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Связь между моделями 
изотропное взаимодействие 

P.W. Anderson, Phys. Rev. 115, 2 (1959)Теория возмущений

Сравнение спектров возбуждений



Связь между моделями
анизотропные взаимодействия  

Смешанная теория возмущений
 Toru Moriya, Phys. Rev. 120, 91 (1960).  



Модельные подходы  

Наглядность картины физических взаимодействий

Возможность аналитического решения

Численное решение: методы Монте Карло, точная диагонализация, 
ренорм-группа и др. (alps.comp-phys.org)                                    

Проблема: неопределенность в выборе параметров модели

Достоинства:



Первопринципные методы 
Теория функционала электронной плотности (P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. 136, B864 (1964))
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Расчет обменных взаимодействий

Теорема локальных сил:

Отклик на малые отклонения магниных моментов 
(A.I. Liechtenstein, M.I. Katsnelson et al., 1987)

Метод функций Грина:

Отображение электронного гамильтониана на модель Гайзенберга

Спиновый гамильтониан Электронный гамильтониан



Первая вариация:

Вторая вариация:

Поворот магнитного 
момента

Теорема локальных сил:

Спиновый гамильтониан Электронный гамильтониан

Расчет суммарных и индивидуальных анизотропных обменных взаимодействий

Преимущества метода:

Определение орбитальных вкладов в межатомное магнитное взаимодействие

Расчет обменных взаимодействий



Примеры 

Антиферромагнетики со слабым ферромагнетизмом
Молекулярные магнетики
Поверхностные наносистемы



Слабый ферромагнетизм
малые отклонения магнитных моментов от антиферромагнитной 
конфигурации, обусловленное отсутствием центра инверсий

Первопринципный метод описания слабого ферромагнетизма

Характеристики:

Угол скоса

Плоскость отклонения

возможность контроля слабого ферромагнитного момента при 
помощи внешнего магнитного поля
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Слабый ферромагнетизм в Fe2O3

Выводы:

Первопринципные расчеты
(в мэВ)

поворот в плоскости xy

Магнитная структура

Магнитный вращающий момент

Корректное воспроизведение симметрии отклонения;

Недооценка угла отклонения.

Результаты опубликованы:
V.V. Mazurenko and V.I. Anisimov, Physical Review B 71, 184434 (2005)
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Молекулярный магнетик 

Кристаллическая структура 

M. Cavallini et al., Phys. Chem. Chem. Phys. 10, 784 
(2008)

Построение и решение микроскопической модели 

Экспериментальные факты 

Мотивация исследования: 

Определение связи между микро- и макро-уровнями 

Микроскопический анализ магнитных возбужений

Высокоспиновое основное состояние S=10 

Большие времена релаксации намагниченности 
(2 месяца при 2 К, 40 лет при 1.5 К)

Развитие численных методов для диагонализации 
сверхбольших матриц

Отсутствие взаимодействия между 
отдельными молекулами

D. Gatteschi et al., Chem. Commun. 725 (2000)



Молекулярный магнетик
Магнитная структура Магнитная модель 

Сравнение с экспериментом 

одноионная анизотропия

Молекулярный торк 
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Связь между анизотропией атомов и молекулы 



Поверхностная наносистема

C.F. Hirjibehedin et al., Science 312, 1021 (2006)

цепочки Mn на поверхности CuN 

Проводимость

Модель Гайзенберга

Проблемы реалистичного моделирования

Сложная орбитальная структура

Учет кулоновских корреляций

Учет анизотропных взаимодействий

СТМ эксперимент



Поверхностные наносистемы
Изотропные обменные взаимодействия (в мэВ)Первопринципное моделирование

Энергии возбуждений (в мэВ)



Поверхностные наносистемы
Смещение лигандаРасщепление уровеней в нулевом поле

Анизотропные обменные 
взаимодействия (в мэВ)

Эксперимент Модель 
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Электронные и магнитные свойства коррелированных 
металлов и коррелированных зонных изоляторов 

Содержание:
Основные сведения
Модель коррелированного зонного изолятора для FeSi 
Воспроизведение экспериментальных зависимостей

Выводы
Влияние корреляционных эффектов на магнетизм 



Экспериментальные данные

Закон Кюри-Вейсса для T > 600 K

отсутствие магнитного отклика для T <50 K

Энергетическая щель 60 мэВ

 Переход полупроводник-металл

ARPES: Z=0.5

Кристаллическая структура Проводимость

Восприимчивость

Фотоэмиссия



Результаты первопринципных расчетов
LDA спектры

Функция Ванье

Все особенности электронного спектра  (узкая 
щель и узкий пик) формируются за счет сильной 
гибридизации 3d состояний железа и 3s, 3p 
состояний кремния

Переоценка величины энергетической щели 

Fe-3d
Si-3s,3p



Построение и решение микроскопической модели

Точная диагонализация
Хирша-Фая QMC

Численные методы решения

метод CT-QMC 

Z=0.5
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Магнетизм Fe1-xCoxSi
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Выводы

Учет динамических кулоновских корреляций  играет 
определяющую роль для описания электронных, 
магнитных и транспортных свойств  FeSi и Fe1-xCoxSi 

Предложена реалистичная микроскопическая модель 
коррелированного зонного изолятора для соединения FeSi  

Результаты опубликованы:
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Базовые модели магнетизма
Модель Хаббарда

Теория динамического среднего поля (DMFT)

G. Kotliar and D. Vollhardt, Physics Today 57, 53 (2004)



Классификация моделей для FeSi

LDA спектр 
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оценка силы гибридизации
построение реалистичной микроскопической модели 

Цели исследования:

воспроизведение экспериментальных спектров


