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Abstract. 4f elektrony iontt vzacnych zemin jsou silné korelovany a jejich korektni popis predstavuje
obtizny problém. Metody zalozené na teorii funkciondlu hustoty (DFT) mohou dévat dobré vysledky
pro zékladni stav, ale rozstépeni (4f)" elektronové konfigurace na multiplety je mimo jejich dosah.
Na druhé strané metoda efektivniho Hamiltonidnu pfirozenym zptusobem multiplety zahrnuje, ale
zpravidla zavisi na velkém poctu volitelnych parametri. V této souvislosti vyznacnou roli hraje
krystalové pole. Urceni parametru krystalového pole (CFP) je slozité a dosud neni k dispozici zadny
spolehlivy zpusob jak je vypocitat. Jejich hodnoty jsou obvykle ziskany srovnanim experimentu a
vysledku ziskanych efektivnim Hamiltonidnem.

V tomto piispévku navrhujeme zkombinovat metodu efektivniho Hamiltonidnu implementovanou v
programu “lanthanide“ [1] s vysledky programu WIEN2k [2], ktery je jednou z realizaci DFT. Pomoci
DFT je urcena hustota 4f stavi a z ni pak vypocteny CFP. Pii tom je vylouCena interakce 4f stavu
s potencidlem nesférické slozky 4f elektronové hustoty a je mozno urcit roli hybridizace 4f stavu se
zvolenymi stavy okolnich atom.

Navrhovany pifstup je nejprve aplikovan na konfiguraci (4f)® iontu Th3* v TbAIOs, pro ktery bylo
14 nezavislych CFP urc¢eno analyzou optickych spekter [3]. Je-li zapoctena hybridizace Th(4f) stava
s 2p stavy kyslikovych ligandi vykazuji vypoctené a experimentalni CFP dobry souhlas (hybridizace
je odpovédnd za piiblizné 50% energetického rozstépeni).

Druhy uvazovany systém je Prg5Cag5CoQOgs s krystalovou strukturou stejnou jako TbAlOj3, pro ktery
v8ak nejsou k dispozici zadnd opticka spektra. V tomto systému muze byt iont praseodymu tiimocny,
nebo ¢tyimocny. Pro obé mocenstvi je hybridizace vyrazné silnéjsi nez pro iont Th3+. Vyse popsanym
zpusobem jsou vypocteny CFP a po jejich dosazeni do programu ”lanthanide” jsou urceny energetické
stavy a magnetické momenty Pr3t+ i Prit.
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