Матричный метод расчета энергетических параметров иона Co2+
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В связи с большим расхождением полученных экспериментальных значений магнитного момента с теоретически предсказанным, предложен матричный метод расчета энергетической структуры ионов группы железа и их магнитных моментов, который имеет более высокую точность.

Представленные на сегодняшний день данные для ионов группы железа показывают, что для многих элементов экспериментально полученное значение магнитного момента превышает теоретически предсказанное, что говорит о малой изученности природы магнетизма в целом [1].

В настоящей работе были рассчитаны энергетические параметры иона Co2+ с использованием матричного метода, который позволяет проводить более точные расчеты.
Матричный метод предполагает расчет полной матрицы всех взаимодействий, существующих в комплексном ионе. В случае ионов с электронной конфигурацией d7 матрица имеет размерность 120 и позволяет рассчитывать энергетическую структуру в зависимости от параметра спин – орбитального взаимодействия ξ, потенциала внутримолекулярного поля Dq и параметров электростатического взаимодействия между электронами F2 и F4 [2, 3]. В частности, для иона Co2+ было изучено поведение основных энергетических уровней 4F, 4P и 2G при изменении величины спин – орбитального взаимодействия (Рис. 1), определены энергетические параметры ξ, F2 и F4, а также была получена энергетическая структура при Dq = 0 (случай свободного иона), хорошо согласующаяся с экспериментально полученными данными.
Показано, что для иона Co2+ вышеуказанные параметры имеют следующие значения: F2 = 1575 см-1, F4 = 120 см-1, ξ = -535 см-1.
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Рис.1. Поведение основных энергетических уровней иона Co2+ при изменении величины спин-орбитального взаимодействия.

В дальнейшем предполагается использовать эти параметры для расчета магнитного момента указанных ионов матричным методом с целью получения результатов более высокой точности, нежели это возможно сделать сейчас при использовании общепринятых методов расчета.
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