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Исследовано влияние многократного отражения при электронном транспорте на вольт-амперную

характеристику адсорбированного магнитного атома с одноионной анизотропией. Для учета вкладов

всех порядков теории возмущений по параметрам связи контактов с многоуровневой примесью приме-

нены операторы Хаббарда и диаграммная техника Келдыша. Показано, что в режиме сильной нерав-

новесности вольт-амперные характеристики рассмотренной системы содержат участки с отрицательной

дифференциальной проводимостью. Обсуждаются способы увеличения этого эффекта.
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1. При исследованиях наноразмерных гибридных

систем особое внимание уделяется структурам пле-

ночного типа (например, джозефсоновским струк-

турам [1–3], полупроводниковым [4] или магнит-

ным [5] гетероструктурам), а также одно- и нуль-

мерным объектам [6]. Вольт-амперные характери-

стики (ВАХ) систем последнего типа обнаруживают

особенности, непосредственно связанные с многоча-

стичными эффектами, проявляющимися при элек-

тронном транспорте (кулоновская блокада, кондо-

корреляции [7, 8]), или с электрон-фононным вза-

имодействием [9, 10]. Если же у атомного или мо-

лекулярного комплекса присутствует некомпенсиро-

ванный магнитный момент, то такой объект может

быть использован в процессах записи и хранения ин-

формации [11] или в качестве кубита [12].

В экспериментах по сканирующей туннельной

микроскопии (СТМ) магнитных атомных и молеку-

лярных комплексов был обнаружен неупругий ха-

рактер электронного транспорта через такие систе-

мы [13]. Оказалось, что спин-флип рассеяние транс-

портируемых электронов на потенциальном профиле

структуры позволяет управлять ее магнитным состо-

янием [14]. В частности, из-за спин-флип процессов

транспортируемый через магнитное устройство (на-

пример, через спиновый димер [15]) электрон изме-

няет проекцию спина, а устройство переходит в дру-

гое магнитное состояние (для димера – из синглет-

ного в триплетное). При этом электрон может отра-
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зиться назад в металлический контакт, а затем снова

испытать рассеяние, но уже на измененной структу-

ре потенциального профиля.

При наличии ансамбля электронов необходимо

принимать во внимание и многочастичные эффек-

ты, когда процессы рассеяния одного электрона ста-

новятся зависящими от результата взаимодействия

со структурой другого электрона. В результате мно-

гократного повторения отмеченных процессов воз-

никает распределение занятости состояний магнит-

ного устройства, существенно отличающееся от рав-

новесного распределения. Соответственно этому по-

являются ренормировки ВАХ, которые зависят от

свойств индуцированного туннельным током нерав-

новесного состояния магнитного устройства. Кроме

того, важным является и твердотельное окружение,

которое существенно влияет на транспорт через маг-

нитные системы атомного масштаба [11, 16].

В данной работе при учете отмеченных выше

факторов решена задача о ВАХ адсорбированного

атома, проявляющего из-за влияния подложки ани-

зотропию магнитных свойств. Для точного описа-

ния неэквидистантности большого числа состояний

системы магнитный атом + электроны применены

операторы Хаббарда [17, 18, 7]. Неравновесные числа

заполнения состояний такого магнитного устройства

находились из системы кинетических уравнений, по-

лученных на основе диаграммной техники Келдыша

[19] для неравновесных функций Грина фермиевско-

го типа, а также диаграммной техники для опера-

торов Хаббарда [17, 18], модифицированной посред-
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ством введения контура Келдыша для неравновес-

ного случая [20, 21]. Такой подход позволил учесть

процессы многократного рассеяния электронов и по-

лучить выражение для тока, удовлетворяющее необ-

ходимым симметрийным свойствам [10]. Показано,

что окружение, определяющее кристаллическое по-

ле, может способствовать усилению эффекта отрица-

тельной дифференциальной проводимости. Исследо-

вано влияние асимметричной связи магнитного ато-

ма с контактами на его проводящие свойства.

2. Рассмотрим туннельный транспорт электро-

нов через магнитную примесь со спином S = 1 в

геометрии (см. рис. 1), используемой в эксперимен-

Рис. 1. Магнитная примесь со спином S, расположен-

ная между металлическими контактами, на внешней

орбитали которой может располагаться до двух элек-

тронов

те [16, 22]. В качестве такой примеси может высту-

пать атом переходного или редкоземельного метал-

ла (например, Co, Mn, Fe, Ce) или молекула, у кото-

рой магнитное ядро окружено лигандами (например,

фталцианины Co, Fe; Mn12).

Запишем гамильтониан системы левый контакт +

+ устройство + правый контакт в виде

Ĥ = ĤL + ĤD + ĤR + T̂ , (1)

где операторы ĤL и ĤR учитывают наличие элек-

тронов в левом и правом металлических контактах

соответственно. В представлении вторичного кван-

тования эти операторы определяются выражениями

ĤL(R) =
∑

k(p)σ

ξk(p)c
+
k(p)σck(p)σ,

где c+
k(p)σ – оператор рождения электрона в левом

(правом) контакте с волновым вектором k (p) и спи-

ном σ; ξk = εk−µ, ξp = εp+eV −µ – одноэлектронные

энергии левого и правого контактов, отсчитываемые

от уровня Ферми µ. В дальнейшем будем предпола-

гать, что контакты представляют собой однозонные

парамагнитные металлы с шириной зоны W ∼ 1 эВ,

значительно превышающей характерные энергетиче-

ские параметры в системе. Считается, что к контак-

там приложена разность потенциалов V .

Второе слагаемое в (1) соответствует гамильтони-

ану магнитного атома (ξd = εd + eV/2− µ):

ĤD =
∑

σ

ξdnσ + Un↑n↓ +D (Sz)2 +A (σS) , (2)

который описывает изменение энергии системы при

возникновении на атоме дополнительных электронов

(nσ = a+σ aσ), хаббардовское отталкивание двух элек-

тронов с противоположными спинами, влияние од-

ноосной анизотропии с параметром D для описания

экспериментально установленной анизотропии маг-

нитных свойств примесного атома [16], а также нали-

чие s−d(f)-обменной связи между локализованным

спином S примесного атома и спином транспортируе-

мого электрона σ (интенсивность связи определяется

параметром A). Такая связь не только создает для

транспортируемых электронов дополнительный по-

тенциальный профиль, на котором реализуются про-

цессы рассеяния, но и индуцирует ряд явлений, при-

водящих, например, к спиновому эффекту Фано [15].

Последнее слагаемое в (1) описывает переходы

электронов между контактами и магнитной приме-

сью:

T̂ =
∑

k(p)σ

tk(p)

[

c+
k(p)σaσ + Э.С.

]

, (3)

где tk, tp – параметры связи контактов с примесью,

Э.С. означает “эрмитово-сопряженный”.

3. Решая уравнение Шредингера с гамильтониа-

ном (2), получим 12 собственных состояний для изо-

лированной магнитной примеси и электронов. Три из

них представляют собой состояния без электронов:

ψ1 = |0, 0〉, ψ2,3 = |0,±1〉, где первый индекс обозна-

чает число электронов, а второй – проекцию суммар-

ного спина системы, σ+S. В однофермионном секто-

ре гильбертова пространства присутствует три дву-

кратно вырожденных состояния: ψ4,5 = |1,±1/2〉−,

ψ6,7 = |1,±1/2〉+, ψ8,9 = |1,±3/2〉. Кроме того, име-

ется три двухэлектронных состояния: ψ10 = |2, 0〉,

ψ11,12 = |2,±1〉. Разрешенными являются десять пе-

реходов с изменением числа электронов со спином σ

на уровне магнитной примеси на единицу. Так как

у σ нет выделенного направления, энергии перехо-

дов с противоположными σ совпадают. В результате

энергии переходов для σ = 1/2 равны

E4,1 = εd − ν −∆, E6,1 = εd + ν −∆,

E5,3 = εd − ν −∆−D, E7,3 = εd + ν −∆−D,

E8,2 = εd +A/2, E10,5 = εd + U + ν +∆, (4)

E11,4 = εd +D + U + ν +∆, E10,7 = εd + U +∆− ν,

E11,6 = εd +D + U +∆− ν, E12,9 = εd + U −A/2,

где ∆ = A/4−D/2, ν =
√

∆2 +A2/2.

Поскольку гамильтониан устройства (2) вклю-

чает ряд взаимодействий, в исходном представле-

нии он является недиагональным. Если использовать
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такую форму оператора, то приходится развивать

теорию возмущений не только по параметрам свя-

зи с контактами, но и по параметрам, характери-

зующим взаимодействия в устройстве. Приведение

гамильтониана устройства к диагональному виду в

обычном представлении ведет, однако, к тому, что в

представлении взаимодействия фермиевский опера-

тор уничтожения электрона на устройстве описыва-

ется выражением, препятствующим непосредствен-

ному применению теоремы Вика. Преодоление от-

меченной трудности связано с использованием атом-

ного представления. На математическом языке это-

му соответствует введение операторов Хаббарда Xα,

где α = α(n,m), n и m – индексы начального и ко-

нечного состояний перехода α(n,m) [18]. При этом

электронные операторы aσ вторичного квантования

на примеси выражаются через операторы Хаббарда

с помощью соответствующих параметров представ-

ления γσ (α). Таким образом, гамильтониан струк-

туры в атомном представлении приобретает следую-

щий простой вид: ĤD =
∑

l

ElX
ll.

4. Используем хорошо известное определение для

электрического тока: I = edNL/dt. После несложных

преобразований и применения атомного представле-

ния получим удобное для практических вычислений

выражение:

I = ie
∑

kσ,α

tkγσ (α)
[

ei
eV

2
t
〈

X−αckσ
〉

− e−i eV
2

t
〈

c+kσX
α
〉

]

.

(5)

Это выражение учитывает, что при прохождении то-

ка, когда электрон переходит из контакта в устрой-

ство, последнее изменяет свое состояние, переходя из

одного сектора гильбертова пространства в другой

сектор с числом электронов, большим на единицу.

Таких переходов может быть много. Все они, вообще

говоря, дают отличный от нуля вклад. Учет этого

осуществляется посредством вхождения в (5) суммы

по переменной α. Здесь и в дальнейшем ~ = 1.

Входящие в формулу (5) средние выражают-

ся через неравновесные смешанные функции Гри-

на G+−
kσ,α (t+, t−) = −i

〈

T̂Cckσ (t+)X
−α (t−)SC

〉

0
и

G+−
α,kσ (t+, t−) = −i

〈

T̂CX
α (t+) c

+
kσ (t−)SC

〉

0
, где

SC = T̂C exp
[

−i
∫

C
dτT̂ (τ)

]

[19]. Времена t+, t−

(t+ < t−) располагаются на нижней ветви кон-

тура Келдыша C. Анализируя диаграммный ряд

для смешанных функций Грина G+−
kσ,α, G

+−
α,kσ , мож-

но показать, что они пропорциональны произведе-

нию функции Грина левого контакта, Gkσ (τ − τ ′) =

= −i
〈

T̂Cck(p)σ (τ) c
+
k(p)σ (τ

′)
〉

0
, и функции Грина

структуры, Dαβ (τ − τ ′) = −i
〈

T̂CX
α (τ)X−β (τ ′)

〉

0
.

Таким образом, после фурье-преобразования выра-

жение для тока записывается как

I = e
∑

kσ,αβ

t2kγσ (α) γσ (β)

+∞
∫

−∞

dω

2π
×

×

[

G−+
kσ (ω)D+−

αβ

(

ω −
eV

2

)

−

−G+−
kσ (ω)D−+

αβ

(

ω −
eV

2

)]

. (6)

Следует обратить внимание на то, что для получе-

ния естественным путем симметризованного по tk, tp
выражения для тока необходимо рассматривать по-

рядки теории возмущений выше второго. Этот факт,

в частности, отмечался в работе [10]. Учет процес-

сов многократного рассеяния во всех порядках тео-

рии возмущений по tk и tp был произведен путем

решения уравнения Дайсона для функции Грина

Dαβ (ω). Оно представлено в диаграммной форме

на рис. 2. Двойной штриховой линии соответствует

Рис. 2. Уравнение Дайсона на функцию Грина Dαβ (ω)

полная функция Грина Dαβ (ω), одиночной – затра-

вочная функция D0α (ω), сплошной изогнутой вверх

(вниз) – функция Грина изолированного левого (пра-

вого) контакта Gk(p)σ (ω ± eV/2), волнистой – мно-

житель tk(p)γσ (α). Учитывая суммирование по пе-

ременным, относящимся ко всем внутренним верши-

нам, получаем следующие выражения на компонен-

ты массового оператора:

Σ++
αν = Σ−−

αν = i
∑

j=L,R;σ

γσ (α) γσ (ν) (2nj − 1) Γj ,

Σ+−
αν = −2i

∑

j=L,R;σ

γσ (α) γσ (ν)njΓ
j , (7)

Σ−+
αν = 2i

∑

j=L,R;σ

γσ (α) γσ (ν) (1− nj) Γ
j ,

где Γj (ω) = 4t2jgj

√

1− 4 (ω + µ)
2
/W 2 – параметр

уширения уровней системы за счет связи с j-м кон-

тактом; nj – функция Ферми–Дирака j-го контакта;

gj – плотность состояний j-го контакта; tj – параметр

перескока электрона с последнего узла j-го контакта
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на уровень магнитного атома. При записи (7) было

использовано приближение широких зон контактов.

Это означает, что при анализе влияния контактов на

уровни рассматриваемой структуры мы пренебрега-

ем их сдвигом. Кроме того, это позволяет пренебречь

частотной зависимостью уширения уровней при кон-

кретных расчетах. Тогда, как это часто предполага-

ется, Γj ≃ πt2jgj.

Действуя оператором D̂−1
0α = i ∂

∂t
+ Eα на уравне-

ние Дайсона (по аналогии с [19]) и решая полученную

систему уравнений относительно D+−
αβ (ω − eV/2),

D−+
αβ (ω − eV/2), находим выражение, описывающее

электронный ток через магнитный атом:

I = 2e
∑

σ,αβ

+∞
∫

−∞

dω

π

ΓLΓRLσ,αLσ,β

1 +

[

∑

ν

ΓLσ,ν

]2 ×

× [nR (ω − eV )− nL (ω)] , (8)

Lσ,α =
bαγ

2
σ (α)

ω − eV/2 + Eα

, bα = Nn +Nm, Γ = ΓL + ΓR.

В этих формулах Eα = En−Em, если α соответствует

переходу магнитного атома из состояния m в состоя-

ние n, т.е. α = α(n,m). Заметим, что выражение (8)

симметрично относительно tL, tR.

Возникновение ренормированного концевого мно-

жителя, показанного на рис. 2 посредством темно-

го кружка, связано с неравновесными процессами,

приводящими к многократному рассеянию. Поэто-

му числа заполнения n-го и m-го состояний системы

(Nn и Nm соответственно) оказываются зависящими

не только от температуры T и параметров системы,

но и от остальных чисел заполнения. Для нахож-

дения N1, N2, ..., N12 решается при дополнительном

условии
12
∑

i=1

Ni = 1 следующая система кинетических

уравнений

Nm =
1

2πi

+∞
∫

−∞

dωD+−
αα (ω) ≃

≃
∑

σ

+∞
∫

−∞

dω

πΓ

bακσ,α
[

ΓLnL (ω) + ΓRnR (ω − eV )
]

(ω + ωσ,α)
2
+ κ2σ,α

. (9)

Здесь были введены обозначения

ωσ,α = Eα − eV/2 + λσ,ακσ,α,

κσ,α =
Γγ2σ (α) bα
1 + λ2σ,α

, λσ,α =
∑

β 6=α

bβγ
2
σ (β) Γ

Eβ − Eα

.

В области T ≪ Eα входящий в (9) интеграл вычис-

ляется аналитически и система кинетических урав-

нений принимает более простой вид:

Nm =
∑

σ

bα
π

[

arctg

(

W/2− eV/2− ωσ,α

κσ,α

)

+

+
ΓL

Γ
arctg

(

ωσ,α

κσ,α

)

+
ΓR

Γ
arctg

(

ωσ,α + eV

κσ,α

)]

. (10)

Проведем численные расчеты транспортных ха-

рактеристик магнитной примеси для наиболее важ-

ного в практическом отношении режима слабой свя-

зи: ΓL, ΓR ≪ Eα. В этом случае уширение энергети-

ческих уровней примесной системы мало по сравне-

нию с разностью энергий этих уровней. Из опреде-

ления величин ΓL = πgLt
2
L, ΓR = πgRt

2
R видно, что

малость произведений gRtR, gLtL ≪ 1 позволяет вы-

делить два случая. В первом из них режим слабой

связи реализуется и в том случае, когда A < tL, tR.

Во втором случае A > tL, tR и возможность реализа-

ции слабой связи очевидна.

Реальность первого случая следует из сопостав-

ления результатов теоретических и эксперименталь-

ных работ. Проведенные в теоретических работах

[23, 24] оценки показали, что A ∼ (10−4−10−3) эВ.

С другой стороны, из экспериментальных работ [25,

26] следует, что в режиме слабой связи ΓL, ΓR ∼

∼ (10−5−10−4) эВ. Тогда, принимая, что gL(R) ≃

1/W , получаем tL, tR ∼ 10−2 эВ, а A < tL, tR.

Для первого случая зависимости неравновесных

чисел заполненияN1, N2, ... от энергии электрическо-

го поля смещения eV показаны на рис. 3. Энерге-

Рис. 3. Неравновесные числа заполнения состояний си-

стемы магнитная примесь+электроны для параметров

t = −1 эВ, tL = tR = t/100, εd = A = 0.005 |t|,

D = 0.003 |t|, U = 0.01 |t|, T = 1,К

тические параметры примеси выбраны так, что при

D > 0 без поля смещения в нулевом приближении

по tL, tR примесь не содержит электронов, основным

состоянием является синглет |0, 0〉, а N1 = 1. При

учете процессов многократного рассеяния N1 умень-

шается даже при V = 0 (см. сплошную кривую на
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рис. 3). Возрастание поля смещения приводит к дви-

жению энергетических уровней примеси. При каж-

дом значении электрического поля, удовлетворяю-

щем условию eV/2 ∼ Eα, открывается возможность

реализации перехода примесной системы из состоя-

ния с номером r в состояние с номером l (предпо-

лагается, что α = α(l, r)). В результате происходит

возрастание числа заполнения Nl при уменьшении

значений остальных чисел заполнения. Это приво-

дит к показанным на рис. 3 скачкообразным зависи-

мостям чисел заполнения. При этом в окрестности

“резонансных” значений электрического поля резкое

изменение претерпевают заселенности всех других

ранее возбужденных состояний. Таким образом, при

больших напряжениях примесная подсистема с оди-

наковой вероятностью может находиться в каждом

из 12 состояний.

Разобранные особенности индуцируют ступенча-

тый вид ВАХ, аналогичный виду ВАХ при эффек-

те кулоновской блокады. На рис. 4 представлены ре-

Рис. 4. Вольт-амперная характеристика магнитной

примеси для параметров рис. 3: D = 0.003 |t| – пунк-

тирная кривая; D = −0.003 |t| – сплошная кривая. На

вставке – участок ОДП при D < 0

зультаты расчетов ВАХ для двух знаков парамет-

ра анизотропии D. Эти зависимости согласуются

с экспериментальными данными, полученными при

исследовании транспорта через одиночные молеку-

лярные магниты [22]. Каждая ступенька указывает

на включение дополнительного канала для прохож-

дения электрона и возникает при отмеченных вы-

ше “резонансных” значениях поля смещения, когда

eV/2 ∼ Eα.

Существенная особенность рассчитанных ВАХ

заключается в том, что здесь, как и в эксперимен-

те [22], присутствуют области отрицательной диф-

ференциальной проводимости (ОДП). Для большей

наглядности наличие ОДП продемонстрировано на

вставке к рис. 4.

Обсудим причину возникновения ОДП. Из выра-

жения для тока (8) следует, что его величина скла-

дывается из диагональных (Iαα) и недиагональных

(Iαβ) парциальных составляющих. Численные оцен-

ки показывают, что Iαα ≫ Iαβ . Парциальный вклад

в ток Iαα, связанный с каналом, отвечающим пере-

ходу примесной системы из состояния r в состояние l

(т.е. корневому вектору α(l, r)), записывается в виде

Iαα ≃
2e

π

ΓLΓR

Γ

∑

σ

bαγ
2
σ (α)

[

arctg

(

Eα + eV/2

Γbαγ2σ (α)

)

−

− arctg

(

Eα − eV/2

Γbαγ2σ (α)

)]

. (11)

Отсюда следует, что при поле смещения, меньшем

“резонансного” значения (eV/2 < Eα), Iαα = 0.

При переходе через “резонансное” поле смещения

(eV/2 > Eα) происходит смена знака у аргумента

второго арктангенса и

Iαα ∼
ΓLΓR

Γ

∑

σ

bαγ
2
σ (α) . (12)

Видно, что изменение парциального тока в открытом

канале связано с изменением концевого множите-

ля, определяемого как сумма чисел заполнения. По-

скольку при переходе через “резонансное” поле сме-

щения увеличивается число отличных от нуля чисел

заполнения, вследствие отмеченного выше условия

полноты будет происходить уменьшение тех чисел

заполнения, которые были отличны от нуля до пе-

рехода. Это означает уменьшение парциальных то-

ков Iββ для открытых до рассматриваемого перехо-

да каналов. Учитывая сказанное, нетрудно записать

условие возникновения ОДП:

∑

β

Iββ (V1) >
∑

β

Iββ (V2) + Iαα (V2) , V1 < V2. (13)

Отметим, что эффект ОДП зависит от знака ани-

зотропии D. Следовательно, изменяя кристалличе-

ское окружение магнитного атома или молекулы, на-

пример помещая их в топологически неэквивалент-

ные места на подложке [16], можно добиться значи-

тельной модификации их транспортных свойств.

Для второго случая (tL, tR < A) выполнение ре-

жима слабой связи очевидно. При этом качественное

поведение ВАХ остается аналогичным поведению,

рассмотренному выше. Существенно, что и в этом

режиме сохраняются участки с ОДП (см. рис. 5).
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Рис. 5. Участок ВАХ магнитной примеси с ОДП для

случая tL, tR < A, t = −1 эВ, tL = tR = t/1000,

εd = 0.008 |t|; A = 0.011 |t|, D = −0.009 |t|, U = 0.01 |t|,

T = 1К

Если tL 6= tR, то, кроме асимметричности ВАХ,

возникает существенное усиление эффекта ОДП (см.

область eV ∼ −0.02 |t| на рис. 6). При этом асиммет-

Рис. 6. Вольт-амперная характеристика магнитной

примеси для случая асимметричной связи с контакта-

ми, tL = t/50, tR = tL/10, с параметрами рис. 4

ричные зависимости проявляются и для чисел запол-

нения при смене полярности напряжения. При V > 0

электроны движутся в область левого контакта. Од-

нако их туннелирование с правого контакта на ор-

биталь примеси подавлено, т.к. tR ≪ tL. Это при-

водит к отсутствию электронов в центральной обла-

сти, т.е. к преимущественному заполнению состояний

|0, 0〉, |0,±1〉 при больших V . Описанная ситуация

для D > 0 изображена на рис. 7. В противоположном

случае (при смене знака V ) доминирующими оказы-

ваются состояния с двумя электронами.

Рис. 7. Неравновесные числа заполнения состояний си-

стемы при D > 0 с параметрами рис. 6

Заметим, что для записи и хранения информа-

ции существенным фактом является возможность

последовательного переключения между различны-

ми состояниями системы под действием электриче-

ского поля. При уменьшении V от нуля реализует-

ся практически стопроцентный переход из основно-

го безэлектронного состояния |0, 0〉 в магнитное од-

ноэлектронное состояние |1,±1/2〉− (поведение за-

селенности этого состояния описывается штриховой

кривой на рис. 7) без выделенного направления ори-

ентации суммарного спина. В дальнейшем в области

eV ∼ −0.025 |t| имеется высокая вероятность нахож-

дения системы в немагнитном двухэлектронном со-

стоянии |2, 0〉 (соответствующая кривая изображена

треугольными маркерами).

5. В заключение остановимся на ряде особенно-

стей представленных расчетов. Главная из них связа-

на с тем, что протекание туннельного тока через маг-

нитоактивный атом из-за s−f -обменной связи между

спином транспортируемого электрона и спином при-

меси сопровождается неупругими процессами, при-

водящими к возбуждению верхних по энергии со-

стояний примесного центра. Поэтому в стационар-

ных условиях туннельные характеристики рассмот-

ренной системы определяются не только процессами

рассеяния на основном состоянии примесного цен-

тра, но и процессами, связанными с участием воз-

бужденных состояний. При этом существенную роль

приобретают процессы многократного рассеяния, ко-

гда электрон после отражения и перевода примесно-

го центра в возбужденное состояние испытывает вто-

ричное рассеяние на перестроенной структуре маг-

нитного иона за счет изменения вероятности запол-

нения состояний.
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Описание неупругих процессов и эффектов мно-

гократного рассеяния в работе реализовано на основе

сочетания метода Келдыша для вычисления нерав-

новесных функций Грина и идеологии атомного

представления с привлечением неравновесной диа-

граммной техники для операторов Хаббарда [17, 18].

Введение атомного представления оказалось весь-

ма эффективным для описания неупругих эффектов

при квантовом транспорте через магнитный атом,

поскольку оно позволяет представить многоуровне-

вый гамильтониан примесного центра в диагональ-

ном виде. При этом в теорию в явном виде входят

слагаемые, отражающие вклады от всех каналов рас-

сеяния. В результате удается получить замкнутую

систему квантовых кинетических трансцендентных

уравнений, в неявном виде определяющую неравно-

весные числа заполнения структуры.

Расчет ВАХ в режиме слабой связи показал, что

возможность заполнения возбужденных состояний

системы магнитный атом+электроны за счет усиле-

ния неравновесных неупругих процессов рассеяния

приводит к ступенчатым особенностям в ВАХ и ин-

дуцированию ОДП. Полученные в работе эффекты

согласуются с наблюдаемыми в экспериментах по

транспорту через одиночные молекулярные магни-

ты [22].

Отмечено, что интенсивность эффекта ОДП су-

щественно зависит как от твердотельного окружения

магнитного иона, так и от параметров связи с метал-

лическими контактами. На основании этого предска-

зано, что рассмотренный в работе магнитный объект

атомного масштаба при его асимметричной связи с

контактами можно использовать для записи инфор-

мации.
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