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При теоретическом прогнозировании оптических свойств лазерных 
материалов большое значение играет описание кристаллического поля. 
Обычно кристаллическое поле задают параметрами k

qB , которые можно 
вычислить по какой-либо теоретической модели кристаллического поля. 
Например, модели точечных зарядов: 
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или модели обменных зарядов: 
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Здесь e – заряд электрона; kr  – среднее значение, вычисленное на f-

функциях; jeg  и ( jR , jj ϕΘ , ) – заряд и сферические координаты j -иона 
соответственно. 

Параметры jβ  и jρ  в модели обменных зарядов определяются 
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0 , где 0R  – наименьшее 

расстояние Rj, n = 3,5 и ρ0 = 0,05. 
В данной работе выполнен расчет параметров кристаллического поля 

четной симметрии ( 2
0B , 4

0B , 4
3B , 6

0B , 6
3B  и 6

6B ) и нечетной симметрии 

( 1
0B , 3

0B , 3
3B , 5

0B  и 5
3B ) с помощью модели точечных зарядов (1) и модели 

обменных зарядов (2) в кристаллах La2O3 и Pr2O3. 
Для выполнения расчетов также необходимы данные по структуре 

кристаллов. В кристаллах La2O3 и Pr2O3 ионы Pr3+ занимают позиции с 
локальной симметрией С3v. При нормальных условиях La2O3 и Pr2O3 имеют 
пространственную группу симметрии P-3m1 (а0 = b0 = 3,937 Å, с0 = 6,129 Å 
для La2O3 и а0 = b0 = 3,857 Å, с0 = 6,916 Å для Pr2O3). 




