Austauschwechselwirkung im

Elektronengas



Ferromagnetismus - Elementarmagnete
Bei T = 0: Sattigungsmagnetisierung, also M(T=0) = nBMBN/V; ngeN

Sattigungsmagnetisierung

M, in Gaul}
Stoff Zimmertemperatur OK ng (0 K) pro Molekiil Curie-Temperatur in K
Fe 1707 1740 2,22 1043
Co 1400 1446 1,72 1388
Ni 485 510 0,606 627
Gd - 2060 7,63 292
Dy — 2920 10,2 88
MnAs _ 670 870 3.4 318
MnBi 620 680 3,52 630
MnSb 710 — 3,5 587
CrO, 515 - 2,03 386
MnOFe, O, 410 o 5,0 573
FeOFe, 0O, 480 - 4,1 858
NiOFe, O, 270 — 2,4 858
CuOFe, 0,4 135 — 1,3 728
MgOFe, O, 110 — 1,1 713
EuO - 1920 6,8 69
Y;Fes O,y 130 200 5,0 560

Ursachen flir Abweichungen: Bahnmoment, Ferrimagnetismus, Leitungselektronen



Ni "="Cu - 1le
Rechnungen: Elektron gemischt aus 46 % s- und 54 % d-Band

spinaufgeléste Rechnungen:  besser 54 % | als je 27 % Tund {
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offenbar genug Gewinn an Austauschenergie um zusatzliche kinetische Energie aufzubringen

AE,hangt von Bandstruktur ab ...



Besetzung der 3d- und 4s-Niveaux & berechnete Zustandsdichte
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J. Callaway, C.S. Wang,
Phys. Rev. B 7 (1983) 1096

4s: breite, niedrige DOS von -10 bis +7 eV
3d: schmale, hohe DOS (Breite ca. 4 eV) ‘viele Spins fiir wenig E,_ "



(Slide adapted from J. Kirschner)

The concept of the exchange-correlation hole

What is the probability of finding 2 electrons at distance r?
Pauli principle and Coulomb interaction tend to keep electrons apart
Landmark papers by Wigner & Seitz (1933) and Slater (1934, 1951)

Key result: "Exchange-correlation hole"
exchange hole around each electron - exactly one electron missing

hole dimension a few A

Coulomb interaction also reduces charge around antiparallel spins
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F1G. 6. Density of charge near an electron, plotted against
mternuzlear distance. %I.Elnfe A for anﬂther electron of
same spin, B of opposite spin, C for both spins combined.
One unit of density represents maximum allowable value
for electron of one spin. Integrated deficiency of charge, for
curves 4 and C, one electron unit; for B, zero.

J.C. Slater, Rev. Mod. Phys. 6, 209 (1934)
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Itineranter Austausch

The Exchange Hole ...
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Normierte effektive Ladungsdichte um ein Elektron im FEG
Austausch reduziert Dichte von Elektronen gleichen Spins



