
  

Austauschwechselwirkung im

Elektronengas



  

Ferromagnetismus ↔ Elementarmagnete
Bei T = 0: Sättigungsmagnetisierung, also M (T=0) = n
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Ursachen für Abweichungen:  Bahnmoment, Ferrimagnetismus, Leitungselektronen



  

 paramagnetisch

ferromagnetisch

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

spinaufgelöste Rechnungen: besser 54 %  als je 27 %  und 

1e 0.54 e

offenbar genug Gewinn an Austauschenergie um zusätzliche kinetische Energie aufzubringen

ΔEkin hängt von Bandstruktur ab ...



  

4s: breite, niedrige DOS von -10 bis +7 eV

3d: schmale, hohe DOS (Breite ca. 4 eV)   "viele Spins für wenig E
kin
"

J. Callaway, C.S. Wang,

Phys. Rev. B 7 (1983) 1096

Besetzung der 3d- und 4s-Niveaux & berechnete Zustandsdichte



  

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

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 Å

Coulomb interaction also reduces charge around antiparallel spins

(Slide adapted from J. Kirschner)
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Normierte effektive Ladungsdichte um ein Elektron im FEG

Austausch reduziert Dichte von Elektronen gleichen Spins

Itineranter Austausch


