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Выполнено описание штарковской структуры мультиплетов иона Tm3+ в YVO4 в различных 
моделях кристаллического поля. На основе анализа штарковской структуры получены па-
раметры четного и нечетного кристаллического поля и параметры ковалентности. 
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Для описания штарковской структуры мультиплетов в приближении слабого 
конфигурационного взаимодействия обычно используют гамильтониан: 
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Здесь k
qB  – параметры кристаллического поля, k

qC  – сферические тензоры, действую-

щие на угловые переменные f-электронов. 
Для учета влияния возбужденных конфигураций на штарковскую структуру 

кристаллических систем, активированных f-элементами, расчеты можно выполнять в 
приближении промежуточного и сильного конфигурационного взаимодействия [1]. 
Однако для некоторых оксидных систем влияние возбужденных конфигураций на-
столько сильное, что для его учета необходимо использовать гамильтониан, получен-
ный в приближении аномально сильного конфигурационного взаимодействия [2, 3]: 
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Здесь d  и ci  – энергии возбужденной конфигурации противоположной четности ти-

па df N 54 1  и конфигурации с переносом заряда соответственно;    cGdG k
q

k
q

~
   ,

~
 – пара-

метры, задающие величину вкладов соответствующих возбужденных конфигураций. 
Величину вкладов возбужденной конфигурации противоположной четности 

df N 54 1  в G
k
q

~  можно оценить по формуле [1]: 
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где dCffCf pk ',  – приведенные матричные элементы сферических тензоров, 
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 – 3j и 6j коэффициенты векторного сложения углового мо-

мента, )(),( "
"
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t
p
t  – параметры кристаллического поля нечетной симметрии. 

Вклад в G
k
q

~  от процессов с переносом заряда задается выражением [1]: 
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Здесь суммирование осуществляется по лигандам ближайшего окружения; b , b  – 

сферические углы, фиксирующие направление на лиганд b. 

Для расчета параметров )(
~

bJ k  удобно использовать выражения [1]: 
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где if  ),( i  – параметры ковалентности соответствующие перескоку электрона из 

i-оболочки лиганда в f-оболочку лантаноида. 
В данной работе выполнен анализ кристаллического расщепления мультиплетов 

иона Tm3+ в YVO4 с учетом влияния возбужденных конфигураций противоположной 
четности df N 54 1   и конфигурации с переносом заряда (2). Такой подход позволяет 
улучшить описание штарковской структуры мультиплетов по сравнению с приближе-
нием слабого конфигурационного взаимодействия (1), а также дает возможность на ос-
нове экспериментальных данных по штарковской структуре [4] определить параметры 
ковалентности и параметры кристаллического поля нечетной симметрии. 
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