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INTRODUCTIONW

~ La classification et l'interprétation théorique des spectras des
atomes complexes constituent une des activités du Laboratoire Aimé Cotton.
Plusieurs études ont déjia été faites, d'autres se poursuivent actuellement
sur des atomes appartenant aux sérias des Actinides et des Lanthanides.
C'east dans cette darnidre série que se classe le Samarium, dont le spectre

fait ici l'objet de notre étude.

- Leg méthodes utilisées entrainent des calculs beaucoup trop lourds
pour &tre faits & la main. Y. BORDARIER avait donc mis au point un pro-
gramme fonctionnant sur Cab 500 [4]

Les temps de calcul se sont bientdt révélés trop longs et la place en

machine insuffisante et j'ai été amenée & participer avec Y. BORDARIER i 1la
traduction en langage symbolique FORTRAN et & l'amélioration de nos program-
mes qui fonctionnent maintenant sur 1'UNIVAC 1107, la puissante calculatri-,

ce de la Faculté des Sciences d'Orsay.

- Nous avons alors é&té en mesure d'entreprendre l'explication des spec-
tres dtarc et d'étincelle du Samarium {(Sm I et Sm II), par l'étude des con-

figurations profondes.

~ Le plan général est le suivant :




DESCRIPTION DE LA METHODE UTILISEE ET DE LA CHAINE DE PROGRAMMES NECESSAIRE

I) Principes de la méthode :
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Une description plus détaillée est donnée en Appendice,
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1ére Partie : METHODE ET PROGRAMMES

I) Principes de la méthode :

RACAH, par ses travaux sur les opérateurs tensoriels, a considérable-
ment allégé 1'écriture et les calculs des anciennes méthodes de SLATER
décrites par CONDON et SHORTLEY, rendant ainsi possible 1'étude des confi-~
gurations 2 électrons équivalents des atomes complexes [L]

Malgré tout, les calculs restent trés importants et nécessitent 1'utilisa-
tion d'une chaine de programmes.

Un exposé trés clair de ces méthodes a été fait par B.R. JUDD dans son li-
vre O.T.I.A.S. (3], exposé qui nous a apporté une aide considérable dans
notre travail,

Nous ne pouvons pas expliquer ici en détail les principes de la méthode et

nous nous contenterons d'en rappeler les grandes lignes,

- les niveaux d'énergie d'un atome sont les valeurs propres d'un

hamiltonien que 1l'on peut séparer en deux parties

H'=H + H

]
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- leas valeurs pPromres - de H

représentent les énergies das configura-

tions caractérisées par les nombres quantiques n et 1 de chaque électron

Hy= By wee @ o= ) E;(ng,)

Appelons X, un ensemble (ni’li’mli'msi)

R(n,,1,)
(F' (k) = ——3L )% (6;1:) 8(“3'm%=) est une fonction d'onde monoélectro-
J 1 T. samp.
nique,
Alors les fonctions propres \P de H. sont données par les déterminants
T, (h,).... 4,08 )
1 k " e
: g 197 %0 )
. 1 ! .
soit \P = =— | i les sont complétement antisymétriques,
TR ALK (X 1

- 2u premier ordre de la théorie des perturbations, on néglige les in-
téractions entre configurations et on é&tudie ltaction de H perturbateur sur
la configuration considérée. La tras forte dégénérescence ci-dessus est levéé

et la configuration se sépare en niveaux d'énergie. Ils sont donnés par diago-

.nalisation de la matrice de 1'opératewr H construite sur las états de cette

configuration, Las vecteurs propres représedtent la composition du niveau
réel sur la base choisie,_

Les états de base sont ceux d'un couplage limite choisi & priori (LS par exem-
pie), c'est-a-dire qu'ils sont des combinaisons linéaires particulidres des
fonctions propres E k1....lkn 3 'ci~dessus correspeondant & la configuratioh
considérée. Ils sont carétté;isés par un ensemble de nombres quantiques, dont’
le nombre J en particulier.

Les‘éléments de matrice de H sont nuls entre des états da J  différents

et la matrice de H va se décomposer en autant de sous-matrices qu'il existe




etles intégrales d'échange, G~ (a,b) = ®" (a b, ba),

de valeurs de J dans la configuration.

-+le probléme maintenant est donc de calculer les éléments de matrices

de R entre les états ‘}’ ( L, S, L, T P‘KI) ceee “k ( “n Sn Ln IM:) de la
configuration,

On va pour cela utiliser les méthodes de RACAH :

On peut exprimer H sous forme d'opérateurs tensoriels dont 1'action sﬁr

les états de couplage limite est relativement simple. On a H = Q+N +LL

—
ou -A- = Z E(""') Ac A est déja sous la forme cherchée
Azl
N
L
Q -y >k (i
-G.)J:'f ‘g\-.-o
N _ 7
/Lia = ;E: LL,(hL) n'entraine qu'un déplacement global de 1la

4:4

configuration. bn en tient compte dans le paramétre hauteur de Ia configura- |
tion. On voit dﬁésl'an obtient ainsi des opérateurs comprenént deux parties,
L'une agit sur les parties radiales des fonctions d'onde, 1'autre sur les .
parties angulairéé;‘_' | |

Si on dévelqpﬁe‘xalors les éléments de matrice de H ,

J .
( ?a.I'M, Iy |13 T ™M, ), ils s'écrivent comme une

somme de termes dans lesquels les parties radiales et angulaires se séparent,
L'action de la partie radiale de H sur las parties radiales des fonc-

tions d'onde introduit des intégrales telles que :

- les 1ntégrales de SLATER :

R¥(abc d) = Jf‘rffm%m(f(i (‘)nth?’v(k‘bt
rX (a b, ab),
13

les intégrales directes, p¥ (a,b)

it

(1es P sont les parties ra-
(diales des fonctions d'onde
(monoélectroniques

apparaissent dans 1'expression des éléments de matrice de Q.




~ les intégrales de structure- fine :

§£ = f (FE E("’)'(F{J,)bbﬂbv apparaissent dans l'expression

des &léments de matrice de N

J
- un élément aij s'écrit alors sous la forme

DI
a . = X, B (1)
ij -R ¢
ou les PIc sont 1les intégrales radiales. Elles dépendent du choix d'un

U (r) particulier et sont donc mal définies. Aussi considére-t-on les P

comme des paramétres ajustables,
Jk

Les GCij sont des coéfficients numériques angulaires calculables exacte-
ment 4 l'aide de formules explicites contenant en particulier des symbo-

les nJ.

- A un ordre d'approximation_supérieur on ne néglige plus les intéractions
entre configurations. En réalité on ne va tenir compte ici que de 1l'action
d'une ou deux cenfigurations perturbatrices.

Les niveaux d'énergie seront toujours donnés par diagonalisation de la ma-
trice de H con;truite cette fois sur les états de toutes les configura-
tiong considérées,

La matrice se sépare toujours en sous-matrices de J différents et un
élément ai; peut se mettre encore sous la forme (1).

Dans le cas général seule 1l'intéraction électrostatique donne des é&léments

non nuls entre des états de deux configurations différentes, et introduit
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des intégrales de LATER supplémentaires, On est alors dans la situation

suivante :

ConE- L lonf 2

QJJ\ :
* QM’ Conf-i
T
) Cnnf-b
Canf.‘l
J‘b b+
Con E-'L

Résumons les différentes étapes nécessaires a 1'étude d'une ou plusieurs

configurations

- 1°) Choisir un couplage de base, c'est-a-dire le jeu de nombres
quantiques nécessaires 3 la caractérisation compféte des vecteurs de base,
Ex : en LS total, pour une configuration 11 1% 1™ un vecteur de base

est complétement caractérisé par la connaissance des nombres quantiques

L, Sy, 1P g 5, L, ) Sqg Ly, 1" o 5L, , SLIM

- 2°) Calculer & l'aide des opérateurs tensoriels de RACAH les ma—
Jk '
trices (d'ij) des coefficients des paramétres sur la base choisie.

Ce sera le rdle des programmes ~ "AGENAC" et "ASSAC"

- 3°) Construire les sous-matrices de H . T1 faut pour cela, choi-
sir un jeu de paramétres initiaux Pk et calculer numériquement les &lé-

J
ments a i3 des sous-matrices donnés par la formule (1)

Aprés diagonalisation, les valeurs propres donnent les énergies, les vecteurs




propres donnent la composition des niveaux sur la base choisie et la matrice
de passage de la base choisie azlazbasé dans laquelte H  gerait diagonal.
Ce sera le rdle du programme "DIAGON" qui calcule également les dérivées\
des énergies et des facteurs de Landé g par rapport aux paramdtres

On pourra alors ajuster les paramdtres Pk par moindres carrés i l'aide

du programme “GRMC1", de facon A rendre compte des valeurs expérimentales

des énergies des niveaux et des g,

11) La chaine de programmes :

Nous venons de voir que la méthode utilisée nécessite quatre programmes
principaux "DIAGON", "GRMC1", "AGENAC" et MASSAC", dont nous parlerons
Plus en détail un peu plus loin.

Les programmes "DIAGON", "GRMC1", "ASSAC" ont &té réalisés et mis au point
par Y, BORDARIER., J'ai participé avec lui 2 la‘réalisation A AGENAC"
ainsi qu'a la miée:au point &'AGENAC", d'Y"ASSACY et de quelques programmes

annexes qui nous ont £té nécessaires.,

Nous tenons & remercier ici le regrétté Professeur RACAH et le Docteur
Y. STEIN du Département de Physique théprique de 1'Université de Jérusalem,.
pour l'aide et les idées qu'ils nous ont apportées, en particulier, pour la.

réalisation d'"AGENACY,

L'ensemble représente une chaine de programmes spécialement adaptée aux
méthodes da RACAH,
Nous allons essayer de la décrire et d'expliquer le r8le des quatre program-—

mes cités,




Description da la chaine et de son rdle :

- I1 s'agit de calculer autant de sous-matrices de H que de

valeurs de J.
Elles sont hermitiques et on ne calcule que les triangles supérieurs.

e lp % Lo

N

On sait qu'un élément d'une sous-matrice s'écrit :

J J
a,. = &a.. = Z Cx{f Pk

Jk
-Les X, = (f.JrL

i3 i

angulaire

opérateur tensoriel\Lf IM, forment
i)

autant de matrices qu'il y a de paramétres Pk dans la configuration,

Nous les appellerons "matrices des coefficients des paramétres”.

Elles ne dépendent que du nom de la configuration (et du couplage choi-
si ) : il sera donc utile de les conserver sur bande.
- Les Pk , ou intégrales radiales, dépendent au contraire du

corps dans lequel la configuration apparalt et sont considérées comme des

paramétres ajustables
" On va donc considérer une matrice (aig) de H comme une somme de ma-
J
trices (dij) du type :

LA, @ P A B Pa-eee Py
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Jk
~ L'ensemble des matrices des coefficients des paramétres @fij) forme

ce qu'on appelle 1'" assemblage" d'une configuration.

- L'ensemble des assemblages des différentes configurations qu'on a eu

ltoccasien de calculer, forme ce que nous appelons notre "Bibliothéque

des configuration", elle se trouve rangée sur bande magnétique, ,ﬁ

La plus grande partie des configurations de cette bibliothdque ont &té
calculées par les chercheurs du groupe du professeur RACAH., Nous leur som—
mes trés reconnaissants d'avoir bien voulu nous communiquer intégrale-

ment son contenu qui représente de trés nombreuses heures de calcul, '

- Supposons par exemple que la Fonfiguration £6d se trouve dans la bi-
bliothéque et qu'on s'intéresse & 4565d du Samarium. Il suffit alors de:
'~ donner des valeurs initiales aux paramdtres P
- appeler le programme de diagonalisation "DIAGON" qui calcule-
ra numériquement les éléments de matrices aij, donnera aprés diagonalisa-
tion las valeurs des énergies, dés g, des dérivées des énergies et des g
par rapport aux paramétreas [ ¢] y et permettra de faire avec l'aide du

programme "GRMC1" les itérations nécessaires a l'ajustage des para-

métres,

- Donc en supposant la bande bibliothdque toute constituée 1'ensemble

des deux programmes de la chaine, "DIAGON" et "GRMC1", permet de

réaliser les opérations successives portées dans 1'organignamme suivant :
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Constitution de la bande "bibliothdque"

Voyons maintenant comment on constitue la bande bibliothaque.

Jk
Il s'agit de calculer et d'ordonner les matrices @iij)

Nous allons voir que deux programmes, "“AGENAC" et "ASSAC", sont nécessai-

res,

- 1°) Supposons qu'en étudie une seule configuration

comprenant pér exemple p paramétres et n valeurs de J

les coefficients de chaque paramédtres sont donnés par une formule différente
on va donc donner A calculer par "AGENAC" les p formules successivement

Jye :
les $$ij ) seront alors rangés sur bande de la facon suivante :

T, T? To J, T, ) Te T, T, __”:r,,b
NNN Yy NN

AY
7 7
paramétre 1 paramétre 2 paramétre p

—

MASSAC" va 8tre chargé de rétablir l'ordre logique, c'est-3-dire un ordre fa-
cilitant pour "DIAGON" la construction des matrices par valeur de J. Il
faut donc trouver & la suite sur la bande, les coefficients de tous les pa-

ramétres par valeur de J, soit :

L R R PR R
NN N NN N NN
¢ 3 - < = > ¢ o >

- 25) Supposons gue la base choisie soit formée de plusieurs configurations

clest en réalité dans ce cas; que le programme "ASSAC" diminutif d'Assem~
blage, prend véritablement son sens.

En effet, le tri par valeur de J est toujours nécessaire, mais il est insuf-




fisant et le rdle &' "ASSAC" sera plus compliqué.

- Prenons le cas de deux configurations

On a vu qu'on avait pour chaque valeur J une sous-matrice

de la forme

Conf 1 Conf 2
A
qz 1 Q d'ordre {n + m)
J=1J, & Ay
®
LR;, ®

Les intéractions 01 et A donnent P, paramétres dont les coeffi-

1

cients non nwls gont compris dans le triangle d'ordre n

G- - - =
%
' région (D

{
P
Les intéractions Q2 et A > donnent P2 paramétres dont les coeffi-

cients non nuls sont compris dans le triangle d'ordre m

biee e

..‘q::] ?1 région ()
¥

Q (ou 012 +J\ﬁ2)' donne Pq paramétres d'intéraction dent les coeffi-

12

cients non nuls sont compris dans le rectangle n xm
t- - o

1

1

région ()

Y

Aucun paramétre n'a d'éléments & la fois dans une région et dans une autre

aussi, la structure 4'AGENAC est telle gqu'il sait calculer des matrices

triangulaires sur les états d'une configuration, ou rectangulaire sur les
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états de deux configurations, Mais, il numérotera, dans tous les cas, les

lignes et les colonnes 3 partir de 1.

Trois cas sont possibles qu'ASSAC sait traiter

- a) On veut assembler deux configurations déja assemblées séparément
- b) On veut assembler une configuration assemblée et les résultats
A'AGENAC de la deuxiéme configuration
- ¢) On veut assembler les résultats d'AGENAC des deux configurations.
Dans les trois cas on peut effectuer facilement le tri des matrices parvaleus
de J. (En réalité, bien sur, ASSAC faitce tri simultanément avec les opéra-
tions suivantes).

- On obtient alors les matrices suivantes pour une valeur donnée J = J1

P, paramétres Conf 1 p. paramétres conf 2 p., paramétres d'intéractin
[ =
I Ar m o = = =AYy 1. - 4o o T 4. M
£ 4 3 H 4 A
- : R, : N :
; ! ! ! : :
: : m m o
' 1 ' !
) ' . ! |
v it b '
= assemblage de la conf 1 seule = assemblage de conf 2 seule intéraction conf 1-conf2
ordre n ordre m

Alors pour obtenir l'assemblage de conf.l + conf.2 il faut maintenant con-
sidérer ces matrices comme des parties d'une grande matrice d'erdre n + m
T1 faut donc qu'ASSAC place les triangles et les rectangles dans le grand
triangle d'ordre (n + m), c'est-i-dire effectue les décalages de lignes et
de colonnes néces'saifes. On obtient alors pour les nos de lignes et d= colonres,

Aoy - Nn+1,..04M N+ e o H4m

7 4

i
i

N

!

|

!

1
v

N4
_ ... |
pour les p, paramétres pas : pour les p, paramédtres pour les p, paramétres
de décalages 2 décalages d'intéractiog 1 _décalage
it =1 it =i+n it = i
j* =13 j'=3J3+n j'=J+nm
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ASSAC permet donc d'obtenir & partir des matrices données par AGENAC,
des matrices formant soit : - l'assemblage de Conf 1 seule
- lt'assemblage de Conf 2 seule
- l'assemblage de (Conf 1 + Conf 2)
On peut suivant le mé@me principe ajouter avec ASSAC autant de configura-
tions que l'on veut, ou réciproquement extraire des assemblages de confi-

gurations dans un ensemble plus grand,

En résuméinous voyons que la constitution de la bande bibliothdque néceg-

site deux programmes

1°) M"AGENAC" qui calcule les coefficients angulaires des parama-

tres et les écrit sur bande magnétique sous forme de matrices

29) "ASSAC" qui sait :
a) Trier les matrices des différents paramétres par valeur de J
b) Associer, soit directemant a partir des résultats d'AGENAC,
soit a partir des assemblages des configurations seules, un
nombre quelconque de configurations

¢) Dissocier les configurations assemblées,

Conclusion sur la chaine de programmes

Toutes les transmigsions entre les différents programmes de l'snsemble
se font par bandes magnétiques et évitent 3 l'utilisateur de nombreuses
manipulations de donﬂées et de résultats. Elles font gagner non sgulement
un temps précieux mais éliminent aussi un trés grand nombre de risques

dlerreurs,
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IIT) Principes de fonctionnement d'" AGENAC"

Le programme "AGENAC" correspond & l'ancien programme A" ‘réalisé par
Y. BORDARIER et décrit dans sa thise,
Lors de la traduction en langage symbolique FORTRAN de "A", un grand nom-
bre de modifications et d'améliorations ent complétement changé son prin-
Ccipe de fonctionnement et nous allons essayer d'expliquer les différences
essentielles, On trouvera en Appendice une description plus détaillée du

neuveau programme,

- Rappelons gue "A" calculait pour tous les jeux de variables possibles

une formule trés générale capable de représenter tous les types de coeffi-

Jk i
cients o i possibles :

X (TeeeeeT) -_-‘Hf[ Z T, + -- +Z‘W~]

%--Th IL-J1
avec

)
a%i,( 37 )( 3T)x{ ¢ }{ cr}x 33 { 97 (et

On voit qu'un TN est un praduit d'un certain nombre de fonctions bien
connues : crochets, double crochets, 3J, 6J, 9J, etc.,.
On trouvera 1'explication détailléedes notations page 8 de la Thése
d'Y, BORDARIER. ﬁotens simplement qu'une "table" est une série de vaieurs
numériqués a-J'S}b, fonctions d'une ou plusieurs variables, par lesquelles,
il faut multipiier A tour de réle la formule,
On considérait cette formule comme une fonction de m variables explici-

tes J .l.l.J L ]
1 m

.Les J'i...J"j étaient des variables muettes sur lesquelles on sommaits.
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Toutes les variables étaient indépendantes et on ne vérifiait que les re-

lations triangulaires,

Dans ce type de calculs tous les résultats, intermédiaires ou définitifs,
sont de la forme ax J?;/c et les variables (ou nombres quantiques) sont
entidres ou % entiéres, Donc, en doublant systématiquement les variables

susceptibles 4'8tra % entidres et en représentant un nombre n par la

suite d'entiers @x1....d%2) caractérisant sa décomposition sur les 171 pre-

miers nombres premiers :

o1/2 X2 /2
(représentation ROTENBERG )} n = 2 . 3
%10/2 *11/2 |

ves 29 . 31 ' (X12)

on pouQait mener tous les calculs sous forme entidre, sans jamais manipuler
de grands nombres et sans perdre de précision,

lLe résultat &tait une série de valeurs de X pour tous les jeux possibles
de variables, représentant des coefficients 'géLij édités sur papier seule-

ment, et non rangés sous forme de matrices. Un long travail de classifica-

tion des résultats restait a faire pour réaliser l'assemblage :
. Jx
- a) Replacer les coefficients obtenus dans les matrices @x&j }
correspondantes

-~ b) Perforer les résultats de chaque matrice obtenue saus une forme

équivalente 3

n® de ligne, n° de colonne, coefficient:

- Le nouveau programme calcule, toujours:sous forme entiére, une formule

du type (1) ou du type (2)
X (T T) = T [TLT + 210, mmmm + T, T ] (1)
X (Te---Tn) = DI pAR A B2 nTrh-]"ﬂ] (2)




Mais il se rappelle que le but est de construire des matrices de coeffi-

cients dont les vecteurs de base sont des listes de termes,

On va conserver le sens physique des variables qui ne seront donc plus

indépendantes et 1'avancement des variables, c'est-a-dire les recherches

successives de tous les jeux de variables pour lesquels il faut calculer
la formule donnée, va se faire principalement par 1'intermédiaire des

listes de termes,

C'ast la différence fondamentale existant entre les deux programmes
comme nous le verrons dans le paragraphe suivant,

Nous examinerons successivement :
P e e e e — —— — ——————]

- 1°) les différents types de variables qu'il est nécessaire de
définir et le principe de leur avancement.
- 2°) les avantages apportés par l'utilisation des listes de termes

- 3°) 1'écriture des formules, Les nouvelles possibilitésde cdcul,

1°) Les différents'types de variables -~ le principe de l'avancement des

diverses variables

Avant tout nous allons préciser quelques notations,
Nou; avions dit jusqu'ici, pour simplifier, qu'une formule représentait les
coefficients d'un paramétre n° k donné, En réalité, plusieﬁrs paramétresg
peuvent avoir leurs coefficients donnés par une méme formule explicite.
Nous rencontrerons, par exemple, dans le calcul des configurations 110

du Samarium, des paramétres d'intéraction électrostatique, dont les coef-

ficients sont donnés par une formule du genre :

S SR
n -E'KQ 553 < ‘
SO U T g 4 ;u-;(‘,“)Zwm (‘HW){ 4an ¢

L,

Yo(3)




l
l

6 \
Dans £ & cette formule sert & calculer les matrices des coefficients

des trois paramétres G y G correspondant respectivement aux valeurs

1* B3 G50
X =1, 3, 5. La formule est ici fonction du rang X d'un tenseur, mais on
peut en rencontrer d'autres, fonctions des rangs X, X', K"... de plusieurs

tenseurs,

Chague jeu de valeurs (X, X', k",,.) correspond alors au calcul des coeffi.

cients d'un paramédtre n?® k

Donc le preogramme doit pouvoir calculer a partir d'une m@me formule, non
seulement les différentes matrices par valeur de J d'un paramétre k, mais
aussi de plusieurs paramétres k, k + 1,... etc.

Il st nécessaire pour cela que le programme sache distinguer différents
types de variables apparaissant dans les notations (3) et (4). Ces dernilres
supposent las calculs faits en couplage LS c¢e qui n'est pas du fout indis-
Pensable mais simplifie 1'exposé

(LS5t A st S 0 L7 B0, T 5T

(4)

- Nous pouvons maintenant définir 4 sortes de variables :

Toutes les variables appartiendront & l'un de ces 4 groupes méme si les
calculs sont faits dans un autre couplage :

-a) Las variables des "boucles extérieures" du type J ou X, X'... X"

A chaque ensemble de valeurs de ces variables correspond une nouvellie ma—

Jk
‘trice (Qcij) A calculer,

~b) Les variables des boucles principales du type SL et S'L'

Elles correspondent aux derniéres listes de termes construites, La lis-
te 1 §SL.,.) définit les vecteurs lignes <: l , la liste 2 (S'L') définit

les vecteurs colonnes I >
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Jx
de base Lo A

-c) Les variables liées du type S1L1, 52L2.... c'est-a-dire appar-
tenant & das listes de termes parentes jusqutaw n iéme degré de la précé-

dente. Ce sont les nombres quantiques nécessaires 4 la caractérisation com~
pléte des vecteurs de base < SLI , ’ gLt > précédents, Ils seront

recherchés & l'aide du sous-programme "AVANCE"

- 0On est denc dans la situatien suivante pour préparer le calcul des

matrices J .. du kléme paramétre et rechercher les valeurs des diffé-
1]
rentes variables :
Les boucles extérieures vont cher- Slliad
cher successivement les jeux pessibles T i:zeﬁzitz:cgezgzéz:kug
de valeurs J,K,K'.. A chaque ensem=- SyL4F N construireyla.ﬁs::2;
ble correspond le calcul d4d'une nou-
. Vg
velle matrice J%@... Le xiome para- ; Sull
métre correspond 2Jun ensemble X,X.. ,
donné T, Ky Rioeoo | Liste 21 Silg--nv SpLh o o cemn Siilim
Liste 4. :
|
Sabs '
. | '
| |
! ! une fois toutes
t I les variables avan-
P P &8 <% s f : 14 Cées calcul d'un
Saly, €= Splage— Sty e=Sylgée——dcle | ____ e X, « élément
parents succeasifs recherchés H
par le sous-programme "AVANCEY !
Tdans les listes ayant servi a |
construire la liste 1. Sl

- 8i les listes 1 et 2 sont différentes on calcule des matrices rec-
tangulaires {cad des paramétres d'intéraction entre 2 configurations)
- 81 les listes 1 et 2 sont les mémes on calcule des matrices trian-

gulaires (cas des paramétres internes 3 une configuration)
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-d) Les variables muettes du type *’ (formule 3), définies elles

aussi par des listes de termes sur lesquelles on effectue les sommes, que
nous appellerons "listes principales muettes" par malogie avec leg "listes
principales 1 et 2", parcaqu'on peut aussi avoir besoin dtaller chercher

les, anc@tres successifs de ses termes,

2

=
Liske:SC ) SL —» S

[ L]

- Pour chaque jeu de variables explicites des paragraphes a) b) c), on
calcule un coefficient numérique {gﬁij._La machine range alors en mémoire,

pour les éditer ensuite sur bande magnétique, les renseignementssiivants :

~ Le nom de la matrice 2 laquelle appartient le {§ i calculé

ce nom change chagque fois qu'on passe dans les bouclés:extérisues

Le numéro de ligne i dans la matrice g%ﬁij) de 1'élément calcu¥

Le numéro de colonne j

La valelr de 1'élément Jﬁtij

Maintenant que nous avons vu les différentss variables et leur avancement,
notons quelques-uns des multiples avantages entralinés par 1l'utilisation des

listes de termes :

2°) Les avantages apportés par l'utilisation dés listes de termés

a) Grace .au principe de l'avancement des variables liées par les

listes parentes, on ne s'occupe que des ~valagrs physiquement possibles, et

on n'aura plus besoin de s'occuper des relations triangulaires qui seront

automatiquement vérifiées,




~ Prenons par exemple la sous-configuration (£6 s L1, d) SLJ cons-

1

truite sur les seuls termes 7F, SS, 5P de f6
Les termes (SL) de %4 sont donc :
7 2 8,6 .
F+ D= P, D, F, G, H 18 termes SL correspormiat cha-
3 + 2D = 6’4D cun A un seul S1L1 parent possible
5 2 6,4

P+ D="'"P, D, F

On obtient au total 18 ensembles (S.L,SL) possibles

Regardons la différence de traitement des deux programmes

Dans 1'ancien programme on disait & la machine de faire varier

- S1 de 2 43 —> 2 valeurs possibles

- L1 de 043 -— 4 valeurs possiblas

S de 3/2 a4 7/2—> 3 valeurs possibles

- L de1as —3 5 valeurs possibles

Elle allait donc chercher : 2x4x3 x5 = 120 ensembles (S?E,SL)

différents, dont 18 seulement correspondaient i un cas physique.
Pour chacun de ces 120 ensembles, la machine, avant d'exécuter le cal-
cul numérique, vérifiait les 2 relations triangulaires (31, S, %),

(1,5 L, 2).

- Dans le nouveau programme, la machine prend successivement les

18 valeurs possibles de SL de la liste fsd, et pour chacun, va cher-

cher son parent S,L, dans la liste parente,

1

Donc on ne s'occupe ici que des 18 ensemblaes (S1£,SL) possibles
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rhysiquement., Lea gain de temps est trds appréciable surtout si les lis-

tes résultantes 1 et 2 sontonstruites & partir de plusieurs listes 17

et que l'on a besoin des ancétres successifs :

Liste 4
UﬂE3:::j—;=’—‘=;\~::jaiaﬁl\\
L;m-/ L3k 6 Lo Liste 8
Listea: 9 40 4 A4 A3 A4 4':/\45

£ ((9,10) 5, (11,12) 6) 3, ((13,14) 7, (15,16) 8) 4, 1liste 1

b) Supposons maintenant que 1l'on étudie une configuration

ke 1'm 1"p... la machine construit elle-méme les listes de termes dont
on a besoin, & partir de la donnée des listes d'électrons équivalents
1%, 1™, 1P,

8i dans l'ensemble précédent, les listes n° 9, 10, 11, 12, 13, 14,
15, 16 sont des listes d'électrons équivalents, la machine construit
elle-méme les listes 5, 6, 7, 8, 3, 4, 1.
La construction des listes peut &tre demandée dans les couplages

Ls, JJ, Js, 8J, JL, LJ, ce qui permet de calculer les formules dans ces

différents couplages de base,

c) Un autre avantage évident est la possibilité de faire les

calculs des matrices sur des listes de termes réduites sans rien perdre
de l'tautomatisme du programme et sans calculs inutiles. On devra seule=-
ment construire, en général, les listes de termes soi-méme.

Supposons que #ans l'exemple donné on ne veuille pas tenir compte
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des (5D) 4D, (5P) p, (sP) 4 e £2°d. On devra donner soi-méme 3 la

machine

- la liste f6 7

— 1a 1iste £5a %%pp.r,GH, °p, Ceor, %

6
au lieu de donner les listes £ et d et de demander la construction

6
de f 7F - 55 - 5P + 2D, qui donnerait § termes de trop.

3°) Ecriture des formules - Nouvelles pessibilités de calcul

a) Ecriture d'une formule & calculer

Une partie du programme "AGENAC" se charge de ranger en mémoire les
renseignements utiles aux calculs ultériegrs, déduits des données perfo-
rées sur cartes par l'utilisateur.

Ces données sont réduites au minimum et permettent a l'utilisateur de '
ne pas connaitre la structure dupogramme.

- Supposons par exemple qu'on ait & calculer la formule donnant les

coefficients du paramétre ?;g dans £° (7F) ds :

T+l Lf-leL-f-SL U T 48 5.4 5’1- L4L' L ,‘f 3 A4 3
('-4) ﬁ][L']ES][S’] [S,“]ES':.] {L s 4}{5’!’41&;&}(5 4/::3}{3’ L 55 Z (Lfn L1) (") {3 Lri}

On perfore sur cartes

(-1)(‘J'+L+Lt‘ +SL4SPL) . (L (Lryis) (5P} (52) (591_,)) “/q. * c]‘(sr,t.f,:r,L,s,a) 2 6T (8, 4,50 S04y SU)n

: LY,
CT (52,4308, 3,9/1,3) # (T (L4 L7 3,5 3)s SonNE Liare £ { snisng) vTAGLE < e (NS A4 ey (Ls) eer(343 3153 3

et quelques renseignements annexes sur les listes, les constructions né-

cessaires, la sortie demandée (bande, cartes,..). On trouvera dans 1'ap-
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pendice la liste exacte des données & perforer. On voit ici la grande simi-
litude entre la formule telle qu'on l'écrit et la formule telle qu'on la
perfore.

b) Découpage possible d'une formule en plusieurs parties 2 calculer

Nous savons déja que le programme sait calculer automatiquement les ma-
trices des coefficients d'un ou plusieurs paramétres donnés par une méme
formule, mais on peut aussi donner plusieurs formules 3 la suite, soit in-
dépendantes, soit utilisant les résultats des formules précédentes mises en
mémoire sous la méme forme que les tables et traitées comme telles. °
Cette possibilité est d'un intérét majeur puisqu’elle permet de ne pas cal-
culer inutilement des ﬁarties de formule ne dépendant pas de certaines'va—-

riables.

- Prenons un exemple tréds significatif

Supposons qufon ait & calculer la formule donnant les coefficients du
paramétre S{ dans (f67F) ds. Définissons les vecteurs de base en coupla-

ge LS :

((f67F,d) S L8, SLJI at |(£67F,d) S',L'518, 'L

On trouve :

stpsurltl #Ted ¢ LT 4 oy '
'M(') 308 1Cse] [y CL] v 2 4.5 LAY
\Esacsaesaesacaaee { s o {oanse ] La v 3] s

On peut donner & calculer succassivement dans un méme passage machine

SL4SL 4 [ : : ) .
L) \ /(st10s3 n{ :' :/ 5"} = table (Ng, N'Z)_ mise en mémoire

I3 '15 L Py '] - ]
\/[s]LS]LL] LL]{ ys 3 . 3} table(NagN 2) table (N, N')

T A | Ny = é
Boucle J _ (_4) { }hﬂ:_ (N ) matrices calculées éditées sxr bande

L 54
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- Un autre exemple est celui des paramétres de SLATER qui ne dé-

pendant pas du nombre quantique J. I1 faut malgré tout que les matrices
par J ssimht sur bande,

'~ On calcule d'abord Ta formule et on la met au mémoire dans une

table (N, N')

- On-dorme comme 2&me formule

Boucle J - table (N, N') la machine rangera les coefficients dans des

matrices par J sans les recalculer,

¢) Le bloc calcul

Catte partie du programme est restée presqu'identique 2 celle de ;'an-
cien programme "A", |
La seule amélioration importante est la rapidité de calcul du 6J dont l'op-
timisation nous a particulidrement intéressée parce qu'il représents 1'uni-
té de temps de notre programme et conditionne trés directement le temps
"total que.dureront les calculs réalisés par "AGENAC",

La formule programmée pour le 6J est toujours la méme, mais nous avons
tabulé les factorielles et supprimé tous les appels de sous-programmes se:
trouvant dans‘des boucles de calculs, ainsi que les appels du souséprogrwme

A dndesds) ['5] + On gagne ainsi le temps de transmission des
valeurs des variables du programme "appelant” vers 1e'prograhme "appalé"

at vice versa,
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Actuellement les temps réalisés sont de

2 2 1
6 ms pouwr le 6 J { } comprenant 1 seul terme

10 ms pour le 6 J comprenant 2 termes dans la somme

—
-
-

14 ms pour le 6 J comprenant 3 termes

w
[2+]
co

36 ms pour le 6 J comprenant 9 termes

——— —— ——
0 N
48] o
n n

Nt Sy’ S

- Le programme "AGENAC" et ses sous-programmes représentent dans leur
version actuelle 3000 ordres FORTRAN, ce qui est déja considérable, et
ont demandé un temps assez long d'écritures et de mise au peint.

- L'utilisation de la'représentation ROTENBERG" qui permet de faire les
calculs sous forme entiére, a l'avantage de ne faire perdre aucune prééi—
sion aux calculs et de permettre de nombreuses vérifications, mais a 1'in-
convénient d'augmenter considérablement les temps de calcul qui sont beau-
coup plus lonés qu'en flottant.

Une option "bloc calcul flottant" sera peut-8tre nécessaire pour les
grosses configurations.

~ AGENAC est maintenant d'une utilisation simple et rapide et possédde
de nombreuses possibilités de calcul et une souplesse trés grande;

Le fait qu'il soit écrit en FORTRAN IV UNIVAC a ltavantage de permettre
son utilisation éventuelle sur toute autre calculatrice moderne au PTix

d'un petit nombre de modifications.




28

2ame Partie : ETUDE DES CONFIGURATIONS PROFONDES DE Sm I et Sm II

Introduction

1°) Etat de la classification du Samarium

- La premiére classification du spectre d'arc du Samarium
. . 6 2[7 ]

est due A& ALBERTSON [6] qui trouva les deux multiplets 4f és |'F
et 4f6657s[ 9FJ et 180 niveaux impairs qu'il attribua aux configura-
tions 4£6656p* ou 4£55d652.
En 1935 parut l'article de A.S. KING [19] qui mesura un grand
nombre de raies., Il les classa en fonction de la température et put
distinguer celles venant du spectre d'arc et celles venant du spectre

d'étincelle, Son travail apporte encore aujourd'hui une aide considé-

rable pour la clagsification de Sm I et 5m II.

152 154

En 1949 BRIX {7] mesura le déplacement isotopique Sm - 8m de

87 transitions aboutissant au fondamental. Il observa des déplacements

compris entre - 44 et 53.10_3 em |

et suivant que le déplacement iso-
topique des raies était négatif (aéplacement du niveau supérieur plus
petit que celui du fondamental) ou positif il les attribua aux transi-

55d6s2 —_— 4f6652. I1 confirma la

tions 4f6696p — 4f6652 ou 4f
plupart des résultats 4'ALBERTSON et trouva 4 nouveaux niveaux im-
pairs. Ce travail a été la premidre application systématique du dépla-

cement isotopique & la classification des spectres. Il a été confirmé

et étendu par STRIGANOV, KATULIN et ELISEEV [8] et nous verrons

. dans 1'étude théorique des configurations impaires de Sm I 1le trés

grand intérét de cette premiére classification par configurations,
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- La premiére classification du spectre d'étincelle du

Samarium est due également 3 ALBERTSON [6] qui, outre les deux

multiplets les plus profonds 4£665(8'6

des niveaux des octuplets de 4f65d et 163 niveaux impairs.

F) a identifié la plupart

-~ La classification du Samarium a été entreprise 3 Bellevue

en 1965 par J. BLAISE puispar M.G. SCHWEIGHOFER & 1l'aide d'une

152

part des nombres d'onde de 15008 raies de Sm mesurés par

C. MORILLON sur un SISAM [ 9] couvrant le domaine 0,8 - 2,5 et
d'autre part a liaide de la mesure des structures Zeeman photogra-
phiées dans la région3000 a 9000 R avec le specirographe Paschen-
Runge d'Argonne National Laboratory. Cette étude a permis d'amélio-

rer considérablement la classification de Sm I et Sm II.

~ 50 nouveaux niveaux pairs de Sm I ont été trouvés parmi

lesquels 40 appartiemnent 2 la configuration 4f65d63 qui commence

a4 10801,.10 cm—T, trois sont des niveaux élevés de 4£6652 et un est

le multiplet 4f6657s [7F] .

Actuellement 371 niveaux impairs de Sm I sont connusiet lewr g

mesurés, Le plus profond est 4f6656p [9Go] situé a 13796 am ! et

5

: o " -
le premier niveau attribué 3 4£75d46s appara’t dés 18075 cm 1; neus

verrons qu'il doit &tre identifié avec 7H Ensuite apparafit a

2.
22844 cm | le multiplet [ 91] de 4£°5d%6s.
On peut prévoir dans la mé@me région des niveaux de 4f6(5D) 6s6p et

4f65d6p. La fig. 1 résume les principaux résultats pour Sm I,

Le premier niveaurconnu de chaque configuration est indiqué en traits
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pleins ainsi que le type des transitions ayant permis de classer les

niveaux. Les configurations attendues sont marquées en pointillés ainsi

que les transitions qui permettront peut-étre decles trouver.

— D'autre part 23 nouveaux niveaux pairs appartenant a
4£65d de Sm II et environ 90 nouveaux niveaux impairs ont é&té
trouvés.
Ainsi plus de 250 niveaux impairs sont connus et attribués & 4f 6p
et 4555d65; mais la mesure des déplacements isotopiques faite par
BRIX puis par STRIGANOV ne porte que sur tras peu de niveaux et la
classification par configurations est trés peu avancée.

La fig. 2 résume les principaux résultats pour Sm II suivant les

m3mes conventions que pour la fig. 1
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2°) Problémes de la limitation des bases de calculs

En principe, les calculs du second ordre de la théorie des pertur-
bations (cf. 1ére partie) permettent de pousser aussi loin qu'on veut
ltaccord théorie—eipérience si l'on étend davantage la base, c'est-a-dira,
si 1l'on introduit dans les calculs de plus en plus de configurations.

Nous allons voir qu'en réalité nous sommes trés rapidement limités
par les programmes et les machines,

~ Les limites du: programme.de diagonalisatidn sdént :

- la place utilisableen machine d'une part,

- les temps de calcul d'autre‘part.
Le nombre de mémoires nécessaires croit en 2n2, sin est 1'ordre de la -
matrice et le temps utilisé croit en n3.
Dans le programme actuel toutes les données nécessaires 3 un calcul sont
entrées en mémoire centrale, d'accés trés rapide.
Aussi, sommes-nous limités par la place disponible en machine et non par le
temps.

L'ordre maximun des matrices diagonalisables est actuellement égal & 100,

un autre programme est prévu pour les matrices dont l'ordre est compris en-
tre 100 et 500, Il utilisera les grosses mémoires périphériques, d'acces
beaucoup plus lent, et n'entrera en ﬁémoire centrale que les données néces-
saires a des parties de calcul; nous serons limités alors par les temps de
calculs, avant d'étre limités par la place, las tambours et les bandes ma-
gnétiques représentant un‘nombre de mémoires trés extensible,

~ Nous avons vu dans la premidre:partie que les temps de base du programme

"AGENAC" ont été optimisés. Mais la complexité des formules donnant les




coefficients des paramétres est telle que les temps de calcul sont relati-
vement longs. Il est nécessaire de.simplifier au maximum les formules et
d'évaluer le temps total que l'on utilisera avant d'entreprendre des cal-
culs de configurations.

- Nous allons voir que dans l'étude du Samarium ce sont les limites du
programme.de diagonalisation qui sont vites atteintes.
Les figures (1) et (2) montrent que toutes les configurations connues

. (]
ou attendues sont construites sur 4f et 4f5.

La configuration f6 seule comporte déja 119 termes, fsd par exemple,
en comporterait 906 et fsds 1812 ! La taille des matrices obtenues
dépasserait largement les limites actuelles de nos programmes, les temps

de calcul seraient énormes et 1'extension théorique ainsi obtenue, c'est-a-
dire la distance séparant le plus bas et le plus haut niveau théorique, se-
rait trés supérieure 2 l'intervalle A interpréter. OFELT [11] par exemple
a évalué 1l'extension de 4f6 de Sm III & 200000 c:m_1 environ, alors gque
la hauteur connue expérimentalement n'est que de 4000 cm_1.

D'autre part, le long d'une région a interpréter de Sm I ou Sm II apparais-
sent toujours d'autres configurations dont il faut tenir compte dans les

calculs, et nous venons de voir que 1l'étude d'une seule n 'ast déja pas pos-

sible,

Il est donc indispensable de limiter les bases de calcul

Pour cela nous avons essayé de voir l'accord théorie-expérience obtenu
si 1'on admet :
- qu'on peut négliger l'action des configurations suffisamment

éloignées de la région i interpréter. Les configurations & introduire dans
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nos différents calculs dépendent des résultats expérimentaux et seront
examinés dans chaque cas particulier,

- que seules les parties de ces configurations situées dans la
région intéressante interviennent notablement.
Un probléme comnun & l'ensemble des configurations du Samarium est alors

6 5

de choisir les multiplets de £ et £~ sur lesquels nous construinons

nos sous-configurations de base.

. = . Lo : L 6
Aussi, allons-nous examiner successivement les troncatures de f et fs

A) Troncature de £®

WYBOURNE [49] a trouvé que pour prévoir correctement un ensemble
de niveaux de multiplicité donnée il faut introduire en plus dans les

calculs ceux de multiplicité inmédiatement inférieure et supérieure. Ainsi

pour calculer correctement f6 7F sy qui est le seul septuplét,,il faut

prendre comme base 7FJ et tous les quintuplets, Ce calcul est possible

pour fs, mais pas pour fgd par exemple, ni pour f ds comme le montre

le cas 3 du tableau ci-dessous et compte-tenu des limites du programme

"DIAGON®

(] | [fa] | [efe]

nombre de termes obtenus

par - . i
. 67 - o
si on part de £ ('F)| 1 10 20 ‘ (1)
+ les'SEf;?ﬁff“ 4 . 40 80 o (2)
+ les %ﬁﬁés“?. 17 158 t  316

tous les termes | 119 906 1812
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Les troncatures f6(7F) ou 5 (7F, i 1’2'3) sont seules envisa-
geables pour l;instant.
Il nous reste & voir d'aprés les résultats de 4?6 [14] si elles ont un
seng

- seul le multiplet fondamental [|7F] a été trouvé expérimentalement.
La théorie faite par OFELT [12] en introduisant dans les calculs le sq~
tuplet, les quintuplets et les triplets rend bien compte &es résultats
expérimentaux.
Le multiplet [ 7F] est trés proche du couplage L 8, c'est-i-dire que
l'on trouve par exemple pour J = 2

[7F,] = o8 | 7Y - 013 [ P03 ) w0 |2 )4 ..

Nous dirons que la "pureté L S" de [ 7F] est comprise entre 90 et 98 %.
Elle nous montre 1!'indépendance de [7F] par rapport aux autres multi-
plets,
Celui immédiatement supérieur serait un [SD]l situé 15000 em plus
haut, donc bien séparé de [ 7F1 . Les multiplets suivants [SL] ,[SG] etc
conmenceraient 6000 t:m"'ﬂ au-dessus du premier [ 5D] .
On voit apparaltre las 2 possibilités d'étude suivantes :

a) calculer seulément les parties de configurations construites sur

f6 (7F) .
et si l'accord n'est pas satisfaisant :

. 6
b) Calculer les parties de configurations construites sur £ (7F-—i@

Mais le [SD] n'est pas pur, on a par exemple :
5 5 2 5 3 5.1 7
[ D] = 0.75 | °Dy) - 0.57 | D;) - 0.21 | Dy) - 0.16 ! Fy)+w

En effet, l'intéractién électrostatique a des éléments de matrices non

.

e
7/




Sé-

nuls entre les termes de méme nom d'une configuration' ke et elle est
rasponsable du grand mélange entre les trois 5D de fs.

Nous verrons dans le § C les diverses fagons de tenir compte de la com-~
position réelle du multiplet [5Dildans nog calculs, Regardeons d4'abord les
diverses possibiiités de couper la configuration £5

B} Troncature de £

Les mémes problémes se posent pour les configurations fs qui

comporte 73 termes dont 3 sextuplets et 24 quadruplets.

De méme que le [ 7F.] de .f6

était bien séparé du reste de la configu-
ration, de méme [ SH] et ['GF] sont séparés de 11000 cm_1 des multi-
plets supérieurs,

L'étude faite par WYBOURNE [10] rend bien compte des résultats expéri-

> sont plus nombreux que pour 4f‘6 [1&]

mentaux qui pour 4f
a puret e e est comprise entre e et l'on

L tae [%] et [%] est i tre 90 et 98 % '

pourra donc dans une premiére étape considérer seulement les parties de

configurations construites sur 482 (6H - 6F)

La seconde étape est ici beaucoup plus difficile & déterminer; il n'existe
pPas un petit groupe de multiplets suffisament isolés., Une des seules
possibilités serait d'ajouté? 11 termes supplémentaires dans f5.
Mais neus verrons que dans Sm I et Sm II les configurations censtruites
sur 4f5 apparaissent aprés la configuration fondamehtale toujours cons-
truite sur 4f6 et la troncature 482 (6H - 6F) sera suffisante.

Nous venons de veir les différentes facons de couper les configurations

6 >

4f° et 4f” regardens les problémes théoriques qui s'ensuivent.
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C) Les différentes possibilités de limitation, Probléme du coeur réel

Les problames sont différents selon les puretés des multiplets
introduits dans les calculs et il existe plusieurs fagons de tenir compte
de 1'influence des multiplets supérieurs;supposons d'abord que le multi-
plet soit trés pur et trés proche du multiplet théorique L S'; clest le
cas par exemple pour 4f6 (7F).; une premiére étape consistera & calculer

simplement la sous-configuration construite sur le multiplet L S 7F.

Soit 4f6 (7F) 1 ou 4£6 (7F) 11

7 6

F de f sont dues

Las séparations des différents niveaux 3

au paramétre 35{
-~ las écarts ainsi obtenus suivent rigoureusement la loi de Landé
quelle que soit la valeur de Sg . C'est-3-dire que les écarts sont

toujours proportionnels entre eux suivant la loi ;

- le multiplet théorique sur lequel nous avons construit nos sous-

configurations vérifie donc : 7
E6 —_— F6
1 = 2 = s 6 = = 6 E 7F
11— 1

B G
O ————— [+]

Multiplet théorique £2(’F)

- Or les écarts expérimentaux ne suivent pas trés bien cette loi

les résultats expérimentaux pour le multiplet réel [ 7F] dans 4f6 de

Sm I1II et 4f6652 de Sm I sont égaux respectivement i :




—— 3981

—— 3099

— 2257

— 1481

-~ 808

291

4g® [ 7r ]

On trouve pour

4021

3125

2273

1489

812

293

4£%6s2 [ r |

38

fuY EJ/ J dans 4£6 par exemple, les valeurs succes-

sives suivantes

/_\EJ/ J
(E, E) 1 291
(E, 311/ 2 258
(E, an 3 226
(E, E) 4 194
(Eg E4\/ 5 168
(Eg -~ EY 6 147

On voit gue AEJ/ J ntest pas constant et décroit réguliérement quand

J crott.

E

6

- E5/ 6 est mdme égal A peu prés & la moitié de "(E,I - E‘.O}/ 1




AEJ/ J varie donc du simple au double et aucun ajustement de54£
ne parviendra A rendre compte de ces déformations.

Aussi peut-il &tre intéressant de tenir compte dans les calculs des

séparations réelles des niveaux 7F Nous aurons donc A calculer des

J*

sous-configurations que nous noterons

465 [7r rée1 11 ou 4#® [ 7r reerliy

[7F réel ] est un multiplet déformé énergétiquement mais dont la
composition est toujours purement L S.

La figure 3 nous montre que le coeur 4£6 varie trés peu entre 456
Sm III et 4£6652 de Sm I, et 1l'on peut admettre qu'il est stable e
peu différent dans les configurations 4£6 [ Tg ] 1

Pour tenir compte des déformations de 456 [ 7F1 on supprime le para-

métre g 4f et lton considére les énergies expérimentales 7FO 1...6
ylena

comme 7 paremdtres que l'on ne fera en principe pas varier

E E
(J1 =O)ooo (J1 =6)

En couplage Jj pour une configuration fsl par exemple, les coeffi-
cients de ces paramétres sont diagonaux et on a pour chaque J1 les

&léments de matrice

G 7 - 1l ) . , .
(4 esali Tttt 7r L T6) - 8 ) 3(27)-
On doit repasser en couplage L S8 et on obtient aprés recouplage'des

moments angulaires

A 3 T, 1 37,
Crd Lo Jyd {4y ey { Vet s &
& s LT s'U T

On a donc intreduit ainsi 7 pseudo paramétres qui imposent des dé-

formations "energétiques" au multiplet théorique 7F. Les hauteurs et

de

t




]

les compositions des niveaux de 56 [ 7F réel] 1 seront différentes du

cas Afs (7F) 1 précédent, mais il faut remarquer que l'on ne tient pas

compte de la composition réelle du multiplet [ 7F:l de fG

7 _ 7 5.1 5.2 5,3
[ FJ] = X, l Fi) +%, DJ) + l D}) +OC4 | DI) + ceus
et 1'on peut alors envisager de calculer dans une é&tape suivante des sous-

configurations que nous noterens

6 6 { 7
4f 7F} 1 ou _ 4f { F} 11! ol 1'on tient compte de

la composition de [ 7F] et des énergies réelles,

On devra donc calculer :

<%} a | u| S%} a> soit
o, (rf +oy O+ ooy af ® | S ) I R ) T a)
q::’ Trya | v Ty 4. + %2 (% a | u|%d 4y ...
r20d, L7, a || 5, A7 4 e 4 eees

Cette méthode tient compte de l'effet de la composition du multipiet réel

[%]swlﬂnwnuawwmmmAla%mwmﬁwmﬁm é[7ﬂ1d

Nous avons pris fs [ 7F"]d. comme exemple mais on a vu que le multiplet
[7FJ de fs était trés pur et il n'est pas nécessaire de tenir cempie de

sa composition réelle,

I1 n'en serait pas de méme si l'on introduisait dans les calculs le mul-
tiplet 4:5 [ %p]

[ SD] = f3, I snjj + Fz |5D2) + F3 |5D3) + Ph ]7F) + eens
dont les compesantes sur les troisl SD) de f6 sont de méme importance,

Nous vénons de voir '3 études de plus en plus poussées d'une seule con-
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figuration 1

- multiplet S,L

by tréds pur ........... on calcule e L, )1t

multlpi 1: L S)

L, réel]r

- multiplet S L, trés pur mais déformé.... on calcule ke [S
(énergies rée].les)

11

- multiplet S1L1 mélangé..sssaesee On calcule 1 {S L ]
(composﬂmrrs réelles
et énergies réell es)

Regardons maintenant les différentes méthodes pour étudier 2 sous—-con-
figurations appartenant & une méme coenfiguration ou a 2 diff.érentes
Elles dépendront aussi de la pureté L S des multiplets sur lesquels
sont construites les sous-configurations.
Supposons d'abord que les multiplets soient trés purs, C'est le cas
' 6 5

des multiplets 6H et F de 4f , on calculera simplement :

45> (6H - 6F) 11!

Supposons que les multiplets soient trés purs mais déformés en éner-
gie, on introduira le coesur réel et las pseudo paramétres, On aura par

exemple & calcuder :

4 [ 7r reerl a + af® U7r réerl s

Supposons que les multiplets soiént trés mélangés ; on devrait alers

calculer les deux sous—configurations en tenant compte des vecteurs réels

par ex. 456({7F} ’ (SD} )d

ou a5 {7} 0o a + af((7rY, OOl s

Le tableau ci-dessous résume les différents cas dont nous avons

parlés, classés dans un ordre croissant d'approximation.
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®

4 sown - cOnfiguroJ'i.on.

constroite Aun

liwn h‘\.n&"lt:PLE LS tA“A_

1 ses-on t:‘gumhcns A psupn. ton J(*\ :]urahon

construiber  sur -W\U\%l'u [EXIVE ‘ﬁeeec:(a @
den Muﬁhrua Ls r“‘”\D

\. #- .
ZSM-MY\{ qurations A nm,@pgtaura{‘aon

Eherams c::w.\.-ner,w:n e,nﬁramdv{d‘&w\n @

l'luDo

3 sous -wﬂE(%uni\om

Lin u\%w b

\IQC,"LUM nee Q/n

®
Novs renconfrersns dang uc\-w; such Q)n Con @, @; @r@




43

3°) Quelques généralités sur les calculs et les paramétres utilisés

- Dans toutes les étudeé qui vont suivre les calculs sont faits .en
couplage - L S généralisé, c'est-a-dire que les vecteurs de base sont
du type :

- ¢( 1" 5,1

g 1) SLJMJI

n n
- L1 s, 10 ) s, 1, SLJMJl

- On aura & calculer les éléments de matrice de H = Q +J\. '

sur les bases choisies,
u
'3
On a vu dans la premiére partie que Q ———Z_ — introduit les paramétres

)

> -Ié
F' et G%.Les coefficients de cesparandired soni trés petifset on réfire en général

utiliserlas patamdtres Fn- &t Gn*-. Letableau I donne les facteurs de passage pour

les types d'intéraction que nous rencontrerons,

Intéractions i, F G, G, &

g"t’ A05 | 693 | 35 | 345 |45246 [40

; { F’" G-L Cu_ TABLEAU T dee #ad’w oL <f F'n.
1 11’ 5 A15 489 o
g
o
..—..&3_ G"‘L
%“ 7 G, = ——
"
G,
ds e -
Gy
A s

~ Eixation d'une erigine dans le cas d'une seule configuration ou sous-configuration




L'exposé de la 1&re partie sur les méthodes utilisées montre que l'on ne
calcule pas les énergies absolues des niveaux d'une configuration mais
seulement les séparations des niveaux entre eux.

Les énergies expérimentales sont . repérées par rapport au niveau fonda-
mental et lton doit introduire un paramétre T que nous appellerons
"hauteur moyenne" dont le rdle est seulement de déplacer en bloc tous
les niveaux de la configuration de facon & cadrer les résultats théori-
ques et expérimentaux.

La valeur de T est déterminée par la condition

N
E dE =0
-':..-.:L

C'est donc un paramétre purement diagonal et ses coefficients ont été
pris égaux & 1. Certains paramétres tels que.les F° n'entrainent qu'un
déplacement global de la configuration ; T tient déja compte de cet

effet et on ne doit donc pas introduire ces paramétres dans nos calculs.

Cas de deux configurations ou de deux sous-configqurations appartenant &

deux configurations différentes

Nous aurons par exemple & calculer #® (7F‘) s+ £ (7F) d
les écarts théoriques calculés dépendent, en plus des intéractions in-
ternés 3 chaque configuration, de l'intéraction entre les 2 configura-
tions, qui elle-méme dépend de la distance des deux configurations,
Nous devens donc introduire ici :

~ d'une part un paramétre de cadrage T pour les mémes raisons

que ci-dessus, qui déplacera d'une méme quantité tous les niveaux des dend
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configurations.c'est donc un paramétre diagonal et ses coefficients

ont été pris égaux a 1

Confa__ Confe
Co hf ’_‘L 1 . O
Y
K
Con Q‘L o) i\\

-d'autre part un paramétre que nous noterons S, perméttant
de faire varier la distance des 2 configurations, ¢'est-a-dire permet-
tant de déplacer en bloc tous les niveaux d'une configuration par rap-
port aux niveaux de l'autre.
Clast encore un paraméire diagonal dont les coefficients sont égaux a

1 entre les états d'une configuration, O pour les autres
Cenft  Confr

Ce paramdtre joue un réle dans l'ajustement des écarts des niveaux

théoriques,

Cas de deux sous-cenfigurations construites sur deux multiplets L S

6 6

d'une méme configuration

Nous rencontrerons le cas £ (6H - 6F) ds. On peut considé-
rer que 1l'on calcule les deux sous-configurations £ (6H) ds +.f5(§)ds

Nous aurons comme toujours le paramétre diagonal T dont les coeffi-

" cients sont égaux & 1 sur toute la base & (6H - 6F) ds.

Nous devons d'autre part tenir compte de la séparation des multiplets

5

H et °F dans 4f . Ils sont indépendants (L S purs) et l'on introduit

seulement un paramétre D1 (6H - 6F‘) qui permet de déplacer tous les
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niveaux construits sur 6F‘ par exemple par rapport a tous ceux cons-—

truits sur GH (‘H]h----%“ﬂ‘fs--ﬂ%

Notations utilisées pour les intéractions électrostatique et de spin—

orbite

Nous noterons Q (1n1') la partie de l'intéraction électrosta-
tique dépendant des paramdtres F (1,1') et &* (11'). Blle re-
présente ltintéraction de 1l'électron 1' avec le coeur 1®
Nous noterons Q (1) 1la partie de 1'intéraction électrostati-
que dépendant des paramétres Fk (11). Elle représente 1l'inté-
raction entre las électrons du ceeur

Nous noterons A(ln) la partie de 1'intéraction de Spiﬁ-
orbite dépendant du paramétre § 1

Enfin, nous noterons ./\-(1') la partie-de 1'intéraction de

spin- orbite dépendant du paramétre § 1t
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ETUDE THEORIQUE DU SAMARTUM II

I - Configurations paires 4f665 + 4f65d

Notre but est d'interpréter théoriquement les 58 niveaux

expérimentaux attribués & 4f663 et 4£65d, d'obtenir les valeurs

des paramétres et de mettre en évidence d'éventuelles intéractions.

Les deux multiplets 8F et 6F attribués a 4£665 sont situés de

0 a 5000 cm-1 et proviennent donc sans ambiguité du terme parent 7

le fondamental de 4f6.

F,
Les miltiplets attribués i 4£°5d se situent de 7000 a 17000 cm ',
soit une extension de 10000 cm"1 et peuvent tous provenir également
du terme parent 7F, mais les plus élevés peuvent &tre perturbés par
IS (5D) (d + s). |

Nous avons fait deux études successives dont nous allons
parler :

- 485(7F) 65 + 4s%("F) 5a

c'est & dire que nous calculons deux sous-configurations

7

construites sur le multiplet L § pur 'F {(cas n® 2 de 1la

discussion précédente C).

- 4f6(7F réel) 6s + 4f§(7F réel) 5d

nous calculons encore deux sous—configurations construites

7F; nous ne tenons pas compte de sa compo-.

sur le multiplet
sition réelle mais nous tenons compte des écarts réels de

ses niveaux (cas n° 3 de la discussion C).




I1 ne semblait pas utile d'introduire les compositions réelles des
niveaux 7FJ. En effet, nous avons vu dans l'introduction la grande

pureté du multiplet f6 [7F].

a) 4:8(7r) 6s + 2:%(7F) sa

représente une base de 70 niveaux théoriques

‘(f’5 e, a) SLIM.) , I@s v, s) SLIM, )

1°) Calcul des coefficients des paramdtres de 4f6(7F)

Nous devons calculer (fg 7F, d, SLJMJ l H f6 7F, d, S'L'JMJ)
ou H=0Q +
1
avec Q = E :__ = o (%) « 0 (f0)
L)é '

A2 Sl - ()« )

L'intéraction Q(fs) sépare les différents termes de £6.

7p

. . 6 R
Nous avons pris comme base les multiplets de f d construits sur
seulement; nous ne nous intéressons donc pas a Q(f6) qui n'introduit
qu'un déplacement global de la sous-configuration dont il est tenu

compte par le paramétre T, que nous avons défini dans le § 3° de 1'in-

troduction.

b}!!fsz

Cette intéraction de spin-orbite sépare les niveaux 7

FJ de
4f6 et intreduit le paramétre E; 4f dont les coefficients sont donnés,

toutes simplifications faites par la formule :




Lo/ eTave

6x3 «1x3 {14 (1) \/ [sCs3CL10LT {;_s A }{“L}{_& } ;2,},,
COEF ey 0 {519)
g

c!f&{d!
L'intéraction spin-orbite de 1'électron 4 introduit le pa-

ramétre \g'fd'.les coefficients sont donnés toutes simplifications

faitess par :
T4 5+S'+4/b 18 L
3Vs (4 VESLEITH T R oWy u} { A } {3. 2 3}
k™

Q de

B.R, JUDD[14] a étudié les configurations 1nl' et montré
comment les &léments de matrice de Q(lnl') s'expriment en fonction
des intégrales de SLATER définies pouwr la configuration 11!

- Les paramétres qui interviennént sont F°(4f, 5d4), F2(4f, 5d),F4(4f,5d)

et G'(4¢, 5d), G(4f, 54),G°(4F,5d)

Le paramétre R®* déplace, en bloc la configuration et le paramétre T
en tient compte. En appliquant les formules données par JUDD a notre

cas particulier, on obtient pour les coefficients de

Flk=2,4
| Q.}xé‘(s,s')é‘gL,L')(.«)L (: f(: )(’:i‘:) {: h b} (rll LLHO]l ?F)

- x = 1,3,5

b % 5 .
653 8(s,9)8e) 37 (ffg) 2_:({‘?1}{%?) ‘i',slbg} {
1

w W
o P
- ¢ w
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2°) Calcul des coefficients des paramétres 4f6(7F) 63
6 7 6 7

I1 faut calculer (£ 'F, s, SLJHJl Hi{ £ 'F, $)S'L'JM ) ol H = Q +A

avec Q= Q (fs) + Q (fss)

$L= .ﬂugfsl

a!J\!fGI introduit le paramétre §;4f dont les coefficients sont

donnés par :
eV ETE TGS AT T (31

6
QLf's
Les paramétres qui interviennent sont F° qu'on peut igno-

rer et G3(4f, 6s) dont les coefficients sont donnés par

§(s,5') x 64 | "’-3}

Y S 3

3°) Calcul des coefficients des paramétres d'intéraction entre

556(7F) 54 et 4£6§7F) 6s

L'intéraction électrostatique donne des &léments de matrice non nuls.

67

on doit calculer (£° 'F, d, SLIM; | o | £ 7, s, S'L'IM,)

L'intéraction directe introduit le paramétre;
- zgfdlfs! dont les coefficients sont donnéé par

A 80 s(ss) (223)(FL555) i
L'intéraction d'échange introduit le paramétre :

- 3£fd,sf§ dont les coefficients sont donnés par

GlE Slss)3 (31 (229)(522)2 (307 ‘;f}{ﬁ;}




‘aux énergies expérimentales de
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Résultats
Nous avons vu dans la 1ére partie le processus des itérations.
Au bout de quelques-unes, nous avons cobtenu un assez bon accord avec
l'expérience, L'écart quadratique moyen, pour les énergies de 54 niveax
connus sur 58, était 172 cm&1, soit 1/100 environ de la hauteur totale
interprétée, et l'accord pour les g était 0D4. Rappelons que l'écart
. N A 1, _ N Nhe d.'r.'c‘mhm
quadratique moyen est Z( * /N'"] o nle e itren Lres
" = ram
Tous les niveaux sont interprétés gans difficulté, Seule 1'identifica-
tion du dernier multiplet expérimental est ambigue, nous ne l'avons pas
introduit dans les moindres carrés. Les valeurs des paramétres sont

données dans le tablea: V. Nous n'avons pas donné le tableau des résul-

tats complets, un meilleur accord ayant été obtenu en étudiant :

B) 456(75' réel) 6s + 4f6(7}‘-‘ réel) 5 d

L'taccord théorie—expérience obtenu ci~dessus était d8j3 corrst
mais nous voulions améliorer les résultats pour les multiplets supé- -
rieurs.

Nous avons donc essayé de voir l'influence de la déformation du
coeur 4£° {(cas 3 de la figure 4).
Nous savons qu'il faut remplacer E,‘ __?_ par 7 pseudo-paramétres égaux

7Fo......5' La formule donnant les coeffi-

cients a déja été donnée dans le § C de l'introduction. De méme, nous
devens remplacer SJ'I: ff. par 7 autres pseudo-paramétres égaux aux

précédents. Les 14 pseudo-paramdtres sont fixés dans les moindres car-

rés et au total nous avons donc deux paramétres de moins, Sﬁfd’ ng
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Résultats obtenus

L'écart quadratique moyen est passé de 172 em | A 135 cm

1
s0it une amélioration d'ensemble de 20 % environ,

Les moindres carrés ont &té faits dans les conditions les plus iden-
tiques possibles (mémes niveaux identifiés, mémes paramétres libres
ou fixés...) et les 14 pseudo-paramétres sont restés fixés rigoureu-
sement aux valeurs expérimentales.

L'écart quadratique moyen pour les ¢ est de 0.040 c'est-a-dire

qu'il est resté le méme.

Les résultats complets classés par valeur de J sont donnés par le
tableau I, on trouve successivement dans les Bix preﬁiéres colomnes,
la valeur de J, l'énergie caiéulée par les moindres carrés, l'énergie
observée, l'écart énergie observée - énergie calculée, les g- obser-
vés les ¢ calewlés dans la derniédre diagonalisation. Nous'avons
donné.é par;ir de la 7éme colonne les carrés des trois plus grandes
composantes L S des niveaux calculés,lorsqu'ils étaient supérieurs
& 10 %.

Les niveaux appartenant a la sous-configuration f6[7F] s soit mar-
qués d'un astérisque @F* sFﬁ. On peut remarquer immédiatement que
1'intéraction entre EGC?F] d et fGC?F).s est trés faible, aucun
niveau réel n'ayvant 3 la fois des composantes sur f6C7F] d et
f6C7E)‘s, supérieures & 1d %

 Nous avons donné entre parenthéses le multiplet expérimental pertur-
bé qui n'a pas été introduit dans les moindres carrés et n'a donc

pas participé 4 l'ajustement des paramétres.




xdg L' 2L 82€7L  OL- 69°889¢ 6692

odg L6 0L"t goL"L 9 - 22" 8¢c8 Sbg z/¢
4y €2’ By 1Lt £c" 88z8L
92" a oz dy 9% "L viELlL
dg Lz 4, 99° 291 cel (SL°LLOSL) 958G
om eL’ mm ¥g- e¥'e 0OL6'g c9g- 0E LPOLL AR
wm 129 mm 19" €9° 1 €971 Lle CE'GSLLL 62LLL
dg L€ wm q9° LETL el og- 06°8LG0L  8bsoL
dg €L Qg v8° A 29'e  8spe- 0L'8L58 L268
Hy 66° 6¢ " - 6£'~ 8L~ 90°CELL ESLL
#mm Lé® 6071 G80°L 9t~ £27E002 6102

$lg 86 86'L GLE'L 9 - ¥9°92¢ gee g/t
dg oL 4y 88’ v2'=  00E£°0 (2€'29191) wioLL
mm oL’ mm g’ g6'2 GGLSL
g 62 dg 69° e A A Ob'€bLOL  6ELOL
mm ge”’ : wm oL® ge’ e’ ae- LS LLEQL LO¥0L
wdg  66° 29'-  96%'- e~ 62°8L51L  6£S|

: sdg 66" 96'¢  0G6°f ¢ - ‘0 S /1
‘uotiTsodwo)y I§ g 60 2-0 ‘sS40 1oTe]

59 (1992 d,) o3¥ * S (T332 d ) g7 2P SIVITNSEY I QVATEYL

r




Hy 96 g SH°  90l-  96°L99%L  bLLbL
do vE’ dg L9° 8L°L 8L L gt mo.hhbwﬁ 6SEYL
dg Le do €97 <8l 98°L  pGlL 98°'L862L  vegel
wm £¢” dg 297 . P6TL 2€6°L 8¢ oc-gezel  wllel
dg 62 8y b9° 9 LG9 L € - OF'G6ELL  66ELL
ag L6’ _ 6Ll  06L°L  LLL OL'08LOL 69001
Hy 66° G0" L voT L le- ‘9¥08 L908
L L6 o¥- L ob'L 0O 2L 66vE 66€

L ogdg L6 L9"L o9 L ¢ - 9L 68¥L g6vL 2/L
dy €€ By 65 90" L 2268l
44 Le 9, V€ ag Le’ 62°1 09LLL
4y BE' q, 0s” : 61 6€° L (eL°82t91) G9L9tL
Hy 86° 0g " c6e” 4% EV E6LYL  LEEPL
dg ev’ dg 1€ 60°2 9i'z  00S- 08'9962L  L90EL
do e’ dg 2E° dg SE° g6° L 66°1L 68 09°86LLL  60LLL
dg SL 9y L& dg  BE WA LS'L 29 08'659LL  86GLL
dg 1E” D, €9° £ L GEFTL 9L- 0E"€L80L 06801
G 06 £0°2 10°2  cg- "0L¥6 Stv6

Hy 66 69" oL og- 98 ¥2SL  GPGL  gfe

ﬁoﬂ._umo.m_:oo T8 B*n B9 o-0 sqQ *oTed r




le 69" Lb*L  Lb'L gL 1gr68Lzl  LLLZL

6" £9°L 0g9'L 28l SO'L6LLL 699l

66" 0E'L  0f°L 8 -  £9°90¥6 SL6

86° SSPTL SShTL 86 9STLLES 0825
66" GG'L GGt v -  G9'esog Lsog  2/1LL

9¢" 1% GE" L €1002

dg 9L £¢” 8t phL L9881

e 9 Ly L (6°LLLLL)  L9pLL

96" 80°L OOL'L €S- 06°2b2SL  9625L

96" LL'L O0BL'L  OEL- 0Q0'SLLbL  SHewL

2g” 9" €S°L gL 09 09'iveIL  28LTL

ge" 99" LYl oLyl L LL'GkozlL  geozt

26" 69°L 689 L 8EL  9L°0960L 2280l

66° 12"l ozz'L gl-  £2°6.98 L698

L6* T Al AN zL £0'98EY vLEY
86" LS°L 086’1l 9 L6'Lgee zeze 2/6

"9g” s Lz*L 0tS61

dg 8L e €y 6€° L LiEsL
Ly £y L'l SOPL (og"gooLt)  9ui9L  g/L
uotatsodwoy 1§ 5D 60 2-0 $QQ 'oTR) o




‘L AR AN AR AN vL 86 vbozl  LL6LL  g/LL
L6* v L veL Lz 68°L6ELL  LBLLL

16" 9" L 09%°L G- L$°E0SYL  gesvlL

66° 6€° 1L 6€°1 8¢ 90°'¥60LL  9¢oLL  2/SL
L6 gE" L £c60e

L6 62" L  $62°tL <ot 06°GL991L  0LG9L

€L SLG L wLEUL 6 ¢S vgovL  9LObL

gL Ly L Lol < 0¢b09EL  0C9EL

66" cE 1 G 1 LL g tleol  H0eol .

66" PGl ObEL LL 29 "606¢ z68¢ g/€L
oL LE"1 t2voe

oL A 68881

96" lg°1L lg*L gl vGTLEBGL  288GL

89" 2L 1s°L 8 05°99tEL  BevEL 2/LL




53

- Remarquons également que le couplage L § permet de nommer trés

correctement les niveaux.

Paramétres obtenus

Le tableau V donne les valeurs des paramétres obtenus et

s s . . 8
leurs £&carts types. L'intéraction entre les multiplets Fet 6F" de

f6(7F) d d'une part et les multiplets 8 et Om ae f6(7F) s

d'autre part,n'est pas assez forte pour tenir les paramétres R2 at R3.
Des valeurs optimales ont £té cherchées par diagonalisations succes-
sives pour R2 et R3 qui sont restés fixés & ces valeurs.

Les autres paramdtres au contraire ont varié librement et les écarts

types obtenus sont bons puisqu'ils représentent souvent quelques cen-

tidmes de la valeur du paramétre

F, = 127.4 1 1.6 cn
+ -1
G1 = 175 . 2cm
La notation F2 = 127.4 ¥ 1.6 ne veut pas vraiment dire qu'on
connait la valeur du paramétre F2 a 1.8 cm~1 prés,

En fait 1l'écart type d'un paramétre est déterminé de fagon & vérifier
la propriété suivante : supposons que l'on fasse un premier calcul de
moindres carrés. I1 nous donne un ensemble de valeurs pour les paramé-
tres, leurs écarts types, et l'écart quadratique moyen obtenu.

Dans un second calcul de moindres carrés fixons tous les paramédtres
sauf un aux valeurs précédentes et donnons au dernier paramétre une
valeur comprise dans 1l'intervalle déterminé par son écart type, alors
Ltécart quadratigue moyen trouvé sera rigoureusement le mé@me que dans

le premier calcul,
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En conclusion on peut dire que la base f F réel (d + s) donne

>4

Disons qu'un bon écart type est un test sur la signification des pa-
ramétres pour un calcul donné et sur la validité des identifications

des niveaux expérimentaux,

Des moindres carrés successifs ont montré dtautre part qu'il n'était
pas possible d'améliorer l'accord pour le multiplet expérimental le

plus élevé qui s'identifie soit a 6D soit a 6F. On obtient soit un

bon accord sur les énergies, soit un bon accord sur les ¢, mais ja-
mais les deux & la fpis et nous avons pré&féré ne pas l'introduire dans

les meoindres carrés,

Le fait qu'il s'identifie soit au multiplet théorique [56 7F, d ] 6F

soit au [:fs 7F, d] 6D laisse supposer que la perturbation vient d'un

6

multiplet 50 ou °F des sous-configurations attendues f6(5D)(d + 8)

8i les prévisions théoriques concernant le 5D de 436 sont correc-

tes le schéma ci-dessous nous montre que le principal multiplet per-

turbateur serait [4&5(5D) 6s ] ®p

un accord théorie-expérience trés satisfaisant jusqu'a 17000 r:m-1 en-

1

viron, puisque 135 cm = dtécart quadratique moyen représenté & peu
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prés 8/1000 de la hauteur totale interprétée.

Ltintroduction du coeur réel qui supprime les paramétres Sc,g et qu"
apporte une amélioration d'ensemble trés sensible pour les énergies.
Pour aller plus loin et interpréter les niveaux plus élevés il serait
nécessaire d'introduire dans les calculs l'action de 4£6(5D_ 1’2’3) s
et peut-&tre celle de 4£6(5D1’2’3) d. -

Cette étude introduit de nouveaux paramétres. Elle n'aura d'intérét que

si 1l'on trouve expérimentalement un niveau du multiplet 5D de f652

ou 6D de £6s, at si les niveaux qui seront ainsi prévus théorique-

ment peuvent effectivement &tre trouvés. |
Il existe deux possibilités pour identifier le multiplet 5D de f652
attendu vers ‘ISOOOcm-1 :

a)} la hautewr des niveaux connus de f65p montre que les
transitions les plus probables 56(7F) sp —) fG(SD) s tombent dans
1|I'Rf vers Z/u.

11 faudrait donc mesurer les effets Zeeman dans cette région ce qui

est possible avec le SISAM.

5D ast de trouver des

b) une autre facon d'identifier le
niveaux trés &levés de fssp et fsdp, ce qui nécessite d'étendre
les mesures des effets Zeeman vers 1'U.V.

I1 est donc raisonnable d'espérer disposer prochainement des données

expérimentales nécessaires pour entreprendre une étude théorique plus

avancée,




~ Ceux~-ci sont attribués aux configurations 43669 et 4£55d65 et nous

. Tous les calculs sont faits en coéuplage L S. Il faut calculer les &1é-~
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b

1I - Configurations impaires 4£66p - 4f°5d6s

Nous avons vu dans l'introduction que les énergles et les g
de plus de 250 niveau# étaient connues mais ceux-ci sont mal identifiés
ou méme pas du tout. Le classement par configurations, n'a été& tenté
que pour les premiers multiplets et il est peu certain,

D'une facon générale le spectre est d'une trés grande complexité et
laisse préveoir un grand mélange de configurations.
Notre but était donc principalement d'essayer de trouver les interpré-

tations correctes, tout au meins pour les niveaux les plus profonds.

avons essayé la base 4f6(7F) 6p + 4f5(6H - 6F) 5d6s qui représente
258 niveaux théoriques, L'ordre maximum des matrices par J est

alors 41.

1) Calculs des coefficients des paramétres de 4£6(7F) 6p

ments de matrices de H = Q (fsp) 4-1\(£6) + A (p) sur la base

(4£°("F) 6p, sLaM, |

représente l'intéraction électrostatique de l'électron p
avec le coeur fs; on est encore dans le cas d'une configuration 1%’

(f6 Tp, p, suam | g | £ Tr, », S'L'IM) = Z Ca P
A

les paramétres Pk qui interviennent sont :
2
F (4£: 6P)

¢?(ae, 6p) et a*(af, 6p)
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- Pour F2 les coaefficients sont donnés-par
. Lya 3 1) 404 4 14
_}xsxS(S,S')J(L;L)(—') (ooo)(ooo){j L3

- Pour Gk, k =2,4:

ooy st (2 L0 (5 1)

b) A (5

[ ]
A Ao v
r oW

représente 1'énergie de spin orbite des électrons ' f et in-

troduit le paramétre E;(4f) + L2s coefficients de ?:4f sont donnés

tous calculs faits par :

Lell T 44 s A 3! L L'
A CIETTER (IS ST i N
c) Ap)

représente 1'énergie de spin-orbite de l'électron p et intro-

duit le paramétret(Gp) dont les coefficients tous caleuls faits sant domés par
s‘+r+’/b\/ ‘ s'Uy $ a8 Lak
3(-1) [s1Cs70e3Le Ls4 T3 45-1}

2°) Calcul des coefficients des paramdtres de 4£5£6H - GF) 5d6s

=D ral{y el a (@ AT A

Ici, Q (fs) n'entraine pas seulement un déplacement global de la con-

figuration mais donne aussi la séparation des deux termes 6H et 6F de.f?

On tient compte de l'action de Q(fs) en introduisant un pa-
ramétre D1 "distance" des multiplets '6H et 6F. I1 est purement
diagonal ;les coefficients pour tous les niveaux construits sur 'GH

sont nuls et les coefficients pour tous les niveaux construits sur

6F sont égaux i 1.

On a donc simplement si N et N' sont les numéros des niveaux

SLNJM J)

$(NNQ‘S(hﬁ)
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g (£°4d
introduit les paramétres utiles :

e (4£, 54), F (4£, s54), a' (4£, 5d), a3 (4£, s54d), @’ (4£, 54)

Les calculs sont faits en couplage 1L S généralisé soit

(£ 8L, 4) S,L, s, SLT |

~ Pour Fk k = 2,4 les coefficients sont donnés par :

Lo + L'q 4 1
35,508 (Lyait,)3(8,,8',) 88,81 ) x 7 x 5 x (-1) 2o g s g) (g []j;‘ 2L,}(~|- T L)

Uk sont tabulés

- Pour Gk k = 1,3,5 les coefficients sont donnés par :

\[ ) 2 % 12 2 % L 3 1y
(S,5! )S(LE,L ,)3(5,,8%5) x5 x 7 x 5 x 6 x \[+aLL)(~1) ( 00 ) {1/2 s, W}Utlwm\mi’ 15 ie_
c! Q !fss!
introduit le paramétre G3(4£, 6s). Ses coefficients sont don-
S + 1/2 1/2 5/2 2
J(s,8*)8(x,L*) (L ,L1,) x 30 x (-1) V5105 s, 1/2 5/2
S s; /2

Q (ds
introduit le paramdtre Gz(sd, 6s). Ses coefficients sont don-
nés par :

/5 % § (8,88 () 2T 2 T li 5/? N }

nés par :
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e!ﬁ-gfsz

introduit le paramé&tre S Af dont les coefficients tous cal-

culs faits sont donnés par la formule :

L+ L'+ J+8,+S', +3/2 "L' I} (L1 LYfs 1 8
15 {14 (-1) (L5 ] TINLI A T css ]){ } {u,l 2 LJ{S'z 1 SJ

B VBB L R T EI

.E‘)-A-(d)

introduit le paramétre S 5d., On trouve pour les coefficients :
1 ]
3 8{82 1 8
S E 2 3

3°) Calcul des coefficients des paramétres d'intéraction entre

CONERYE RIORIRHCNS }\’U][‘-JLS]LS'JU.J[S»J{ . J}{I; 11, Z}{:

1 2

nf= -

40°(%u - O7) sa6s et 4£2('F) 6p

Seule l'intéraction &lectrostatique donne des éléments de matrice non
nals.,

. 6 7 5
On doit caleuler (£° 'F,6p, sLoM; [ o |£7(5, L,), 54, s 65,S1L1IM,)

2 oo
Ltintéraction introduit deux paramétres :

a) R1-(E p, d s) dont les coefficients, toutes simplifications faites,

sont donnés en couplage L S5, par :

S(s,s')J'(L.L')S(sz.a) x 42 x (fs Tp l&@f‘ff) (_1)L2' ( 2 15 za}

b) R> (£ p, s 4)

3s,s9 Nt 3V6 (68 Tely £ e )02 2 VTR {lﬁi 7 22}{]1’5 22 ﬂ
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Résultats

—_—
Catte étude est‘la seule qui n'ait pas donné de résultats
satisfaisants.

Les meindres carrés n'ont pas montré une convergence nette,
Plusieurs interprétations sont possibles pour les niveaux profonds se-
lon la valeur donnée 3 la distance des deux sous-configurations 
f6(7F) p et £5(6H - 6F) ds® et aux paramétres d'intéraction.,
Dtautre part le haut du spectre n'est pas identifiable du
tout., La base choisie malgré son nombre élevé de niveaux est déja

trop peu étendue, Pour J = % par exemple le nombre dea résultats ex—
périmentaux est supérieur au nombre de niveaux théoriques.

Tous ces calculs ne peuvent donc pas &tre considérés comme définitifs
et nous.n'avons pas donﬁé les tableaux des résultats ni des paramétres,
Néanmoins, si parmi les interprétations possibles, on choisit celle
qui est la plus compatible avec le premier classement des multiplets
profonds en configurations effectué par BRIX [?{], on arrive A une
légére convergence des résultats :

Dans une pramidre étuds nous avons fixé tous les paramétres sauf :

R1, R3, 5, T qui prennent alors les valeurs :

R! = 3923 % 177 o

RS = 1001 ¥ c97

s =-7848 £ 19 S est la distance de la sous-configuration
fS(GH - 6F) ds par rapport a la sous—con-
figuration £6(7F) p

T =34678 £ 30 T est 1la hauteur moyenne




Ltécart quadratique moyen obtenu est alors 332 cm_1 pour 72 niveaux
identifiés et un intervalle interprété de 13000 cm-1. Mais l'identi-
fication d'autres niveaux devient trés ambiglle,
N . . 6
Dans une autre é&tude nous avons laissé varier aussi T;t(f D)y 7
s _
Fp(£p)y Gy(£p), Fy(£d), Gy(2a), Gp(as) et Se.
Les valeurs obtenues sont presqu'idehti@ues aux valeurs primitivement

5

fixées, déduites des résultats de Sm I (f6 sp - £ dsz), et les écarts

types sont assez bons.

Par exemple F, (£'d) avait été Fixé & 120 cm

il est devenu égal A 117 2 6
G,(f a) avait éte fixé a 140 cm |
il est devenu égal 3 143 5

Quant aux valeurs de RT, R3 et T elles sont restées les mémes ﬁue

précédemment et l'écart quadratique est 340 cm—1 pour 72 niveaux
identifiés,

Il semble donc que les identifications ne soiént pas fausses puisque
les &carts types sont assez bons et que les paramétres libérés pren-
nent des valeurs compatibles avec les résultats de Sm I que nous ver-
rons un peu plus loin,

Mais 1l'écart quadratique moyen obtenu ne s'améliore plus et l'identi-
fication des autres niveaux est peu sure oﬁ méme impossible,

On peut donc penser que l'on ne pourra guére obtenir un meilleur ac-
cord si 1'on n'étand pas la base et nous envisageons dans un proche
avenir de prendre comme base :

f6(7F, 5D) P+ f5(5H - GF) ds + f5(6H - 6F) 2 4 f5(6H -6F) & au
moins en partie., Une étude préalable sera nécessaire pour savoir si

ces calculs sont possibles avet nos programmes actuels. De toutes fa-

cons la complexité du spectre rend l'interprétation trés difficile,
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ETUDE THEORIQUE DU SAMARIUM I

I) Lles configurations paires

A) - Configuration 4f6 (7F réel)Sdés

Lorsque cette étude a été entreprise 28 niveaux attribués a
fsds étaient connus de 10800 & 17000 cm_1, ainsi que le multiplet

7F de fssz.

Aussi notre but ici était non seulement d'interpréter les 28
niveaux connus mais si possible de prévoir les niveaux situés dans

cette région et pas encore trouvés,

La base choisie est 4f6(7F)5d65 et représente 114 niveaux

théoriques. On a vu dans 1'étude des configurations £6(7F)s et

f6(7F)d de SmII que 1'intéraction des multiplets 8 et OF de %5 avec

8F et 6F de £6d était négligeable; aussi n'avons nous pas introduit

ici 1'interaction de f6(7F)s2 et £6(7F)5d6s

1°) Calcul des coefficients des paramétres —la base est

<(f67F,d)52L2, s , SIJMJ._{

Tous les calculs ici aussi sont faits en couplage LS. On doit

calculer les éléments de matrices de

He Q (%) 4 0 (£%) + 0 (%) + 0 (as) « AL£D) « A(a)
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Nous avons déja vu les paramétres introduits par les inter-

actions fd

- Pour Fk k=2,4 les coefficients sont donnés par

755 x8 (5,50) §(1,,13) a-\)LM (3.., f:)(t f:) {_1:1 it}

- Pour Gk k=1,3,5

$(s,50) S(L,,,L'»)[’rm (t f: 2)] ’ ; S )b ‘ ;t f;i} {%%%j

b) Q (fss) introduit le paramitre G- (4£,6s)

les coefficients sont donnés par :

s o3 T
(=1 S, % 3 baee §(ss) S(LL) \/ [s,30s.1

S su Y
[ Q ds
introduit le paramétre G2§5d65! ~ Ses coefficients sont

donnés par :

S+ 8y, L3 r
% o) \fﬂs,_]ts;],é'(s,s‘) Jue) {7;1“ i sSb}




le paramétre E"E a été remplacé par les 7 pseudo-paramdtres

7 6

égaux aux énergies expérimentales du multiplet ,F de f

Les coefficients sont donnés en couplage LS par
s+8'elelie - 2T, S T L sy T L
z\] [s1C0s1C05,) 0] LEIC LD (- C 7] Z LT ¢y { }{3 s‘*/z}
%

T 5%,
3 03 T4 3 3T,
R Ztﬂ "t ot

¢ 7 S, LT, L33 Y

-

e! J\ gd!

Les coefficients du paramdtre gsd sont donnés toutes simplifi-

cations faites par

Vs (07" [s 0SS0 {L" ‘ U‘}{S” }{“}{ 5’4,,}

E I Yo 3 RJ| T S0 S,

RESULTATS.

Le nombre de paramétres total & déterminer par itérations succes—
sives est donc 8 dont 7 paramétres de Slater : T, assimilable en partie

ar, (4£54), F2,F4,G1,G3,GS,G2 et un paramétre de structure fine g

Les coefficients des paramétres de §Slater sont indépendant de J. I1
est donc a peu prés équivalent pour déterminer ces paramétres, de
connaitre un seul ou tous les niveaux d'un m&me multiplet, Supposons que

l'on soit prés du couplage LS. Alors pour que les moindres carrés aient
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un sens il faut que le nombre de multiplets différents connus soit

supérieur au nombre de paramétres de Slater,

Quant aux paramétres S » leurs coefficients dépendent de J et ils

sont toujours bien tenus si les identifications sont correctes.

Lorsque l'étude a été entreprise les 28 niveaux connus provenaient

d'un nombre de multiplets inférieur au nombre de paramétre de Slater,

Aussi avons nous fixé au début les paramdtres G5 et G2 » Jjusqu'a

ce que les donmnées expérimentales soient suffisantes.

- Actuellement 40 niveaux sont connus expérimentalement. Sur les
12 nouveaux niveaux 16 ont été prévus a 100 cmm1 prés environ par les

calculs avec un bon accord pour le g.

L'écart quadratique moyen obtenu est de 46 c:m"1 pour les énergies,

soit moins de 6/1000 de la hauteur interprétée, et 0,04 pour les g.

Les résultats complets classés par valeur de J sont donnés par le
tableau II. Ce dernier est disposé suivant le méme modéle que le tableaul

des résultats de f6d.

Les septuplets marqués d'un a ont comme terme parent dans fsd un

octuplet

Les septuplets marqués d'un b ont comme terme parent dans £6d un
sextuplet

par exemple((’F,d)%,s)76? (("r,a)%,s)7cP




Paramétres obtenus

Le tableau V donne les valeurs des paramétres obtenues et leurs
écarts types.
Tous les paramétres ont un sens et ont varié librement dans les

derniers moindres carrés,

En conclusion,

La base 4f6[7F réel] 5d6s donne un accord théorie-expérience trés
satisfaisant et a été suffisante pour préveoir correctement 12 niveaux
inconnus de la région 10000 -18000 cm-1. Aucune interaction n'a encore
été mise en é&vidence, Cependant J, BLAISE et M.G. SCHWEIGHOFER ont

7 7 5

cherché gans succés les niveaux D., 'F et P prévus entre
1 1,2,3 1,2,3
1

15500 et 18000cm

p

¢ Or, nous savons que le multiplet "D de f652 est prévu vers ‘ISOOOcm—_1

et on peut penser qu'il est le principal perturbateur.

Nous envisageons donc d'étendre la base et tenir compte des perturba:

tions attendus 4£°(°D)6s% et 4£° (°p)5dés.

Cette étude montre l'intéret de mener simultanément la classifica-

tion d'un spectre et son étude théorique.




qd; LL” Qg €8’ | 09'z 9%’ HLL- LLTELERL Level
mm g6° : L9’ 9* A 06 ' ¥tOLL €100t c

o, re q2, €9 L 66212

naﬁ €L’ nwn ce’ nmh 3 SLTL Liv0oe

q e 4 69" b 69961

Qmw e’ nah (A 69°¢2 ELE6L

mm v’ nm 09" _ LL L cLy8L

e2, 927 - - ” £6° 99191

e, T 29, 85 9L 8L* 6 - 08'6£9¢61L 6¥961L

dg 1€ el 95 68L°2 K144}

o LE” d, 26 Lv6'z  26't 8t~ Sb'9zovL  S90WL

el T d. oz D, 65" 100°2 L0'g  09- £G 2EleL €6LEL

de el 9 LE g, 8€° | £e9e g9z Lg~ CE 69EEL 90bE |

H, 66° . 66°~ B6'- ¥ OL"10801 09L01L

ed, 2L d, 98 0/0 8¥£02

, ed, 2L q. L8 0/0 €681

: o o a e ed;, ¥ 0/0 0/0  ¥¢ £9°€6LG1 ObLSL
| 8, 96 0/0 0/0 €L T ANRS I 8ESEL O
; uotatsoduwo) 1§ 55 B0 09~0 §Q0 "oTeDd r

w s9pS (To9a d)) mmv‘ 3P sieaTnsyy II  OVETEVL




Tz o9g° g0 ¢0'g2 02— P9 9t8ei logel
mm 86" 2071 go°1 0zg 06 90kt L 98ELL
qd; €’ q9; 6% €Lt L9gLe
qd; L’ am A wm 6z° GOt 06L0e
g Ev 4 1e’ q9; s’ L' L9 Lo2
om lg° wm A S8’ 9t 861
qQd; €2 q; ¥ L8l 0LS61
Qm £e” d¢ 9¢”’ 0€°1L 61981
g, v ed, 69 Lr'e o9 LBl
th oFiy Qi L8 €0’ 2o’ ¢e IARNCYAR:TE LPLBL
e?, 92’ e, o7 ZEtL 8899 L
qd,  Lv ed, 6L do S¥ 98°1 oLL9L
29, oL e, 9L 9, 2T L1*L ggo"L 6 - om.wmmmﬁ ¥9651
mm gL’ mm Lle® mnh £y’ A3 £6° L £Er - LG egivt g9z8bL
mm €L’ mmh 145 nmh 9¢” le'e peE'e &z 06 06sdL Geavl
wm A am 1% i8'1L 194 | 149 06769¢ P! LLEYL
mm ¢e” wm 12N 8Lt 8Lt - GL Lgs¢EL LE9EL
g, oL oH, 88 ’ Lo* 20’ L2 - mo.mmomr LLogL

uotitsodwody 1§ B2 B*o J-0 $4q0 ‘oTRD




nmu e’ nwm L’ SE' L 99vce
a Ssu N de Ty’ 6L°L Govie
al; ZL’ ny og” ey 128 9L N ANNA
a Lle D, &¥° AN govoz
@, 9o ed, ST o, 9T €9°1 gzi0e
de  Su d. €2 ed, ¢ 61 c8L6L
g, 8 de 61 ed, 62 8G" L £€68L
eH, O g, g8 LL” 90581
e?; oL’ d. 0¢° ef, 8E 123 60€LL
ed, €L e, LU d. 82’ vSo L Slelt
Ho 88 8¢ " LgoLL
ed oL’ ed, S e? be® LE"L 69¥9 L
mm gL’ mm Le’ nmn Le: L8"L G181 C0L= 09°pEQSH 6£651L
mm oe’ mmh £e” g8t ¥8°1L 9 CIRS 74491 61661
wm LE" &m 66’ 6L PLTL 66 OF*ge6tL 198bL
wm | oL’ n_,m.\.. Ge’ mm g8b’ ¢0'¢ FL'¢ oL v eLovL LoGYL
.mm Le” wm 140 691 9" L £ - 0L'950¥L om.ov_‘
nmm tLe mmh 98’ LL” L L~ 0B eYCEL 096¢€L

uo 13 Tsodwe] TS B*n 60 0~0 $qQ0 ‘°Ted I




qd; Ve q9, L A Zvote

Q. i D, 9¢° de Ly LE L teoze

nwh ot” naﬁ L’ 06" 1L BL6L2

ed; (T 9 6g” aq. o9t ov" L e90Le

qd; SU° qd; 6L’ ed, ST 12 £680¢2

o, P ed, OF &, 9¢ £9°1L 0661

wm gL’ mm ge” de ¥ 671 94961

el 117 iy L 90"y 9681

od; oL g9, 8¢ ed, L 12 00641

mm 6L" 86" 175 T4

mm S’ mmm 91" nm\. Bt €L 1L L2ell

ed, 9L° e, 8V 8E"L 0204t

mmh oL’ mm ve* .man £¢” 69° 1L 172>} LE 09" pGE9 | 8LE9L

de  SL° qd; 9L dg £V 18"t 0096 1L

de Lt wm EE” do €Y’ 99°¢ 12337

ﬁ d 62 Do LG” 96" | LS Li- 86°€9CY| L8SPL

ﬁ GHow L, e SLOTL SLO'L 6~ OE'WSLEL  b9Ly

, Qm cg’ £8°1L £E871L 9L 9¥ 8sbelL ehbtL
H Le" A T AR B CS LLgLL 0L8lL1L 4
‘uo T3 tsodwoy g B 9 60 -0 $Q0 ..UHmo I




a, 68° 9971 19974 LE P8 28061 26081

6
He 86° BE"L  GBE"L A GL'G60EL goLEL 9
pmw 2% nwh o) : L 606€e .
4; ot mm og” wm ge- B SE'L totee
d. ot qd, O 9, EE 9b"1 Legze
nan 6L’ wm 9¢’ mm BgE” (B3 giele
mm L % oe°’ qd; e’ iv*| _ 26602
mms gL’ nmh A oe'i ‘ L6v61
0D, ¥E ed, 1Y b1 S BL
e, LU Ho ¥9° KA1 c9€8L
edy iL” mm L’ ey 128 LE" L telll
dg LET el Ev° g9 Lbeli
eQ, ST - dg L8 gLt 69491
wm £’ de 09° 65" 1 LB6S |
mm 9¢”’ 9 s gL glest
nmn 2L’ mmh 9L’ vetL ¥e'l g 0e'9s8vL 123:24"
. o aq <g 2L ST g2 $8°202hL  O8LbL
H, L6 ‘ €€°L  EETL € -  SETSvbeL  6vbeL ¢

uotitsodwoy IS - B'p "B 0~0 *sqQ ‘o1ep L




g9, SL @, 8 €V L 99g€e

mmh 4 mm gL nm\. g9’ Ee" L 9990¢
&y gL’ mm LE® mwh ow. 9¢°L LtL02
mwh £y’ mm 1 9¢° 1L £9¢61

wm PE” mm 9" 1298 0LLLL

a4, 8¢’ oH, 62 5, 6" A 62491

mmn FLe wm 9e”’ mmm £6° oL eV L L C6°26E91L 26ES L
mm 66° Ly L St L= 06 ¥18EL cEBLL

n_mh. ge’ nmm es’ eVl 00BEC

nmm gL’ ¢ ¢g’ GE'L 61922

mmh GL° awh g’ o,,mﬁ or’ ST L éevee
oH, L Ho €L o, 69 82" L vLo0e
ed, QU H, 82 2D, b¥ CEL Lieéy
nm.m cL’ mm ge’ m.mh. 1295 Ly L 9¢061L
ed, EL Ho 8e’ ed, L¥ Le’L 6L¥8L
9, et de €97 9¢° 1L 68G9L

e mr. d. &e’ Dg 187 6v°L EEBGL
G, £ D bl JH, €9 €L 9€'L  vL SPTLISGL  $O9SH
uctltsodwon 1Ig 6*n B*p o-0 *sqQ0 "oTed




Tl 12220 Vazam LL~ 69" BLbSL OEPGL 6

e, B1° 18" 8" 1 esele

mmm AN R 9¥°1 869L1

nmh 9| " 5, bE° 0% 4 195 A 92 96°0Lzl cvelL
66" Ev°L £V L 8L- OL* L6CHL 6091 B
uo 11 1sodwoy IS 69 69 0-0 $q0 oTR) f




B) -Configuration 4?6 (7F réel) 6s7s

Ce n'est pas une configuration fondamentale, Les multiplets ¢
connus sont situés entre 28700 et 33200cm—1, ¢'est-d-dire en plein
milieu de fssg.Les méthodes paramétriques sont mal adaptées a 1'étude
des petites configurations dont le nombre de paramétres est du méme

ordre de grandeur que le nombre de termes (voir discussion f6[7Frée1]ds)

Néanmeoins les résultats expérimentaux montraient que les multiplets
de cette petite sous-configuration semblaient peu perturbés, on avait
une idée a priori de la valeur de certains paramétres par extrapolation
des courbes des valeurs des paramétres le long d'une série {J.SUGAR (17))

et 1'étude a &té entreprise ;

1°) — Calcul des coefficients des paramétres.

. 6
Les calculs sont faits en couplage LS<§£ 7F,s) 8,1

1
o s ,SLJMj

B 0(£%) « A(®) 4+ 0 (£%) 4 0 (%) 4 0 (s,8")

a! JA; §f6!

Le paramétre E;{ a été remplacé par les 7 pseudo~paramétres égaux

7 6

aux énergies expérimentales du multiplet F de f

les coefficients sont donnés par :

S,_+.SL eSe8Ted - - 3 3,3 37,3 I T T Y,
[.'L] (-I) \/!:SL]ESLJ {s10s3 Z ET;.] { 5, S ‘/{.}{I& 5'1.41.}{ 5. S 3}{ s g 3}




b) _q (£%)

Introduit le paramétre G3(4f,63). Les coefficients de G3 sont

donnés par :

4!' sb3
cx(S\(SMSL)‘S(S,S'){/ / }

T 3.3

c) Q (f6s')

Introduit le paramétre G%—(4f,65'). Ses coefficients sont

donnés par

p hoy I,
(-0 » €« IMs9) YOI { s, % 3
S 5'1_ 7&
d) q (s,s")

Introduit le paramétre G, (6s7s) dont les coefficients sont

donnés par :

SL+ S'L ' 4/" 3 S.r
§(s,8) (-9 V [l Lsi] {1&, s s:}

2°) - RESULTATS.

Ils sont donnés par le tableau III suivant les notations déja
utilisées . L'écart quadratique moyen est de 12cm_"l pour les énergies et

0,035 pour les g si on n'introduit pas dans les calculs les niveaux




perturbés par 1'action du champ magnétique, 0.09 dans le cas contraire,

Les valeurs des . paramétres sont donnés par le tableau V

Remarquons que nous avons 3 multiplets connus et 4 paramétres de

Slater T, G.3;G Go‘ Nous avons donc fixé 2 paramétres par sécurité,

3773
Les wvaleurs initiales fournies par J, SUGAR, par extrapolation des courbes

le long de la série des lanthanides étaient
1

]

G, (4£,68) = 200 cm
G, (4f 78) =35

830 *

G, (6s 7s)

A priori il était difficile d'avoir une idée précise de la valeur
des prévisions obtenues, Nous étions en effet & la limite des conditions
d'utilisation 4'une méthode de moindres carrés, ce qui nous obligeait a
fixer des paramétres, et d'autre part il n'était pas possible de tenir
compte des interactions avec les niveaux élevés de 4f6 652. Le bon

accord théorie-expérience pouvait donc n'#tre qu'apparent et &tre ocbtenu

quelles que scient les conditions.

' Remarquons cependant sur le tableau III, que la présence de niveaux
perturbateur de f652 dont on ne tient pas compte dans les calculs devait
entrainer un écart théorie-expérience appréciable pour les g. On
remarque qu'il en est bien ainsi, les g expérimentaux sont bien des
valeurs intermédiaires entre les g théoriques obtenus et les g des
niveaux perturbateurs: On voit qu'on n'a pas obtenu un accord qui aurait

&té abusif pour les 3 niveaux marqués d'astérisques.
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En conclusion on peut dire gue l'étude des petites configurations par

la méthode paramétrique est possible si l'on a de bonnes valeurs
initiales pour certains paramétres qui restent alors fixés, Elle
représente en quelque sorte un test sur la valeur des prévisions de ces
paramétres, et celui-ci semble concluant en ce qui concerne 4f6 6s7s. On
ne peut pas dire vraiment qu'il s'agisse d'ajustement par moindres

carrés mais plutdt d'un calcul direct des énergies,
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' ‘ 2
Configurations impaires 4f6(7F)656p + 4f5(6H—6F)5d65

Cette étude peut se comparer 3 celle des configurations impairesg
de SmII; les résultats expérimentaux ici aussi sont trés
nombreux mais un premier classement par configurations a été pos-
. , . . £7,8l
sible grace en partie A la mesure des déplacements isotopiques

des niveaux profonds, et gréce aussi 4 un mélange moins grand

des sous-configurations présentes,

La classification des niveaux impairs les plus profonds de Smi
montre que la configuration fondamentale est 4£6 6s6p. Elle est

5

2 . . .
rapidement perturbée par 4f° 5d6s puis par les deux configurations

4f5 5d26s et 4f6 5d6p.

Dans une premi2re &tape nous avions essayé d'interpréter le bas
du spéctre par 1'étude de la sous configuration 456(7F)656p, étude
quli avait déja été entreprise par Racah et Ganiel [15] qui ne
digposaient pas de résultats expérimentaux aussi complets, Cette
base é'est révélée immédiatement insuffisante et dans une seconde

étape nous avons essayé d'interpréter 1'intervalle 13000-30000cm-1

par 1'étude des sous configurations 4f6(7F)§56p + 4f5(6H-6F)5d6.s2

base qui représente 186 niveaux théoriques,

1) - Calculs des coefficients des paramétres de 4f6(ZF)656p

Le couplage choisi est toujours le couplage LS généralisé
6 7
l(f F,p)szLa,s,SLJMj>

Il faut calculer les éléments de matrices de




— 72 -
= o(£%) + ALY 4 ¢ (£%) + 0 (£%) + a(ps) + A(p)

a) J\§f6!
introduit le paramétre S 4f Nous n'avons pas tenu

compte du coeur réel qui entrainait des calculs trop longs,

Les coefficients de Sﬁfsant donnés toutes simplificationsfaites

par la formule :

$L+S;‘¥L+L,t154 s'L'r 545 ‘_ 4 U
44 (vl) Lslits'd [‘1.1[5'1.]“-1(‘-'3 LS .1}{ 'I'. ‘]{3 %3 } 314 3}

b) 0O f6

On part de f6(7F) seulement . Q(fG) n'intervient donc

pas dans la séparation relative des niveaux,

introduit les paramétres

F2 (4£,6 g2 (arf,° Gt (af,6

les coefficients de F2 sont donnés par

Lo
s astate™ (22 11)

les coefficients de Gk k=2,4 sont donnés par :

L D33
Cxpxdspep $(s,sy L1y 4 &3) Z (Jﬁ‘}F 1} %) 4/[:: z:Z} 3 ko4
o 31k,

d) Q ffss!
introduit le paramétre G3(4f65).0n a pour les coef-

ficients :




_':?‘3._

ho3Y %
c.:(.qsi‘(s,s') v ¥ Cslsy] S o3

5 S$L

e Q S

| | 1 .
introduit le paramétre G (6p6s). Les coefficients de

G1 sont donnés par :

L RSy S[R3 s
£ 80559 3(W) \./Est][st] {Yz s Sa,}

5 A (p

introduit le paramétre ?; 6p dont les coefficients sont

donnés tous calculs faits par :

T § U L4t s 4 3 5. 4!
SRS \/ESJU"J L] (sis] {r_ s A }{4 34 }{ Sy %S B{‘; 3 ‘;}
v L B L E 9

2°)- Calcul des coefficients des paramdtres de 4f5(6H~6F)5d652

dans le couplage |(f552) $,L,.d,5L JMj)

=0 (£7) + A(£) + 0 (£2a) + Aa

a Q £5
introduit le paramétre "distance” D1(6F—6H)dont nous
avons déja parlé,

S(N,N') « 6(L_],3)

b) J\-gf5)

. introduit le paramétre 3; 4# . Un trouve toutes

simplifications faites pour les coefficients la formule
Ll 4344 .. -
LU A 5§45 L 4 U L
) £s10s1L0rL) Z :
31\!;._*[.[) {L 51} {/L/L%}{Hil_'} - =
b
- . - L
= (WBDGBD gy { 11 "‘J

3 L3
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c Q fsd

2
Introduit les paramétres F

Les coefficients Fk ; X = 2,4 sont donnés par ;

Latlge 'y 3 : Ry
388 FLL) 3(s., 80315 () * (3 . i)(z o Z) {L. L L,q} (‘HI Ju.f‘ KD,

Les coefficients Gk k = 1,3,5 sont donnés par :

4 b L %, 7 _ I - E 3 qu
é‘(s,s‘)é‘(t,r:)‘sq,s:cx\fr_m[t'ﬂ (& (t oi) {;L:,BZ(%IH)(%IW) 3 4 2
T L, ¢ L

a) N ¥

Les coefficients du paramétre g,«,-o[ sont donnés tous calculs

faits par :

S +58'+T s'UT s 4 Lav
3\'_;:(-.) CealsuLld { } }{ . J

L5 4 ‘/:,“71,7:. L Ly

3°) - Calcul des coefficients des paramétres d'interaction,

4£8("rY6s6p - 427 (%4-5F)sa6s>

L'interaction électrostatique donne des &léments de matrice

non nuls.

. 67 5 :
On doit caleuler {(£° "F,p)s,L,, 551 JMj_\ Q |fs.255L5,d,s LI

a) Coefficients de R1(fp;ds)

Ils sont donnés toutes simplifications faites par la formule

(5.5 $(LL) 8(s5,3) (%‘?F\}{‘sgtg) AT 5a {:5' : i}




b) Coefficients de R3(fp;sd)

Ils sont donnés par :

sy 8wy s¥e (47 sete) o ™ Vma {0

RESULTATS.

Nous avons pris comme paramétresinitiaux defssp les valeurs

: ; 5,2
publiéeg par Racah et Ganiel | 15].. Pour ceux de f£7ds” et de
1l'interaction nous nous sommes’ servis des résultats obtenus dans
de et fsds et des paramétres d'interaction obtenus par P,CAMUS

dans le Thulium.[16].

Au total 127 niveaux ont &té interprétés avec un trés bon
accord entre la théorie et 1'expérience, Les écarts quadratiques
moyens sont de ‘IOScm-'1 pour les énergies soit 5/1000 environ de
la.hauteur interprétés, et Ae 0,052 pour les g, Nous n'avons pas
introduit dans ce dernier calcul les g des niveaux perturbés par
1'action du champ magnétique, Ils sont marqués d'un astérisque dans

le tableau IV,

Ce tableau résume les principaux résultats, classés par
valeur de J; on trouve successivement dans les sept premiéres
colennes, la valeur de J, 1'énergie calculée, l'énergie observée,

1'écart énergie obgervée — énergie calculée, les g observés, les

g calculés par la diagonalisation, et enfin le déplacement
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isotopique associé au niveau de 'la faconn suivante :
constant 6277
Si X est le déplacement isotopique supposé/ﬁes niveaux de f s [ F]

la théorie des effets d'écran permet de préveoir pour les niveaux
de la configuration fsds2 un déplacement isotopique supérieur & X,
soit X 4« et pour les niveaux de fssp un déplacement inférieur
4 X, soit X -p ., Les déplacements pour les niveaux mélangés

2 . . s
%ds ) seraient alors des valeurs intermédiaires X I a se

(fssp-+f
rapprochant plus ou moins des valeurs extrémes X 4o et X ~P selon
l'importance des composantes,

Les transitions fSngefssz doivent donc mentrer un déplacement
isotopique X 4+o6 - X = +of

Les transitions fssp—afss2 doivent montrer un déplacement
isotopique X—pwx = «P

Les transitions (£5d52+f63p)—+f652 doivent montrer un
déplacement isotopique X-X*a = ¥ a
(en_négligeant 1l'effet spécifique),

Toutes les transitions dont le déplacement isotopigue a été
mesuré par BRIX [ 7] et par STRIGANOV [8] aboutissent au multiplet

fondamental f652 [7F] et la valeur mesurée est donc directement

oC, P ou ¥ a,

On a donc assccié & chaque niveau le déplacement isotopique
de la transition ¢correspondante et ce sont les valeurs d,JB ou a

qui sontportées dans la colonne 7.

La 8&me colonne ou sont donnés les carrés des trois plus grandes




composantes LS montre l'importance de 4f5(6H-6F)5d652 des 18000cm ™|
Le couplage réel intermédiaire est ici assez loin du couplage
LS, Un essal de couplage nous a montré qu'il était également loin

du couplage Jj.

Remarquons également 1'accord entre la composition théorique

des niveaux et les valeurs de leur déplacement isotopique,

Malheureusement nous ne connaissons pas les déplacements iso-
topiques des niveaux supérieurs a 23000(:111—1 et on voit sur le
tableau IV qu'apparaissent alors les premiéres difficultés
d'interprétation, Nous allons donc discuter un peu la précision des

résultats obtenus,

On peut diviser la hauteur interprétée en deux régions :

- a) - De 13000 a 24000 em”! environ

5

L'introduction de 4f¢ 5d652 a permis d'obtenir un trés bon

accord entre la théorie et l'expérience,

Tous les niveaux ont été interprétés sans ambiguité. Seuls les

5,7 !

multiplets K ne sont pas trouvés expérimentalement et ne peuvent

1'atre pour 1l'instant, la régle de sélection AL = 0 £ 1 inter-

- disant pratiquement les transitions avec les niveaux profonds

456652 [7FJ] )

On observe dans le tableau IV, pour certains couples de niveaux
proches de méme J et de composition voisine, quelques interversions

des valeurs des g calculés,
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par exemple pour J = 2 on trouve

g observés g  calculés
15039 - 40| %p) , 26| %F) 2, 36 2,29

15567 - 53 19p) , 136 |%F) 2,235 2,36
Cela provient du fait que les compositions de cesg couplesg de
niveaux sont trés sensibles a de faibles variations des paramétres,

comprises & l'intérieur de leur écart type.

b) De 24000 environ A 30000 cm™ | environ

Le spectre devient d'une grande complexité et des multiplets

n'appartenant pas aux deux configurations étudiées apparaissent,

Nous avons essayé de les identifier afin d'évaluer 1'importance
des perturbations qu'ils apportent et de n'introduire dans les
moindres carrés que les niveaux susceptibles d'etre bien prévus

par nos calculs, de fagon & ne pas trop entacher d'interaction les
2

-

paramétres de fsds

On reconnait facilement, grace a leur g caractéristique, deux

9 7

multiplets “I, 3 9H : 3 H qufon peut attribuer aux configu-

rations fsdgs et fsdp et qui perturbent sans doute trés peu

fssp et f5d52.

En effet les interactions entre ces diverses sous—configurations
sont des interactions électrostatiques qui ne connectent que des
états LS de m&me nom, Donc les multiplets de m@me nom interagissent.

- davantage, Les autres interagissent par effet de mélange, Or ici

,/’




d'une part les multiplets perturbateurs 9I ' 9H ’ 7H sont trés purs

d'autre part nos sous configurations étudiées ne comportent
ni 9H ni 91 et leur 7H sont déja tous identifiés.

Les perturbations sont donc dues aux autres multiplets qui
malheureusement sont plus difficiles & interpréter,

Aussi avons nous identifié avec prudence les niveaux de
f6sp et fsds2 situés dans leur région.

Ceux pour lesquels nous avions accord suffisant avec la théorie
sur 1l'énergie et le g ont é&té introduits dans les moindres carrés,
d'autre dont nous connaissions les niveaux perturbateurs ont été
seulement identifiés et portés au tableau IV en laissant en blanc
la colonne réservée a (0-C).

PARAME TRES OBTENUS,

Le tableaw V donne les valeurs des paramétres obtenus et leur

écart type..

Pour obtenir une valeur convenable de G, nous avons alternati-

4
vement dans les moindres carrés, laissé G2 ou G4 libre, 1'autre
étant Fixé. D'autre part Gs(fs)et G1(ps) ont beaucoup varié, G1(ps)

2 . .
5ds et il est curieux de noter

a diminué aprés introduction de f
que dans 1'étude de Yb II faite par Racah puis par Z,Goldschmidt et
Y.Bordarier [181 , G1(ps) augmente lorsqu'on ajoute fndp a fnsp.

On peut dire_en tout cas que les paramétres faisant intervenir

_des électrons extérieurs au coeur 1% semblent trés variables

selon le choix des config%ﬁgfions introduites dans les calculs.
P .
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Mais il faut remarquer également que le coeur de Yb IT est 314 et

qu'il n'existe donc pas de troncatures du coeur.

.

EN CONCIUSION :

Cette étude a permis d'obtenir les premieres valeurs des

paramétres de 4f5(6H—6F)5d652 et de nouvelles valeurs pour ceux

Elle donne une meilleure interprétation des niveaux profonds et
un premier egsal d'interprétation des niveaux plus élevés. Ces
résultats feront l'objet d'un article A parattre dans le J.O.S.A;
Pour améliorer ces résultats et interpréter les niveaux expéri-
mentaux supérieurs nous envisageons de remplacer dans la base
choisie f6(7F)sp par f6(7F,5D)sp et d'ajouter,en plus de
£5(6H-6F)d52}1'action de £5(6H-6F)d25 au moins en partie, ainsi que

£8(7r) ap.

-




PARAMETRES

V- TABLEAU DES
sm IT sm I
PARRIBTRES 4ff(7F)5d + ’ 4f6(7F-ré61)§d + -
4?6(7F)6s 4£5(7F réel)6s 465(7r rée1)saés | 4£°(7F réel)ss?
F,(4£,54) 127, 2, 127.4 1.6 101.6  1.18
F4(4f,5a) 6.5 0.5 6.25 0.4 4.7 0.2
G1(4f,5d) 1724 2.5 175. 2. 129.' 1.3
G,(4£,54) 13.3 0.7 12.6 0.5 9.7 0.3
G5(4f,5d) 1.79. 0,17 1.77 0.14 1. 0.1
G3(4£,65) 217. 9. 215, 8. 1éo. 5. 2086, 12,
G5(4f,78) 35. Fixé
Ga(Sd.Gs) b 1671, 84,
G0(65.7s) 572. fixé
F,(4£,6p)
G,(4£,6p)
G4(4£l6p)
G1(6p,69)
Rz(fd,fs) 2500, £ixé |
R3(fd{éf)1 ‘-500‘, £ixé
R1 (fp,ﬂds;) - |
R3(fp.sd)
- f‘sd 1167. 19. £6d coeur réel
§4f’ 4 % 1135, 27.] £% coeur réel (1200) ‘coeur réel
G54 477. 32. 502, 24. : 424, 11,
S | |
b, (57-®n)
3(£54-£55) | -12760. 65.] -12727. ° 51,
s(fsasz-fsépﬁ ;
L :




" Résumons les principaux résultats obtenus dans 1'étude théorique des

différentes configurations paires et impaires des spectres I et IT

du Samarium,

1°) Configurations paires 4:°54 - 4:%s de sm 11

Les meilleurs résultats ont &té obtenus par 1l'étude de 4f6(7F réel)5d +4
4f6(7F réel) 6s qui a permis :
- d'interpréter correctement la région 0 - 17000 cm-1 et
d'obtenir les valeurs des paramé&tres.
~ de mettre en évidence la présence de multipléts apparte-
nant aux sous-configurations 4f6[SD] 6s et 4f6[5D15d,
qui perturbent d&s 17000 em™! les multiplets b et 6D_'
de 4f6(7F)5d. Nous en tiendrons compte dans nos prochﬁins
calculs et nous espérons ainsi prévoir de nouveaux niveaux

dans la région 17000 - 25000 e,

2°) Configurations impaires 4f66p - 4f55d6$ de Sm II

La base 4£6(7F)6§ + 4£5(6H) 5d6s + 4f5(6F) 5d6s n'est pas encore
suffisante pour interpréter les niveaux impairs expérimentaux situés
entre 21250 et 40000 em™ . Nous devrons étendre la base des calcuts
et ajouter 4f6[5Q]6p + 4f5(6H - sFlvzi? + 4f5(6H - 6F) 5d2 au moins

en partie,

3°) Configuration paire 4f65d65 de Sm I

Lorsque 1l'étude a été& entreprise 28 niveaux pairs attribués 2

4365d65 étaient connus. Aussi notre but était-il principalement de

. 6 , . .
prévoir de nouveaux niveaux. La base 4f (7F réel) Sdés a permis d'in




g2

terpréter trés correctement la région 10000 - 16000 cm-1. 12 niveaux
ont été trouvés expérimentalement dont 10 avec un bon accord avec les
énergies et les g théoriques.

Nous pensons en prévoir d'autres trés prochainemeht en tenant compte
des sous-configurations 4fstﬁb]652 et 4f6[§D] 5d6s

4°) gonfiguration paire 4f66s7s de Sm I

L'étude de'4£6(7F réel) 6s7s a permis prindipalement d'obtenir une éva-
luation du paramétre G_ (6s,7s}, difficile 3 déterminer et la valeur

de G, (4£,6s).

5

5°) Configurations impaires 4£6656p - 46754652 de Sm I

La base 4f6(¥FXk6p + 4£5(6H) 5d6s° + 4f5(6F) 53652 nous a permis :

~ d'obtenir une trés bonne interprétation de la région 14000 -

24000 cm™ .

- de montrer l'importance des intéractions des configurations

fssp et f5d52 des 18000 cm_a. .

- d'interpréter en partie la région 24000 - 30000 cm-1

Nous espérons que l'introduction de 4f6[5rq656p + 4f6(6H - 6F) 5d26s +
4f6[7F] 5dép permettra de compléter ces résultats déji trés intéres-—

sants.

Les schémas de la figure 5 rappellent :

- hachurés en traits pleins, les intervalles correctement in-
terprétés avec les bases choisies et les écarts quadratiques moyens
obtenus pour les énergies et les g.

- hachurés en traits pointillés, les intervalles ol les identi-
fications sont incomplétes ou incertaines et ol apparaissent de nouvel-

les sous-configurations perturbatrices®
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- au-dessus des régions hachurées en pointillés, les sous-
configurations que nous envisageons d'introduire dans nos prochains caleu

culs.

Rappelons enfin que le tableau général des paramétres obtenus est donné

page 80 bis.

CONCLUSION GENERALE SUR LES METHODES UTILISEES ET LES RESULTATS

p)

Les configurations du Samarium, toutes construites sur £~ et fG, com-—

portent un nombre énorme de niveaux {5000 - 6000) et seuls, des calculs
de sous-configurations sdnt possibles.

L'étude théorique nous a montré que les méthodes utilisées sont trés ef-
ficaces pour calculer les niveaux profonds des sous-configurations fon-
damentales qui, en général, sont assez bien isolées des suivantes,
L'interprétation des niveaux plus élevés, appartenant & des configura-—
tions mélangées, pose par contre de nombreux problémes :

a) Souvent les résultats expérimentaux sont

- scit trés nombreux mais mal classés par configurations. Laesg
paramétres 'distances" des sous—-configurations introduites
dans les calculs sont alors difficiles a déterminer.

- soit au contrgire, pas assez nombreux pour déterminer les
valeurs de tous les paramétres utilisés.

b) Les méthodes actuelles entrainent de trop gros calculs, méme
pour les puissantes calculatrices modernes et nous sommes limités par 1la
taille des matrices & diagonaliser et par les temps de calculs nécessai-
res, C'est en fait le probléme le plus important et le plus difficile &

résoudre,




Nous avons réussi 3 limiter nos problames en n'étendant que peu & peu
nos bases de calculs, c'est~é~dire, en ajoutant l'action de nouvelles
sous~configurations, tant que l'accord théorie-expérience n'était pas
suffisant ou lorsque des intéractions étaient mises en évidence.

Nous avons donc procédé par. approximations successives en essayant de
tenir compte d'abord des intéraction§ les plus importantes.

- Lorsqu'une ou deux sous-configurations semblaient une base suffisante
nous avons tenu compte desénergies du coeur réelles de 4f6, pour amé-
liorer nos résultats. C'est le cas, par exemple, de l'étude de

4t®[7F reei]sa + 42°("F rée1] 6s de Sm II et ce

6 7

4f F réel 54 6s de Sm I

Dans ces deux études nous avons pu mettre en évidence des intéractions
6[5

avec les sous-configurations construites sur 4f D] et nous espérons

pouvoir bientdt en tenir compte.

. 6
— Les effets des déformations du coeur 4f ou 4f5

sont par contre né-
gligeables A coté des intéractions existant entre les nombreuseé sous-
configurations présentes dans les spectres des niveaux impairs de Sm I
et Sm II.
Si les résultats pour Sm II ne sont pas encore suffisants par coqtre
ceux de Sm I sont trés significatifs : |

a) L'étude de 4f6(7F)656p seule, interprétait correctement la ré-
gio® 14000 - 18000 em™'. L'accord théorie-expérience était ensuitérinw
suffisant.

b) On étend la base : 4f6(7F)636p + 4f5(6H - 6F) 5d6s° donne main-
tenant un 5on accord pour la région 14000 - 24000 cm-1, un accord

moyen pour la région 24000 - 30000 cm-1, insuffisant ensuite.
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Nous espérons que l'extension prévue de la base permettrg 11é-
tude correcte jusqu'a 35000 cm—q. Ces calculs seront facilités dés que
les programmes prévus pour les grosses matrices seront mis au point.
Nous voyons qu'un trés bon accord théorie-expérience est possible mal-
gré les troncatures sévires de 4£6 et -4£‘5 que nous sommes obligés de
faire,

Les méthodes que nous avons employées (SLATER, RACAH, etc..) s'avérent
donc trés utiles et trés efficaces dans certains cas. Elles sont trés
puissantes théoriquement puisqu'elles permettent en principe d'obtenir
un accord théorie-expérience aussi bon que l'on veut et il est dommage
que les applications pratiques nécessittent de faire de nombreuses ap—
proximations,

I1 faut souhaiter qu'une méthode nouvelle permette d'étendre plus sim-

Plement les bases de calculs.
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qui a entrepris et dirigé la réalisation des programmes sans lesquels
1'étude du Samarium n'aurait pas &€té possible, ainsi que tous mes

camarades du laboratoire Aimé Cotton,
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Le programme "AGENAC" peut se diviser en cing grandes parties principales
comprenant chacune de nombreux sous-programmes et que nous examinerons succes-

sivement :

te) le décodage et le rangement des données en mémoire

- 2°) les boucles "extérieures"

|

3°) La construction d'une matrice par les deux boucles

principales

4°) Les recherches des termes parents successifs par le

sous-programme "AVANCE"

50)Le calcul de la formule générale :
a) L' option (1 ) Tr,‘[z:b']'rli. -——— % Fh-n-;\_]
b) L'option (2) T, [f.,T& [Za ‘\Ta[......[ ZhTh]]]]

¢) Le calcul d'un Wi (Bloc calcul numérique)

Nous nous aiderons d'un certain nombre d'organigrammes

Voici les conventions utilisées

ordres a exécuter

(O = oy
Tests

3¢e4

appel d'un sous-programme

q Sortie "erreur". Le programme s'arréte.




Les

" Boucles FORTRAN"

(1)

N

".-'-"-'Lln-f)

—{DP 4
~

4

L]

Signifie: exécuter tous les ordres compris
entre DF et 1 pour toutes les valeurs

de i comprises entre 1 et n {par pas de 1)
C'est-a~dire: exécuter n Ffois les

ordres de la boucle

Signifie: exécuter n fois la boucle 1

et pour chacun de ces n passages
exécuter m fois la boucle 2

Ainsi les ordres Y et Z sont exécutables

n fols, les ordres X exécutables n x m
fois,

Sauf bien slir, si un test non vérifié fait

sortir de la boucle {en pointillé)
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En réalité les boucles Fortran (1) et (3) obéissent & un certain nombre de
régles strictes. Aussi rencontrerons nous dans les organigrammes,des boucles que
nous avons été obligés d'expliciter, c'est-a-dire de mettre sous la forme (2).

c'est le cas, par exemple, dans le schéma des boucles extérieures,

- Les variables indicées

Ce sont des tableaux de nombres & 1, 2, 3, ....dimensions

- JV (i) tableaw a 1 dimension JV(1)...... Jv{n)

.8i Jv(i) =50 i®™ nbre du tableau appelé JV est égal a 50
-v6r(i,j,k) tableau & 3 dimensions, appelé V6J

Un élément du tableau est repéré par ses 3 coordonnées i,j,k

Ici par exemple 1'élément V&J (i,j,k) représente le kiéme(14k=$6)

argument, du j*™¢ &7, du TWindice i

veJ (3,2,5) =4

Sv ag
PP.PPxEE

Signifie multiplier le nombre socus forme Rotenberg

PP par le nombre Rotenberg E E et placer le

résultat dans les 12 mémoires réservées au

nombre PP
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- 1°) Le décodage de la formule -Rangement des données en mémoire

Cette partie de programme réalisée récemment par Y.BORDARIER n'a pas
d'équivalent dans 1l'ancien programme.

Nous avions pris comme exemple dans la Tére partie la formule donnant les

coefficients du paramétre ;A{_dans f6(7F)ds :

J+L+L'+5, 48"

o OEmEIE (e (s {ons (s o) 20D BITRNEY

Lg ;

Les données exactes & perforer 'seront :

¢ LISTE LIS~F5 3

6P

6F

6H /
¢ LISTE LIS-F6 1

7F

¢ LISTE LIST-D 1

2D

¢ LISTE LIST- s 1

2s

CONSTRUCTION LS LI=F6D
CONSTRUCTION LS L-F6DS
¢ TABLE TABCPF 3

1 1 a b c

2 2 "

3 3 "

SORTIE BANDE, IRRATIONNEL, FLOTTANT, ROTENBERG g JT,L,S,LP,SP,82,SP2 &
DEFINITION S 4+ L = J

BOUCLE J |

MATRICE ZETF..(L-FéDS(S,L,N,NA), L—FGDS(SP,LP,NP,NPA))

NA = LI -FéD ($2,1L2,N2) NPA aLl ~FéD (SP2,LP2,NP2)

LIS-F6 4+ LIST -D
LI -Fé6D + LIST -8

n

]
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(~1)(T+r4LP4s248P2) ((L) (LP)(s)(sP) (s2) sP2)) 1/2 + 63(sP,LP,J,L,5,1) 6J(S,1,
sP,spP2,1/2,82) 6J(s2,1,sp2,3,1/2,3) &r(L,1,LP,3,2,3) SOMME LIS-F5(S5,L5,N5)
TABLE TABCPF (W5,N5)(-1)(L5) 6J (3,1,3,3,15,3)f

'FINPRO

(chagque ligne est perforée sur une carte différente)

Revoyons successivement les différents ordres rencontrés et la facon dont
le programme range les renseignements utiles en mémoire, Nous donnerons ainsi
la signification des variables que nous rencontrerors plus loin dans les organi-

grammes de fonctionnement.

-~ Ordre C LISTE Nom de la liste (6 caractéres) N (nbre de termes)

18
7F
Cet ordre sert A donner A la machine les listes 1" d'électrons équivalents

Ordres principaux éxécutés,

~ COL est le compteur de listes. Il augmente d'une unité COL = COL + 1
~ Le nom de la liste NOMLIS est rangé dans le tableau

(0] 5 5 A e, ... }NOLIST(COL)=NOMLIS
~ L'adresse du dernier élément de la liste précédente

sert d'adresse initiale & la liste NOMLIS....... «++e...}ADLIST(COL)=COEL
- Les N termes de NOMLIS sont rangés dans le tableau X...}X (COEL41,1)=2xS
X (COELs+1,2)=2xL
— Les termes de toutes les listes sont rangés a la X (COEL+1,3)=N°dans la

liste =1

file dans le méme tableau 3
t X (COEL4N,3) = N




_90—

- Ordre C TABLE Nom de 1la table (6 caractéres) N (nbre d'éléments)

- COT est le compteur de tables Il augmente
A'Une UNILE .. voveuneeeennenaeeaasassesnsenensd COT = COT 1

- Le nom de la table NOMTAB kst rangé en mémoire ] NOTAB(COT)= NOMTAB

- L'adresse du dernier é&lément de la table
précédente sert d'adresse initiale & la table
NOMTAB. s s sesssnvansoneseoaassasenssnsnnans .] apTAB (COT) = COET

- Les N é&léments sont rangés dans le tableau
NTAB. Un élément est repéré par 2 coordonées
N1 et N2 qui seront en général des % gde
termes dans une liste et par sa valeur

a‘f;yc

- On comprend gu'une matrice déja calculée D(ij puisse Btre considérée comme

une table : N1 = n® dans la liste 1 = n® de ligne, N2 = n° de coldnne,

a\f;/c =~1'élémentﬁ(

ij

IJ
- Ordre CONSTRUCTICN LS LISTE; 3 = LISTE 1 4 LISTE 2
: IL
Is
N)

LJ

Cet ordre sous—entend bien sur qu'on a déja donnéd les listes 1 et 2 et
sert 4 demander la construction de la liste 3 par la machine, & partir des
listes 1 et 2 déja connues (données ou construites)

LISTE 3 = 17, 1'p

LISTE 5 = LISTE 3 4 1"™

etc. ... COL = COL + L

NOLIST (COL) = LISTE 3
|ADLIST (COL) = COEL




les termes et les range dans 1l'ordre qu'on désire

etc....)

A 1'aide des sous-pfogrammes CONSTRUCTION et

_91 -

ORDRE 1 la machine calcule

( L croissant, S croissant,

Elle range ensuite en mémoire X (COEL 4+ 1,1) = 2 x §
X (COEL + 1,2) =2 x L
3) = N
N1 est le n° du terme parent dans 4) = N1
la liste 1
N2 est le n® du terme parent dans
la liste 2 ‘ X (COEL + 1,5) = N2
K1 n° de la liste parente 1 X (COEL + N,5) = N2
K2 n° de la liste parente2 K1 (COL) = N° de la liste
parente 1
~ X2 (COL) = N° de la liste
parente 2
Le sous-programme AVANCE utilisera entre autres ces données pour
rechercher les parents successifs d'un terme,.
Exemple X1(3)=1 K1(5)=3
k2(3)=2 k2(5)=4
Liste 1 liste 2 Liste 4 | Liste3d=1listel+Lliste? ListeS=liste3+listes
N L N 8 L} ¥ 8§ L N 5 L N1 N2 |N 38 L N1 N2
1 ol 1 23 1 o0 {1 2 31 1 |1 2 2 371
2 i 2 2 41 2 24 2 2 4 2 ;
| 3 2 22 1 13 2 4 32
! | i i !
n n, n, n ng
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<:((S¢L1, 52L2)S3L3. S4L4) SSL Suppesons qu'on recherche les parents du

3™ iorme de 1a liste 5 (N=3) on trouve

5

successivement

ame N1=2 parent 1=2émeterme liste 1
N1=3 parent 1=3 terme liste 3«

2=1 parent 217 terme liste 2
si N3

N2=2 parent 2=2éme terme liste 4

PAPIER
Ordre SORTIE BANDE ROTENBERG, FLOTTANT, IRRATIONNEL £ S,L,N,J...... 4
CARTES

résultats écrits sur papier

La machine range l'option d'édition choisie:
seulement.

et les formes de 1'édition (Rotenberg, Flottant..)| résultats écrits sur papier

et sur bande,

résultats écrit sur papier et

perforés sur cartes

Chaque fois que la machine 1lit un nom S,L.....elle regarde 2 1'aide du

sous—-programme NUMVAR si c'est la premiére fois qu'elle rencontre cette variable.

- 51 oui, NUMVAR lui assigne un numéro et le range dans X

K= NUMVAR (8)
- Si non, NUMVAR transmet le numérc déja assigné
K= NUMVAR (8)
Les variables sont numérotés A partir de 50 dans l'ordre ou la machine les
rencontre. Nous verrons que cela permet de traiter de la m&me facon les varia-

bles et les constantes sans faire de test, les constantes sont toujours 4<:25

La machine range alors les B°° des variables & éditer dans EDITN(i)=X




-~ Ordre DEFINITION § + L = J

K = NUMVAR (J)
Rangement dans les tableaux PARVA 1
. PARVA 1 (K)= NUMVAR (s)
et PARVA 2 des numéros des variables défi- :
PARVA 2 (X)= NUMVAR (L)

nissant J

- Qrdre BOUCLE X = 0,4,2

Dans les 2 cas.|.COVARB = COVARB + 1

et
- Ordre BOUCLE J ' NOVARB (COVARB,1)= NUMVAR (k)
8i variable du type X....NOVARB (COVARB,2)= minimum x 2=0
COVARB est le compteur des variables NOVARB (COVARB,3)= maximum x 28
de boucles extérieures NOVARB (COVARB,4)= pas x 2 =4

Dans NOVARB (COVARB,1) on range le n® de

la variable de la boucle extérieure
ne COVARB Si variable du type J;..| NOVARB (COVARB,2)=

f
Y

NOVARB (COVARB,3)=

1
—

Ici X variera de 0, a 4, par pas de 2
les (-1) permettront de différene

‘Les mimimum et maximum de la variable . .
L J cier les variables J ou K

seront calculés a partir des termes de la
liste a laquelle S5 et L appartiennent.
R

- Ordre MATRICE T NOMMAT # {L18TC 1(S,L,N,N1,M1), LISTE 2(SP,LP,NP,NP1,NP1)
D

Dans les expressions "ﬂ’az Mt + } : M w ou-'mE qTL[ 1 ] ;
biade Lake o Canke &
Lonke f —~ B
on voit gqu'a chaque TfL:>/l sont attachées une ou plusieurs listes muettes sur

lesquelles on somme, et & partir degquelles des recherches de parents peuvent

8tre nécessaires,
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Par analogie on considére que les listes principales 1 et 2 sont attachédes 3

™ le rangement des données en mémoire est ainsi facilité.

-lt

Lorsqu'elle rencontre l'ordre MATRICE .......la machine va donc faire :

On s'intéresse aux données pour ﬂ1 .............. I .1

On s'intéresse aux données pour la premiére

liste de ﬂ1:;.;. ..... Chaee e tredas e eer 1T =1

le n° de 1a ;™ liste de . est NG NOLIS (I,J)= NG

On a rangé dans le tableau NVS, le n° de ........ NVS(I,J,1)= NUMVAR (S)

12 K OM€ variable, de la jémeliste principale de | .2y o (L)
3 ()
4) v (N1)

le nombre de variables attachées & la liste 5) ! (M1)

j de 11 : est 5 NBVAR (I,7) = 5

la présence des variables N1 et M1, qui sont
les nDs des parents de SL indique que des re-
cherches & partir de LISTE 1 vont exister

On s'intéresse aux données de la 2&me liste
de m, B FJ=2
NOLIS (I,J) = NG'-

idem & J = 1 Nvs (I,7,1) =NUMVAR (sP)
NBVAR (I,J) =5

Nombre de listes attachées a m, =J = 2 NBLIST (I) = J

Si i =1 le maximum est 2 (2 listes principales
1T et 2 )

5i i >1 le maximum est 4 i

-(on peut sommer sur 4 listes maximum)
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Plusieurs options sont possibles dans l'ordre matrice

a) Si le signe ¥ n'existe pas on calcule 1'option(1)11421'“'-*'--—"‘2"‘-‘“1‘-

b) Si le signe X existe on calcule 1l'option (2)1&221& [Z‘JTTE [—-- [Zﬂfw]"]

¢) 8i le signe £ existe les matrices calculées seront envoyées en
mémoire sous forme de tables pouvant 8tre utilisées & la suite, dans le

calcul d'une autre formule,

Nous avons vu l'utilité de cette possibilité dans la ‘Iére partie

— Ordres N1 = LISTE 3(s2,L2,N2,M2) , M2 - LISTE 4 (S3,L3,N3)

M1 = LISTE:5(s5,L5,N5)

NP1= LISTE 3(SP2, LP2, NP2, MP2), MP2 =LISTE 4 (SP3, LP3, NP3)

MP1= LISTE 5(SP5, LP5, NP5)

Chaque ordre Nz ..... .correspond aux données d'une nouvelle recherche de
parents,

Ici les ordres N1 et M1 permettent de définir completement le vecteur
ligne l $,L,N), c¢'est-ad-dire permettent de rechercher tous les nombres quarn-

tiques qui apparaissent dans la formule et qui ont servi & définir (s L N)

Les ordres NP1 et MP1 définissent le vecteur colonne
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On a donc ici le schéma de recherches suivant :

N=Noqu feume SLOansLISTEA (S.LN M) LNP;bm:wS'PL?&SM(_M.L.P.N;&.MF;]J

2

Nd =N%u ke S LedpLisTES (821, N1 M2 ) 4 =Nedu ber e SsLs zuum[s@]

~5., - .
// ,Z; \}*

M2 Nodufopme 53l do LISTE H(s“mj"ii
K

les données mises en mémoire doivent permettre d'aller chercher i partir d'un

terme NSL appartenant & une liste j d'un [P les ancetres successifs S2L2§2,

S83L3N3, S5L5N5 etc,. dont on a besoin,

On va ranger en mémoire les chemins & parcourir, et nous verrons plus
loin que c'est le sous-programme "AVANCE" qui effectuera les recherches 3 partir

de ces données,

L'organigramme (1) nous montre comment la machine range les renseignements

nécessaire suivants, a partir des données perforées sur cartes N1 =, N2_, etc..:

NOLIS (J,J) = N° de 1la jéme liste primaire du o

Ne de. la kéme variable, de 1la jéme liste primaire, de ni

nvs (1,7,%)

i
[

NBVAR (I,J) = Nombre de variables de la jéme liste de m, (siD>3 i1

existe des recherches)

NBLIST (I) = Nombre de liste de U

NBRECH (I,J) = nombre de liste secondaires intéressantes attachées 3

ia jéme liste de .

NBVARA (I,J,L) = Nombre de variables de la 15" liste secondaire, de

la jéme liste de LA
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WA (I,7,L,K)= N° de la kM€

o éme _. .
variable de la 1 liste, secondaire,de

jéme liste de ﬁi

a

NBCHEM (J,J,L) = parenté de la 1eme liste secondaire de la jéme liste

primaire de T, ou encore nombre de cheminsou nombre de

A

. . . . .&me _ .
listes a4 parcourir a partir de la j liste pour

. d
arriver 3 la 1°M€ (1-pére,mére, 2 g  “parents,etc....)
i ie . .

- CHEMIN (I,J,L,M) = N° du mléme parent, de 11" 1iste secondaire, de
la jém? liste primaire de n, ou encore, les noms des .
listes & parcourir A partir de 1la jéme pour arriver a
1a 157¢

- BUT (I,7,k) = 1le dernier de ces chemins (sert de vérification),

- DECODAGE de la FORMULE proprement dite:

(-1)(T+L+8) 67(..... )......somme (LISTE(S5,L5,N5) .....63(..... )....8
~ La machine range les renseignements suivants :
- Le nombre de 7

~ Pour chadque 'ni >1

0s .
- Le nombre et les n des listes sur lesquelles on
somme :

- lLa recherche des parents si elle existe (on passe
donc dans l'organigramme (1) pour i > 1)

- La structure de chaque T, (iz1a n),

I

Nombre de variables de phase

Nombre de crochets

Nombre de 3J

- " 6]




- Les arguments de ces fonctions.

par exemple pour 6J(s,L,1/2,7,2,1) dans . on aura

ver (1,X,1) = N° de la variable S > 50

ver (1,x,2) = Ne° " L > 50
ver (1,X,3) =2 x 1/2 < 50
ves (I,X,6) =2 < 50
Donc dans la mémoire VGJ(I,K,L) on trouve le lléme argument du kléme

6J du ﬂi_si cet argument est M50, c'est le n° d'une variable,
Si cet argument est <50, c'est une constante doublée
Nous allons voir qu'on peut traiter de la m&me maniére les variables et

les constantes sans 2tre obligé de vérifier si les arguments sont <: ou » 50

Pour cela on range dans le tableau JV (i), pour i = 1 & 50, la suite de

nombres 1,2,,... 50 Alors JV (i)=i, si i { 50 (durant toute 1'exécution)

On peut donc considérer une constante k comme une variable n°2k dont la
valeur doublée est rangée dans la mémoire JV (2k)

Jv (2x)=2k 2x < 50

D'autre part aprés chaque avancement de variables, la valeur instantanée -

doublée de la variable n° j (j»50) est rangée dans la mémoire JV(j)

JV (3) = 2 x § = 4 par exemple i > 50

Alors dans les deux cas on obtient les valeurs instantanées des arguments

vVeJ (I,K,L) en falsant
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ver (1,Xx,L) ex : N=V6J(J,K,1) =52 N=V6J (J,K,3)=2
V=JV (52) = 28=4 v=JV (2) = 2

=
I

H

Ve Jv (¥)

Résumons comment s'est fait la transmission des wvaleurs instantanées des

variables :

1°) Existance d'un certain nombre de variables S,L,S1,L1.....J,K...
auxquelles on attribue un n® n >50 et dont les valeurs successives sont

rangées dans le tableau JV (n)

2°) Les constantes sont considérées comme des variables. On leur
attribue un n® m égal au double de leur valeur. On les range dans le méme

tableau JV (m) m <50

3°) Existence d'un nombre de fonctions dont les arguments sont des

variables S,L,... ou des constantes. On range dans des tableaux les n"° de

ces variables Ex VvéJ(1,x,J)

40) Les 50 premiéres mémoires du tableau JV contiennent les nombres de
1 a 50.
5°) L'avancement des variables détermine les valeurs de toutes les

variables m > 50 et les range dans JV (m)

6°) On connait alors les valeurs numériques des arguments
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. .8 ' _ ié
V6eT (I,K,J) = 52 = ne de la variable du J < argument dy klemesJ dutrg

X3
JV (52) = 4 La valeur instantanée du jéme argument, du

kléme 6J, du , est égale & la valeur instantanée

de la wvariable n°52

La figure (a) montre comment le sous-programme "bloc calcul" SP4

calcule par exemple le produit des k136J du .

(D A K=/ KA)

¥
—>{ DX Z I-A.6 )
¥ .
%4:\!63}1, <, 1) |

-
~

A\

Proorxomme cafeul dun 63
A\ Donnces L G Mg MMORE RUPLOLQIE N A
| Readiat ROTEN%ERG- TE

|
Sy 25
PP=LCYxEE
I

) p

2°)  L'Avancement des boucles extérieures

On a vu dans le décodage qu'il existe deux sortes de boucles

extérieures

a) Les boucles définies du type J et nécessitant les données

suivantes

DEFINI TION 5+ L=2J .

BOUCLE J
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b) Les boucles simples du type K

BOUCLE X = 2, 8, 2

L'organi gramme (fig 2) montre le mécanisme d'avancement,

Le programme recherche d'abord les minimum et maximum des variables
des boucles définies en allant chercher dans la liste correspondante & SL le
minimum de (5-L)

et le maximum de S4L

Supposons que m boucles du type a et b soient ainsi préparées,

c¢ a d COVARB = m, chacune éxécutable 0(;, fois, alors le groupe

o sbruckion .
dtordres de 3159{% sera éxécutable & x Xz - K /P«od c'est-a-dire
qu'on va construire successivement &&xCQA-a. . matrices (;D(L{)
di fférentes ‘

par exemple n aura 1'ordre suivant :

Jm

K

o
[t]
VN
o=
&,
—_,
\._./
o
it

2 (&%) K
-2 (0(7) .J

|
oy
]
o
o
[

Jm

f

J=1

|
—
P
_—

etc,....

Note
Il n'est pas génant pour "Assac" d'avoir sur bande 1'ordre également

ossi :
possible e T
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3°) Construction d'une matrice (A(LA )

Elle est schématisée dans l'organigramme (3)

Le programme prépare les deux boucles principales nécessaires

en recherchant 1'adresse des ler termes et derniers termes de chacune des

2 listes.

Supposons n termes dans la liste (1)

La boucle (1) est exécutable n fois

Si 1'option choisie est

~a) Rectangulaire

la liste (2) est différente de la liste (1) Supposons
qu'elle comporte m termes. Alors pour chaque exécution de
la boucle (1), la boucle (2) est éxécutable m fois.

C'est-a-dire que le groupe d'ordres

el 20 bloc |
A M est é&xécutable nxm fois

Fﬁmudb;{ﬁxmwnL

o(‘wg

On a bien calculé n xm ceefficientsd'une matrice

rectangulaire

-~ b) Triangulaire

La liste (2) est identique a la liste (1) et comporte donc

n termes, Cette fois pour chaque éxécution de la boucle (1), 1'indice j de

la boucle (2) variera de i & n seulement et on calculera donc les
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n {ns1) coefficients d'une matrice triangulaire.
2

- ¢c)! Diagonale

i varie de 1 A n Boucle éxécutable n fois

et J=1i Boucle éxécutable 1 fois

On calcule ainsi les n éléments d'une matrice diagonale, 0On voit
d'autre part qu'a chaque calcul d'un élément de matrice on fait appel

2 fois au programme " AVANCE" - Une fois pour rechercher les parents

du iéme terme de la boucle 1

~ Une fois pour rechercher les parents du

jéme terme de la boucle 2

Lorsquéune matrice est calculée on 1'édite (papier-bande ou carte) sous la

forme ligne, colonne, élément,,....

4°) Recherche des parents successifs par le sous—programme "AVANCE"

On a vu en détail dans la partie "décodage" la mise en mémoire des
principaux renseignements indispensables aux recherches des parents successifs
d'un terme donné n d'une liste primaire j d'un . construite a partir

d'une série de listes secondaires,

L'6érganigramme (4) montre 1l'utilisation de ces données pour aller

chercher les ancétres successifs dont on a bescin pour calculer la formule.
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5¢) Le calcul d'une formule générale

Le sous-programme SP5 fig.5 organise le calcul de la formule, I1

calcul d'abord n1 pour qui toutes les variables sont maintenant avancées,

Si l'option choisie est (2) 1a suite des calculs se fera dans le

sous-programme "PRODUC", expliqué en b),

Si l'option choisie est (1), la boucle (1) additionne les groupes

('2 i;?td une fois qu'ils sont calculés & 1'aide du sous Programme |[SP2 BIS
expliqué en a). Elle calcule donc (Znﬂ’d ) ‘\"(E Trl)‘_t.---
= =

LY

Lorsqu'on sort de SP5 un é&lément Gx ﬂ/) est fini de calculer

a) le sous programme "SpP2 BIS"

Calcule un groupe Z/ﬂf,u

Cette somme peut se faire sur

TTT [ﬂé + TF3}

Chaque somme z i(11£ se réduit ici 3 un terme et SP2 BIS se

contente de calculer un ﬂi

1,2...4 listes ou sur aucune comme dans

le cas :

L'organigramme (6) montre bien les différents cas possibles,

D'autre part on remarquera les différents appels "AVANCE" pouvant aller

chercher les parents des termes des listes " principales muettes" sur

lesquelles on somme
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b) Le sous-programme " PRODUC"

T1 sait calculer 4 sommes imbriquées, chaque somme pouvant se faire

sur deux listes maximum,

e St [T (2T [275 )

En fait nous n'avons donné dans 1'organigramme (7) que la méthode
pour imbriquer 2 sommes & 2 listes, Le principe est le méme pour en

imbriquer n

c¢) Le sous-programme "Bloc Calcul" SP4

Cette partie du programme est restée presqu'identique & celle de *°
1'ancien programme "A" et nous renvoyons a la thése d'Y BORDARIER pour les
organigrammes de SP4 qui calcule le produit de toutes les fonctions 3J, 67,
4J etc... contenues dans un T, calculées elles meémes a 1l'aide des sous-pro-
grammes 3J,6J,9J etc... et des sous-programmes d' "Algébre Rotenberg” :

multiplication de 2 nombres Rotenberg, division, puissance, addition etc,....
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