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Outline 

Kohn anomalies 

• что такое коновская аномалия 

• как мы это можем увидеть 

• profit? 

Walter Kohn 

Nobel Prize in Chemistry  

October 13, 1998  

Density-functional theory 



Page 5 Kohn anomalies 

INTRODUCTION  
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Introduction 

Kohn anomalies 

Wiki: Поверхность Ферми — поверхность постоянной энергии в k-

пространстве, равной энергии Ферми в металлах или вырожденных 

полупроводниках. Знание формы поверхности Ферми играет важную роль 

во всей физике металлов и вырожденных полупроводников, так как 

благодаря вырожденности электронного газа транспортные свойства его, 

такие как проводимость, магнетосопротивление зависят только от 

электронов вблизи поверхности Ферми. Поверхность Ферми отделяет 

заполненные состояния от пустых при абсолютном нуле температур. 

• эффекты де Гааза-ван Альфена и Шубникова-де Гааза 

(низкая температура, высокие магнитные поля) 

• ARPES 

(поверхность) 

• позитронная аннигиляция 

• ... 
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Introduction 

Kohn anomalies 

Способность электронов 

проводимости экранировать 

заряды резко падает, как 

только q превосходит 2kF 
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Гнездование 

Kohn anomalies 

ГНЕЗДОВАНИЕ, гнездования, мн. нет, 

ср. (спец.). Витье, сооружение гнезд у 

птиц и некоторых животных. Наступила 

пора гнездования. Толковый словарь 

Ушакова. Д.Н. Ушаков. 1935-1940. 

вектор гнездования – вектор, совмещающий 

два фрагмента поверхности Ферми 
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Гнездование 

Kohn anomalies 

ГНЕЗДОВАНИЕ, гнездования, мн. нет, 
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вектор нестинга – вектор, совмещающий  

два фрагмента поверхности Ферми 
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INTRODUCTION  

(sans douleur) 
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Неупругое рассеяние нейтронов 

Kohn anomalies 
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Неупругое рассеяние нейтронов 

Kohn anomalies 

некоторые аномалии можно интерпретировать уже в модели 

свободных электронов 
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Коновская поверхность 

Kohn anomalies 

коновская поверхность - 

геометрическое место концов 

векторов хорошего нестинга 

 

- диаметральные аномалии 

- недиаметральные 

- внутризонные 

- межзонные 
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Фактор нестинга, функция нестинга 

Kohn anomalies 

2D параболическая дисперсия  

+ периодичность 

кольцевая поверхность Ферми фактор нестинга 

обычное определение функции нестинга дает артефакты в Q=0 

(всяка непатологическая поверхность хорошо гнездуется с собой) 
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Фактор нестинга, функция нестинга 

Kohn anomalies 

2D параболическая дисперсия  

+ периодичность 

кольцевая поверхность Ферми функция Линдхарта 

|gradcq| 

|gradcq| воспроизводит  

коновскую поверхность 

  
k
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Функция нестинга и коновская поверхность 

Kohn anomalies 

• есть картинки, простая поверхность Ферми => рисуем коновскую 

поверхность 

• есть расчеты, любая поверхность Ферми => считаем функцию нестинга 

• ... 

• сравниваем с экспериментом 

• думаем 

• ... 

• profit! 
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Примеры с неупругим 

рассеянием 
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Пример: Te-III 

Kohn anomalies 
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Пример: Te-III 

Kohn anomalies 

The calculated Fermi surface of bcm Te exhibits surprisingly effective nesting for a 

simple, electronically three-dimensional metal. 

The phonon anomaly is reproduced in first-principles lattice dynamics calculations of 

unmodulated, body-centered monoclinic (bcm) Te, which is shown to be dynamically 

unstable.  



Page 21 

Пример: графит 

Kohn anomalies 

K 
K’ 

поверхность Ферми графена 

гнездование в точках Г и К, аналогично в графите 
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Пример: графит 

Kohn anomalies 
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Тайное гнездование 

Kohn anomalies 

Hidden nesting позволяет объяснить подозрительную эффективность 

нестинга сведением зонной структуры к наложению квазиодномерных 
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Примеры с тепловым 

диффузным рассеянием 
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Коновские аномалии в диффузном рассеянии 

Kohn anomalies 
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Коновские аномалии в диффузном рассеянии 

Kohn anomalies 

коновские аномалии можно 

видеть в диффузном 

рассеянии 

 

I ~ 1/w2 
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Коновские аномалии в диффузном рассеянии 

Kohn anomalies 

A. Bosak 

ESRF/ID15 

67 keV PILATUS3 300K CdTe 

 

аномалии в направлениях  

низкой симметрии 

 

плохое согласие с моделью  

свободных электронов 

 

непонятно согласие  

с ранними работами 
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Коновские аномалии в диффузном рассеянии 

Kohn anomalies 
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Поверхность Ферми в цинке 

Kohn anomalies 



Page 30 

Поверхность Ферми в цинке 

Kohn anomalies 

редкий случай – форма 

коновской аномалии совпадает 

с формой листа поверхности 

Ферми 
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Примеры с упругим 

диффузным рассеянием 
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Почти коновские аномалии в упругом рассеянии 

Kohn anomalies 

Аномалия в статической диэлектрической функции =>  

аномалия в Фурье-преобразовании потенциала парного взаимодействия 

 

 

при наличии примеси в кристалле она 

может перераспределиться, следуя 

особенностям потенциала 

 

диффузное рассеяние на примеси может 

отразить особенности поверхности 

Ферми родительского компонента 
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Пример: Cu3Au 

Kohn anomalies 
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Пример: Cu3Au и CuAu3 

Kohn anomalies 

CuAu3 

ID23 ESRF 

PILATUS 6M 

кто родитель при концентрации примеси 25%? 
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Пример: сплав Ni-W 

Kohn anomalies 
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Пример: сплав Ni-W 

Kohn anomalies 

конструкция гнездования = 

модуль градиента функции 

Линдхарта 

 

 

а почему не так в сплавах Ni-

Re? 

 

 

информация о 

высокотемпературном 

состоянии 
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Примеры прочие 
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Пример: магнетит 

Kohn anomalies 

общий мотив упорядочения низкотемпературной фазы (<124 K) 

выживает в виде поляронов (?) до комнатной температуры 

 

а почему именно такой? 
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Пример: магнетит 

Kohn anomalies 

а где гарантия того, что 

зонная структура 

посчитана правильно? 
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Пример: ВТСП 

Kohn anomalies 

несоразмерные сателлиты 

появляются при охлаждении 

 

картография обратного 

пространства дает 

понимание, где мерить 

неупругое рассеяние 
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Пример: ВТСП 

Kohn anomalies 

в области аномалии: 

• провал низколежащих фононов 

по частоте 

• уширение фононов 

• рост центрального пика 

 

 

 

наблюдение скорее в пользу 

механизма, конкурирующего со 

сверхпроводимостью 
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Snake in the grass 
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Призыв к осторожности 

Kohn anomalies 

Идея Пайерлса об электронной нестабильности в одномерном металле 

часто применяется к реальным низкоразмерным системам для 

объяснения зарядового упорядочения нестингом. 

 

В большинстве случаев процедура не обладает предсказательной 

силой. 

 

Реальные фазовые переходы всегда включают ионную подсистему. 
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Позитив 

Kohn anomalies 

Наблюдения за коновскими аномалиями и им подобными могут дать 

полезную информацию о поверхности Ферми, дополнив прочие методы с 

их собственными ограничениями 

 

 

 

 

 

 

 

Объяснительная сила 

 хороший нестинг может объяснить, почему вектор волны

 зарядовой плотности вот такой, какой он есть 

 

 

 

 

 

 

• эффекты де Гааза-ван Альфена и Шубникова-де Гааза 

(низкая температура, высокие магнитные поля) 

• ARPES 

(поверхность) 

• позитронная аннигиляция 

• ... 
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Негатив 

Kohn anomalies 

Наблюдения за коновскими аномалиями и им подобными не позволяют 

однозначно и полно восстановить поверхность Ферми, ограничиваясь 

проверкой предсказаний моделей (как правило) 

 

Объяснительная сила 

 хороший нестинг может не иметь отношения к реальному 

 вектору волны зарядовой плотности 

 

Предсказательная сила 

 ??? 
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