BO3)4 ион Tb3+ занимает позиции с локальной симметрией D3. При такой симметрии 
в приближении аномально сильного конфигурационного взаимодействия кроме шести 
параметров кристаллического поля четной симметрии 2

0B , 4
0B , 4

3B , 6
0B , 6

3B  и 6
6B  

дополнительно появляются шесть параметров нечетного кристаллического поля 1
0C , 3

0C , 3
3C , 

5
0C , 5

3C , параметры ci∆ , соответствующие энергии конфигурации с переносом заряда, и 
параметр d∆ , соответствующий конфигурации противоположной четности, а также параметры 
ковалентности fσγ  и fπγ . 

Описание штарковских уровней иона Tb3+, приведенных в работе [3], было выполнено в 
приближении слабого и аномально сильного конфигурационного взаимодействия. Результаты 
расчетов показали, что наилучшего описания удается достичь в приближении аномально 
сильного конфигурационного взаимодействия.  

Полученные результаты позволяют утверждать, что необходимо учитывать как влияние 
конфигураций противоположной четности, так и влияние конфигураций с переносом заряда.  

В результате описания штарковских уровней иона тербия получены параметры четного и 
нечетного кристаллического поля и параметры ковалентности, что имеет большое значение для 
описания оптических характеристик кристаллов.  
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