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Магнитные состояния в модели поверхностного димера
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Для электронов адсорбированной частицы и атома подложки, составляющих поверхностный димер, учтены

эффекты внутриатомного и межатомного кулоновского взаимодействия. При этом рассматриваются два

случая: адсорбция магнитной частицы на немагнитном металле и адсорбция немагнитной частицы на

магнитном металле. Аналитические выражения для намагниченности поверхностного димера получены для

режимов его слабой и сильной связи с подложкой.

Ключевые слова: адсорбат, субстрат, число заполнения, намагниченность.

DOI: 10.21883/PJTF.2022.03.51975.19031

Твердотельный подход к модельному описанию ад-

сорбции сводится к задаче о взаимодействии локаль-

ного состояния адсорбируемого атома с континуумом

состояний субстрата [1,2]. Такой подход будем называть

стандартной моделью адсорбции (СМА). В работах [3,4]
было предложено более детальное описание — модель

поверхностного димера (МПД), где адсорбционная си-

стема представлялась в виде
”
суммы“ поверхностной

молекулы, образованной адсорбируемой частицей и бли-

жайшим поверхностным атомом, и остальной подложки.

Вообще говоря, кластерный подход к проблеме адсорб-

ции не нов (см., например, [5–7]) и сводится к числен-

ным расчетам, тогда как в рамках СМА и МПД удается

получить аналитические выражения. При этом при-

ближенность полученных результатов компенсируется

возможностью достаточно просто продемонстрировать

механизм изучаемого явления, выявив, какие именно

параметры определяют ту или иную его характеристику.

Именно такая задача ставилась и в настоящей работе,

целью которой было выяснить, какова намагниченность

поверхностного димера при адсорбции магнитного ато-

ма на немагнитной подложке (случай A) и немагнитного

атома на магнитной подложке (случай B).
Рассмотрим свободный димер, состоящий из обла-

дающей намагниченностью частицы и поверхностного

немагнитного атома подложки (случай A), характеризу-
емых одноэлектронными уровнями с энергиями εa и εs .

В приближении среднего поля гамильтониан свободного

димера имеет вид

H0
dim =

∑

σ

H0σ
dim,

H0σ
dim = ws n̂sσ + waσ n̂aσ − t(s+

σ aσ + a+
σ sσ )

−Ua na↑na↓ − Gns na . (1)

Здесь Ua — внутриатомное кулоновское отталкивание

электронов с противоположными спинами на части-

це; G — кулоновское отталкивание электронов ча-

стицы и атома подложки; t — амплитуда (энергия)
перехода электрона между частицей и поверхност-

ным атомом; ws = εs + Gna , waσ = εa + Ua na−σ + Gns ;

n̂sσ = s+
σ sσ и n̂aσ = a+

σ aσ — операторы чисел заполне-

ния для атома и частицы; σ = (↑, ↓) — проекция спина;

s+
σ (sσ ), a+

σ (aσ ) — операторы рождения (уничтожения);
n̂a(s) =

∑

σ

n̂a(s)σ , ns(a)σ = 〈n̂s(a)σ 〉, ns(a) = 〈n̂s(a)〉; 〈. . .〉 —

усреднение по основному состоянию. Гамильтониану

H0σ
dim соответствуют функции Грина

G0σ
a(s)(ω) = ga(s)σ

[

1− gaσ (ω)gs (ω)t2
]−1

, (2)

где g−1
s (ω) = ω − ws + i0+, g−1

aσ (ω) = ω − waσ + i0+,

ω — энергетическая переменная. Уровни димера,

определяемые полюсами функций Грина (2), равны

ω±
σ = w̄σ ± Rσ , Rσ =

√

12
σ + t2, где w̄σ = (waσ + ws)/2

и 1σ = (waσ − ws )/2.
Учтем теперь наличие подложки. В пределе слабой

связи димер–подложка (Ŵ(ω) ≪ t) по аналогии с [3,4]
легко показать, что плотности состояний эпитаксиаль-

ного димера (эпидимера) ρdim
σ (ω) и его компонентов

ρa(s)σ (ω) могут быть представлены в виде

ρa(s)σ (ω) = D±
σ ρ

+
σ (ω) + D∓

σ ρ
−
σ (ω),

ρdim
σ (ω) = ρ+

σ (ω) + ρ−
σ (ω),

D±
σ = (1± 1σ /Rσ )/2,

ρ±
σ (ω) =

1

π

Ŵ(ω)

(ω − ω±
σ − 3(ω))2 + Ŵ2(ω)

. (3)

Здесь Ŵ(ω) = πV 2ρs(ω) является функцией ушире-

ния локальных уровней ω±
σ димера, а функция

3(ω) = V 2P
∞
∫

−∞

ρs (ω
′)(ω − ω′)−1dω′ определяет сдвиг

этих уровней (ρs (ω) — плотность состояний подложки,
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V — матричный элемент взаимодействия уровней ω±
σ

с континуумом состояний подложки, P — символ

главного значения). Для дальнейшего анализа нужно

конкретизировать подложку, задав функцию ρs(ω).
Рассмотрим адсорбцию на sp-металле. Положив

ρs(ω) = ρm = const (модель Андерсона [1,2]), получим

Ŵ(ω) = Ŵm = πV 2ρm и 3(ω) = 3m = 0. Тогда плотно-

сти состояний компонентов эпидимера ρm
a(s)σ (ω) пред-

ставляют собой сумму двух лоренцевых контуров

ρ±
mσ (ω) = Ŵm/π[(ω − ω±

σ )2 + Ŵ2
m] с весовыми множителя-

ми D±
σ [3,4]. При нулевой температуре числа заполнения

n±
mσ =

εF
∫

−∞

ρ±
mσ (ω)dω (где εF — уровень Ферми системы),

откуда получаем n±
mσ = (1/π)arccot[(ω±

σ − εF)/Ŵm] [3,4].
Введем числа заполнения эпидимера ndim

mσ = n+
mσ + n−

mσ ,

ndim
m =

∑

σ

ndim
mσ и его намагниченность mdim

m = ndim
m↑ − ndim

m↓

и выясним условия, при которых mdim
m 6= 0. Положив

εs + εa + 2G + Ua/2 = 0, na = na↑ + na↓, ma = na↑ − na↓

и U±
a = Ua(na − 1± ma)/2, получим

2w̄↑,↓ = G(na + ns − 2) + U∓
a ,

21↑,↓ = εa − εs + G(ns − na) + U∓
aa .

Если εF = 0, то переход заряда между эпидимером

и субстратом отсутствует, так что na + ns = 2 = ndim
m .

Тогда 2w̄↑,↓ = U∓
a и 21↑,↓ = εa − εs − 2G(na − 1) + U∓

aa .

Рассмотрим ситуацию, когда ω−
σ < 0, ω+

σ > 0 и

|ω±
σ |/Ŵm ≫ 1. Тогда, полагая 1 ≫ |ma | 6= 0, в первом

приближении по малому параметру Ŵm/|ω
±
σ | получим

mdim
m /ma ≈

UaŴm

π(t2 + 12
0a − w̄2

0a)

(

1−
210aw̄0a

t2 + 12
0a − w̄2

0a

)

,

(4)

где w̄0a и 10a равны w̄aσ и 1aσ при ma = 0. При

t2 ≫ 12
0a − w̄2

0a имеем mdim
m /ma ≈ UaŴm/πt2 . Так как

Ua ∼ t (см., например, [8,9]), получаем mdim
m /ma ≪ 1.

Значение ma определяется из уравнения

ma = (1/π)
[

arctg(wa↓/Ŵm) − arctg(wa↑/Ŵm)
]

, (5)

где wa↑,↓ = Ua(na − 1∓ ma)/2− Gna − εs . Будем счи-

тать, что |ma | ≪ 1. При |waσ |/Ŵm ≫ 1 и wa↑wa↓ > 0

получим

ma ≈ (1/π) arctg(maŴmUa/w
2
0a),

отсюда условием существования ненулевого спино-

вого момента ma является выполнение неравенства

ŴmUa/πw
2
0a < 1. При |waσ |/Ŵm ≪ 1 получаем неравен-

ство πŴm/Ua < 1. Последнее неравенство совпадает с

результатом задачи о локализованном магнитном мо-

менте в немагнитном металле (см., например, рис. 4

в [10] или рис. 18.3 в [11] при x = 0.5), т. е. с резуль-

татами СМА.

Перейдем к пределу сильной связи димера с метал-

лической sp-подложкой (Ŵm ≫ t). Обобщая результаты

работы [4], в нулевом по t2/Ŵ2
m приближении при εF = 0

имеем

na(s)σ ≈ (1/π)arccot(wa(s)σ /Ŵm), (6)

что соответствует адсорбции не взаимодействующих

друг с другом частицы и поверхностного атома. Таким

образом, получаем mdim
m ≈ ma , где ma определяется из

уравнения (5). Следовательно, при переходе от режима

сильной связи к режиму слабой связи димера с метал-

лической подложкой величина его дипольного момента

|mdim
m | убывает от |mdim

m /ma | ∼ 1 до |mdim
m /ma | ≪ 1.

Со времен ранних работ Фриделя и Андерсона [11,12],
на основе которых строится СМА [1,2], известно, что
sp-металл подавляет спиновый момент примесного ато-

ма. Сделанные оценки показали, что тот же эффект

имеет место и в МПД. В отличие от СМА, однако,

МПД позволяет получить информацию о наведенной

намагниченности поверхностного атома подложки, не

прибегая при этом к дополнительным расчетам. Та-

кая информация, к сожалению, отсутствует в работах

по адсорбции одиночных магнитных атомов [13–15] и

монослоев [16] на немагнитной подложке. Отметим,

что адсорбированные тримеры магнитных атомов могут

выступать как наномагниты [17].

Пусть теперь немагнитная частица адсорбирована на

магнитном переходном металле (МПМ) (случай B).
Тогда выражения (1) и (2) для свободного димера

остаются справедливыми, если для всех параметров

поменять местами нижние индексы a и s . Для плот-

ности состояний ρdσ (ω) d-зоны МПМ примем мо-

дель Фриделя: ρdσ (ω) = 5/Wd при |ω − ωdσ | ≤ Wd/2

и 0 при |ω − ωdσ | > Wd/2, где Wd — ширина d-зоны,
ωdσ — центр подзоны для спиновой проекции σ . По-

лагая Ŵd = 5πV 2/Wd , легко показать [18], что функция

сдвига уровней ω±
σ равна 3dσ = (Ŵd/π) ln | f +/ f −|, где

f ± = ω − ωdσ ±Wd/2. Проводя выкладки, аналогичные

сделанным выше, в режиме слабой связи димера с

МПМ-подложкой (Ŵd ≪ t) вместо чисел заполнения n±
mσ

имеем

n±
dσ = (1/π)arccot[(ω̃±

σ − εF)/Ŵd ],

где ω̃±
σ = ω±

σ + 3dσ (ω±
σ ). Окончательно получим выра-

жение (4), где в левой части стоит отношение mdim
m /ms ,

а в правой части нужно заменить Ŵm на Ŵd , Ua на Us , w̄0a

на w̄0s и 10a на 10s . Аналогичным образом для режима

сильной связи (Ŵd ≫ t) получим выражение (6) с теми

же заменами параметров.

В работе [19] рассматривалось влияние адсорбции

водорода и кислорода на магнитные свойства монослоя

железа, сформированного на Ir(001), и было показано,

что это влияние существенно. К сожалению, вопрос о

наведенной подложкой намагниченности атомов Н и О

в работе не ставился. Таким образом, как и в [13–17]
(случай A), вопрос о наведенной намагниченности не

ставится. Это обстоятельство исключает прямое срав-

нение результатов таких работ с полученными в рамках

МПД результатами.
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Итак, в настоящей работе в дополнение к межатомно-

му кулоновскому отталкиванию, способствующему меж-

атомному переходу заряда [4], мы учли внутриатомное

отталкивание, ведущее к спиновой поляризации поверх-

ностного димера. Полученные для металлов результаты

можно обобщить не только на случай массивных по-

лупроводниковых (диэлектрических) подложек [2], но и

на случай двумерных графеноподобных структур [3,4], в
связи с чем отметим растущий интерес к исследованию

адсорбции магнитных атомов на графене [20–22].

Конфликт интересов

Авторы заявляют, что у них нет конфликта интересов.
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