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В твердом теле задача о движении одной 

частицы в  периодическом потенциале - 

приближение 
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Какой брать потенциал ? 
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Описание магнитного состояния отдельных атомов 

Для атомов в кристаллической решетке  

приход-уход электронов сильно портит ситуацию 

В картину усредненного поля всех остальных электронов не  

вписывается магнетизм  



Что брать за электронные состояния на атоме примеси? 

Изменение состояния одного электрона при появлении другого 

- корреляция  



Корреляторы – это хорошо или плохо электронам друг с другом 
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Кулоновское взаимодействие  
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 Что является характеристикой «магнитности» атома 
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Корреляторы, а не средние значения электронов разных спинов 
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Уравнения Хартри-Фока 
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Подход квантовой  статистики 
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Без корреляторов возникает переучет  кулоновского отталкивания 

Для 3 электронов на 3-х  p-орбиталях: 
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Если 

В уравнениях Хартри кулоновское отталкивание  

 

для данного электрона от 

1

2
n 

электронов 

Это бяда функционала плотности 

В среднем поле 
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Эффективный «атомный» гамильтониан 
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Если для данного электрона влияние остальных учитывать  

в среднем поле 
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Почему нет в обычном функционале плотности 
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После решения модифицированных уравнений 

Хартри-Фока имеем обычную задачу об атомах в решетке. 

НО  

         Все параметры зависят от парных корреляторов 

-- электронные уровни 
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Средние числа и корреляторы 
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Магнитная восприимчивость 

Величина корреляторов служит мерой «магнитности» атомов 



Уровни энергии и U зависят от корреляторов 
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Все разыгрывается между E+U и E+U+ΔUexc 



В случае магнитных атомов в решетке  

степень его «магнитности» и возможные изменения  

его состояния определяются парными корреляторами   

чисел заполнения 

 

Корреляторы определяются (пусть приближенно) и с 

учетом зонного движения электронов 

 

Появление асимметрии средних чисел заполнения  

для электронов со спином вверх и вниз описывает только 

появление дальнего магнитного порядка  

 

Заклюводы 



Замечание про функции Ванье 




