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Примесь в решетке
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Магнетизм в модели Андерсона
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Модель Андерсона
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Задача об электронах с дополнительным
потенциалом

на одном узле решетки

ˆU n< >
↓

ˆ ˆn n< >≠< >
↓ ↑

«Магнитное» решение, когда
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Плюс средняя энергия взаимодействия
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Минимизируем полную энергию по параметру α

Можно ввести вариационный параметр α

Обычный Андерсон с кулоновским отталкиванием αU
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Что еще нехорошо
Модель Андерсона одинаково предсказывает магнитное
состояние для любых орбиталей

На s- и p- орбиталях никто магнетизма не видел

Что брать за электронные состояния на атоме примеси?

В стандартной модели Андерсона оптимальная
для фиксированного числа частиц процедура используется
в задаче с фиксированным химпотенциалом
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Если атом не изолированный – статистический подход

Модификация уравнений Хартри-Фока
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Приближенное решение, факторизованное
по пространственным переменным
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Без корреляторов возникает переучет кулоновского отталкивания

Для 2 электронов на 3-х p-орбиталях:
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В уравнениях Хартри кулоновское отталкивание

для данного электрона от

2
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электронов
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После решения модифицированных уравнений
Хартри-Фока имеем обычную задачу о примеси в решетке: 

λε -- электронные уровни
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- Матричные элементы кулоновского взаимодействия



Расширение схемы на самосогласованное вычисление
корреляторов чисел заполнения

Надо следить не только за средним заполнением
различных состояний ,  как в модели Андерсона, 

но и за корреляторами чисел заполнения

Неосуществленная (пока) мечта



Что является характеристикой «магнитности» атома
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Корреляторы, а не средние значения электронов разных спинов



Замечание про функции Ванье



Все на борьбу с корреляторами !
!

!

Заключение

Средние числа
NO PASARAN !
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Все эффекты магнитного или орбитального упорядочения
связаны с кулоновским взаимодействием электронов

Но что принять за электронные состояния на атоме примеси?



Графен



Коррелированное заполнение S и P состояний
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Подход сильно связанных электронов


