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Abstract 

       In this work, we developed a procedure to 

determine the local structure of theIon in a highly 

symmetrical crystal. The local structure of the Eu3+in 

XMgF3(X= Rb, Cs, K) was obtained using the 

Crystalline Field Theory, together with Simple Overlap 

Model and the Method of Nearest Neighbors. 

Introdução 

       Os elementos terras raras têm desencadeado 

inúmeros estudos devido à sua alta eficiência quântica 

e propriedades luminescentes. Na área da física, seu 

interesse está diretamente voltado para aplicações em 

ciências e tecnologias. Ainda hoje, não são conhecidos 

substitutos que proporcionem o mesmo desempenho 

desses materiais [1]. 

Material e Métodos 

           Foi feito um estudo teórico utilizando a teoria 

do campo cristalino através do SOM e do MENN. Os 

softwares MATHCADTM e Mercury 1.4.2 também 

foram usados. 

Resultados e Discussão 

          A distância interatômica entre Eu-F no sítio 

luminescente Eu³+ foi calculada utilizando o 

desdobramento de energia ∆E = 350,7 cm-1 [2]. Feito 

isto, foram previstas as distâncias entre Eu-F usando 

quatro cargas 𝑔𝐸𝑢 diferentes com o recobrimento em 

um intervalo de 0,05 ≤ 𝜌 ≤ 0,12 e uma varredura com 

intervalo de carga entre 0,3 ≤ 𝑔𝑗 ≤ 0,9, obtendo 

previsões para a distância de 2,366𝐴̇ [3]. As melhores 

previsões de distâncias para as cargas 𝑔𝐸𝑢 = 3 

e𝑔𝐸𝑢 = 3,5 encontram-se entre os recobrimentos 

0,9 ≤ 𝜌 ≤ 0,11, enquanto que, para a carga 𝑔𝐸𝑢 = 4 

as melhores previsões estão situadas entre 0,8 ≤ 𝜌 ≤
0,10 e para 𝑔𝐸𝑢 = 4,5 entre 0,8 ≤ 𝜌 ≤ 0,9. Foi 

constatado que a carga do európio 𝑔𝐸𝑢 = 4 é a mais 

apropriada para as previsões de distância 

Conclusões 

        Neste trabalho, portanto, foi realizado um estudo 

da estrutura local do íon oticamente ativo em um cristal 

de alta simetria. Diante disso, foram feitas previsões 

para a distância interatômica entre Eu-F em uma 

família XMgF3 e constatado que as previsões estão em 

bom acordo com dados experimentais disponíveis na 

literatura.                                    
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