
分子軌道法のまとめ







常磁性体 強磁性体 反強磁性体

量子力学的交換相互作用



ここで、３重項状態（Triplet)、ΦT に取り入れるべき電子配置はな

い。２つの電子が同スピンであれば、１つの1s 軌道に２個同時に
占有することは、パウリの原理によって許されないからである。
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T =0

J  = －2St + J’

JEH2

磁性体のハミルトニアン

H = -2JΣij Si・Sj

J < 0 （波動関数混成）：反強磁性

J > 0 （波動関数直交）：強磁性



Ep() = 2Ep
0 + U,   >  Ep(  , ,  ) = 2Ep

0 + U’ – J’ (because of J’ > 0) 

Ed() = 2Ed
0 + U,   >  Ed(  , ,  ) = 2Ed

0 + U’ – J’ (because of J’ > 0) 

J の値が負の時は、スピン反平行となる。 一般に波動関数が重なっ
ている時は、反強磁性的となる。一方、波動関数が直交している場合、
交換積分は必ず正となる。従って、強磁性状態となる。

J = －2St + J’ = J’ 
(because of  S=0)





Spin-orbit interaction :
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Effective Hamiltonian of spin – orbit interaction on the basis of 
Hund’s Rule

Less than half in orbital 
shell : n < 2l+1

d orbital  : n < 5

f  orbital  : n < 7

si = S/n

More than half in 
orbital shell : n > 2l+1

d orbital  : n > 5

f  orbital  : n > 7

si= － S / [2 (2l+1 ) – n]
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How to account total magnetic moment :  MJ = - μB (L + 2S)

The J value among J multiplets is detemined so as to have a 
lowest energy on the spin-orbit interaction

Using the Heisenberg equation :

Prove that

iS=SS, 
iL=LL

J = L + S

L= aJ+bJ ,    S=(1-a)J + cJ

Therefore,

Total magnetic moment is derived in terms of  projected 
components of S and L along J

gJ: Lande’s g factor
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a= [L2+S・L]/J2=[L2+(J2-L2-S2)/2]/J2=(J2+L2 - S2)/2J2



1. 3d 3  

(S  = ?, L = ?, J = ?, ELS  = ? , M=?)

2. 4f 8   

(S  = ?, L = ?, J = ? , ELS = ? , M=?)

磁性レポート ７

レポート８

3d電子をもつ遷移金属元素、および4f 電子をもつ希土類元素の

なかで、磁気モ―メント、M=‐gJBJ が最大となる、3d電子数と

M (3d)、および 4f 電子数 と M (4f) を求めよ。


