2.1. -

§ 2, - MODELE THEORINUE

Le modé&le théorinue utilisé est une extension du moddle d'état 1ié

virtuel au cas d'états décdnérés d'orbite en utilisant le formalisme d'Anderson,

ETATS NON DEGENERES D'ORBITE.

Rappelons bridvement les résultats de la méthode d'Anderson (1061).

L'Hamiltonien s'écrit :

n n oy * *
- 7
i z €x nkc * Eo z no » Un+n- * z (VKf Ckc Co i \fk Co Cko) (1)
k,0 o] k,o
gkc désigne l'opérateur nombre d'électrons pour les électrons de conduction,
n
n

. 1l'opérateur nombre d'électrons pour les électrons localisés.

En utilisant 1'approximation de Hartree-Fock, on trouve la forme de
la densité d'états pc(E) suprlémentaire de 1'état localisé résonant avec les

€lectrons de conduction :
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ol A est la demi=largeur de 1'état 1ié virtuel et
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N
ol n est la valeur movenne de 1l'ovérateur n .

La solution self-consistente du probléme est donnée par le systéme

des deux équations :
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