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Расчет энергетического спектра комплекса примесных парамагнитных 
ионов в кристалле существенно облегчается, если провести заранее теоре­
тико-групповую классификацию разрешенных термов. Решение этой задачи 
встречается с большими техническими трудностями для многоэлектронных 
многоядерных комплексов (', 2). В настоящей работе предлагается исполь­
зовать для этой цели операцию плетизма представлений групп (3).

Пусть имеется группа G, неприводимые представления которой обозна­
чим Г,. Возьмем некоторый набор, содержащий m штук Г(Г;,. . . Г;„), сре­
ди которых могут быть и повторяющиеся. Рассмотрим группу 
М = G X G X . . . X G X Sm (знак X означает полупрямое произведение 

группы G0 = GXGX...XG на группу перестановок Sm) со следующим 
законом умножения:

Зафиксируем неприводимое представление [А] группы Sm. Теперь с по­
мощью набора (Г,,. . . Г<та) и [А] можно построить представление D груп­
пы М, характер %<с> которого на произвольном элементе t = {g\ . . . gm | PJ 
вычисляется следующим образом:

1) записываем перестановку Р. в виде произведения циклов

Р. = (а(а:. . . аГ1) (Рфг •.. ₽г2) . . . ;
2) расставляем Г,, ... Г,„ произвольным образом на m местах, так чтобы 

если (а4... аТ1) — цикл в Р„, то на местах а(. .. аГ1 стоит одно и то же Га;
3) для каждой такой расстановки вычисляем

Хо = Х(Га) (gat- ■ • gar) %(Г₽)(£щ • • gfir). •

4) составляем сумму /о по всем таким расстановкам;
5) умножаем ее на %м №)•
Представление D назовем плетизмом набора (Г.,. . . Tim) с [А] 

(D = (Г;,.. . Г,„) И [А]).
Если G = Sn — симметрическая группа, то группу М=5„ X ... X SnXSm 

можно представить себе состоящей из таких перестановок группы Snm, ко­
торые переводят символы одного прямого сомножителя целиком в другой 
в зависимости от Pi е Sm. При таком подходе группа М будет подгруппой 

Выбираем набор ([А.,], [А,-2],..., [Аг„]) неприводимых представлений 
группы Sn и [А]-группы Sm. Составляем плетизм D = ([А;,] ... [А!га]) И [А]; 
D — представление группы М. Находим индуцированное представление 

с группы М на группу Snm. Представление будем называть 
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плетизмом П схем Юнга в случае, когда G — Sn — симметрическая группа. 
Покажем, как вычислять плетизм схем Юнга

п = (1М, [М,..., 1М)ИЕМ. (2)
1) Если [XJ = [Xj = ... = [Xim] = [XJ, то

п = [х;]®[х], (3)
где ® означает обыкновенный плетизм, правила вычисления которого из­
ложены в (3).

2) Пусть в наборе [X,] имеется щ — [Х;,], п2 — [Xi2] и т. д. Разлагаем [X] 
на группе Sni X Sm X ... по правилу Литлвуда (4):

[М= S «хЛ... [ХД-^]... (4)
[X,]. [Х2].„

Теперь
П = 2 Ях,х2. . ■ [Хц] ® Рп]' Р-;2] ® (Лг!- ■ • (3)

[X,]. [Х2]...

При вычислении (5) сначала выполняем плетизм ®, а потом внешнее тен­
зорное произведение ■.

Применим вышеизложенное к конкретным физическим задачам. Изло­
жим процедуру нахождения разрешенных термов примесных комплексов 
в случае одинаковых спинов или одинаковых орбит. Для дальнейшего су­
щественно, что группа симметрии комплекса G& содержится в группе 
M = GXGX...XGX Sx, если G — группа локальной точечной симметрии 
атома. Пусть имеем N примесных одинаковых атомов, каждый из которых 
содержит п электронов. I-й атом находится в состоянии ГДХ,]. Ограничим­
ся случаем, когда либо все Г,, либо все [X.] совпадают. Для нахождения 
разрешенных термов поступаем следующим образом:

1) Выбираем произвольную схему Юнга [X] группы Sx.
2) Строим плетизм О = (Г1Г2... Гл-) ® [X]. Это представление группы М. 

Как мы подчеркнули выше, группа точечной симметрии комплекса Gr_ со­
держится в М. Разлагая D па группе Gh, получаем орбитальные состояния 
комплекса.

3) Строим плетизм П=([Х1], [Х2] .. . [XN]) ® [X], ограничиваясь 
только физическими схемами (содержащими не более двух столбцов).

4) Приписываем получившиеся в п. 3) спины орбитальным состояниям 
в п. 2).

5) Перебирая [X] получаем все возможные разрешенные термы.
Пример 1. Пара Мп3+ : А12О3. Оба иона Мп3+ находятся в состоянии 

'/Г, G = С3, Gk = D3, М = С3Х С3 X S2, В_/Х; входят элементы А1 {ее | е}, 
С3{СзС3-‘|е}, Сз-ДСг’Сз | е}, С/2{ее | (12)}, U2{C3C3-11 (12)}, U2{C3~'C31 (12)}.

1) [X];
2) D = (ЕЕ) ® [X];

Х(В,(А) = z<E>(e)x<£)(e)Z[xl(e),

=Х(Е)(е2)Х[М(12),

Х(С) (С3) = Х(£) (С3) х(Е) (Сз1)^1 (е).

2А3 + Е [X] = [2], 

2А2 + Е — [X] = [I2];

/D) (Я) %(D) (Сз) | X(D)(^2)

4 1 2
4 1 —2
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3) ([14, [1‘]) В [2] = [Г] ® [2] = [I8] + [2214] + [24],
([I4], [I4]) Е [I2] = [I4] ® [I2] = [21е] + [23Г];

4) 2А. + Е — [Is], [21е], [24],
спин —>- 4 2 0;
2А2 + Е [21е], [23Г],
спин—>- 3 1;

5) 29Л, 2М1; 2‘Д, 2М2, ‘Е, 3Е, 5Е, 7Е, *Е.
Пример 2. Пара Сг3+ в А12О3. Один ион в состоянии 1Е, другой — 2Е, 

G = С3, G:. = D3. Аналогично первому примеру для орбитальных состояний 
имеем

1) [М = [2] — 2А, + Е-
2) [X] = [£] 2А2 + £;
3) ([3], [2,11) ® [2] -/[2] = [!][!]/

[13] ® [1] • [21] ® [1] = [I3][21] = [2Г] + [22Г]
/[I2] = [1][1]/

([31 [2,1]) И [I2] = [214] + [2212];
4) 24, + Е ** [214], [2212], [214] [2212]

спин 2 1
2А2 + Е — [214], [2212];

5) 254„ 234„ 2542. 2М2, 2*Е, 23Е.
Таблица 1

Пара (N = 2)
(группы Сз)

Триада (N = 3)
(группы Щ)

Тетраэдр (N = 4) 
(группы Td)

1, 5, 9, 13^

3, 7, 11, 15£

4, 6, 8, 10, 12, 16 4з

4, 6, 8, 10, 12, 14, 16, 18, 22 
а2

2, 4, 6, 8, 10, 12, 14, 16, 18, 20
(2) (3) (2) (2) (2) Е

1. 5, 9, 11, 13, 17
(2) (2) А]

1, 5, 7, 9, 11, 13, 15, 17, 19, 21, 23, 25, 29
(3) (3) (2) (3) (2) (3) (2) А2

1, 5, 7, 9, 11, 13, 15, 17, 19, 21, 25
(3) (4) (2) (5) (2) (5) (2) (3) (2) £

3, 5, 7, 9, 11, 13, 15, 17, 19, 21, 23, 25, 27
(4) (3) (6) (5) (7) (5) (6) (4) (4) (2) (2)

3, 5, 7, 9, 11, 13, 15, 17, 19, 21, 23
(3) (3) (5) (4) (5) (4) (4) (2) (2)

Пример 3. Каждый из N атомов, А == 2, 3, 4, содержащий 7 электро­
нов, находятся в s-состоянии с мультиплетностью 8. Разрешенные термы 
приведены в табл. 1 (использованы следующие обозначения: ^'13Е означает 
состояния 21кЕ, 1еЕ и т. д.).
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