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Процессы многофотонного возбуждения и генерации высших гармоник рассматриваются с использова-

нием микроскопической квантовой теории нелинейного взаимодействия сильного когерентного электро-

магнитного излучения с прямоугольной графеновой квантовой точкой с зигзагообразным краем с числом
атомов больше 80. Использовано динамическое приближение Хартри – Фока для изучения нелинейного

взаимодействия лазерного излучения с графеновой квантовой точкой в режиме неадиабатического мно-

гофотонного возбуждения. Многочастичное кулоновское взаимодействие описано в расширенном при-

ближении Хаббарда. Определены боковой размер, форма прямоугольной графеновой квантовой точки и

ориентация электромагнитного волнового поля в плоскости графеновой квантовой точки с зигзагообраз-

ным краем в процессе генерации высших гармоник, что позволяет увеличить энергию фотона отсечки и

квантовый выход более высоких гармоник.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Квантовые электродинамические явления, вы-
зываемые сильным когерентным электромагнитным
излучением, такие как многофотонная генерация
высших гармоник (ГВГ) и родственные процес-
сы, по нелинейным каналам в двумерных атом-
ных системах-наноструктурах представляют боль-
шой интерес в физике низких энергий и наноопто-
электронике благодаря своим уникальным физиче-
ским свойствам таких двумерных наносистем атом-
ной толщины [1–9]. Систематически изучалась ГВГ
в трехмерных кристаллах [10–15] и низкоразмерных
наноструктурах, таких как графен и его производ-
ные [16–38], монослойные дихалькогениды переход-
ных металлов [39–41], гексагональный нитрид бо-
ра [42], топологический изолятор [43, 44], монослой-
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ный черный фосфор [45], изогнутые двумерные гек-
сагональные наноструктуры [46], твердые тела [47,
48], а также в других двумерных системах [49–51].
Двумерные наносистемы позволяют разрабатывать
важные технологические приложения [52]. Одним
из таких примеров является квантовый каскадный
лазер [53], в котором используются физические яв-
ления в двумерных системах, например, квантовый
эффект Холла [8]. В качестве нелинейной среды осо-
бый интерес представляют графеновые квантовые
точки (ГКТ) [52–56], например, графеновые нано-
ленты [1, 57–68]. Это могут быть замкнутые и вы-
пуклые структуры, такие как фуллерены различной
базовой симметрии, а также плоские структуры раз-
личных латеральных размеров, форм, ребер и уров-
ней легирования [57–59]. Как известно, симметрия
графеновой подрешетки в ГКТ может контролиро-
ваться латеральным размером, формой и типом реб-
ра ГКТ [56–70]. Поведение ГКТ количественно раз-
личается для наноструктур с зигзагообразными и
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Рис. 1. Геометрическая структура прямоугольной ГКТ с зигзагообразным краем вдоль оси x с N = 84 атомами при

Na = 4, Nz = 21. Расстояние между ближайшими соседними атомами равно b ≃ 1.42 Å

креслообразными краями [71, 72]. Таким образом,
ГКТ обладают более богатыми электронными свой-
ствами, чем неограниченный в пространстве гра-
фен [73–75]. Более того, они представляют особый
интерес, поскольку их нелинейно-оптическими свой-
ствами можно управлять [1]. Неограниченный в про-
странстве двумерный графен, вытянутый в узкую
ленту, приводит к заключению носителей в квазиод-
номерные графеновые наноленты (с различной то-
пологией в зависимости от формы ленты) [25].

Важным преимуществом ГКТ перед графеновы-
ми нанолентами [67,76–78] является полное ограни-
чение квазичастиц в пространстве. Для ограничен-
ной квантовой системы из-за отсутствия трансля-
ционной симметрии спектр состоит из дискретных
энергетических уровней, а не зон. Одним из пре-
имуществ ограниченных квантовых систем является
возможность изменять их энергетические спектры и
волновые функции, регулируя их размер [79,80] или
внешние параметры, такие как напряжение на за-
творе или магнитное поле [81–83]. На спектры ГВГ
в ГКТ могут влиять условия ограничения — лате-
ральный размер и параметры связи в ограниченных
ГКТ [56, 65]. Ожидается, что эффективность ГВГ
может вырасти с увеличением размерности ограни-
чения, поскольку последнее ограничит распростра-
нение электронного волнового пакета [84].

В настоящей работе рассматривается многофо-
тонная ГВГ в прямоугольной ГКТ — плоская квази-
нульмерная ГКТ прямоугольной формы [85–89] раз-
ного латерального размера с зигзагообразным реб-
ром на вытянутой стороне, индуцированная интен-
сивным когерентным излучением в нелинейном ре-
жиме. Многочастичное кулоновское взаимодействие
учитывается в обобщенном приближении Хаббар-
да [58, 59, 90]. Отметим, что рассматриваемые ГКТ,

в которых возможна оптимизация оптоэлектронных
свойств, в настоящее время доступны на практи-
ке [57, 66]. Численно решается замкнутая система
дифференциальных уравнений для одночастичной
матрицы плотности при многофотонном взаимодей-
ствии прямоугольной ГКТ с сильным лазерным по-
лем.

Работа построена следующим образом. В разд. 2
представлены базовая модель и результаты числен-
ного исследования многофотонного возбуждения и
генерации гармоник в прямоугольной ГКТ разно-
го поперечного размера с зигзагообразным ребром
на вытянутой стороне. В разд. 3 приведены выводы.
В Приложении представлена система уравнений для
одночастичной матрицы плотности с учетом много-
частичного кулоновского взаимодействия.

2. БАЗОВАЯ МОДЕЛЬ И ЧИСЛЕННЫЕ
РЕЗУЛЬТАТЫ

Исследуем прямоугольную ГКТ с зигзагообраз-
ным ребром на вытянутой стороне в процессе ГВГ
плоской квазимонохроматической электромагнит-
ной волны линейной поляризации, распространяю-
щейся перпендикулярно плоскости xy прямоуголь-
ной ГКТ, с однородной квазипериодической напря-
женностью электрического поля

E (t) = êE0f (t) cosωt, (1)

где ê — единичный вектор поляризации в плоскости
xy, E0 и ω — соответственно амплитуда и частота
волны, f (t) = sin2 (πt/T ) — медленно меняющаяся
огибающая, T = 40π/ω — длительность импульса.
На рис. 1 показана геометрическая структура нуль-
мерной прямоугольной ГКТ в плоскости xy. Ось x
находится в плоскости рисунка и направлена гори-
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Рис. 2. Собственные энергии в прямоугольной ГКТ для зигзагообразной кромки вдоль оси x для различного числа ато-

мов N : a — 84 (Nz = 21); b — 164 (Nz = 41); c — 244 (Nz = 61); d — 324 (Nz = 81). Для всех случаев Na = 4

зонтально вправо. Вдоль оси x (ребро «кресла») и
оси y (ребро «зигзага») расположены соответствен-
но Na и Nz атомов углерода. Все атомы углерода
упакованы в гексагональную решетку. Общее чис-
ло атомов углерода равно N = NaNz. Отметим, что
для нанолент с ограниченной шириной ребра крес-
ла электронная структура и энергетический спектр
квазичастиц при Na ≪ Nz, когда прямоугольная
ГКТ переходит в наноленту, критически зависят от
ширины прямоугольной ГКТ по оси y [68], что опре-
деляет, является ли прямоугольная ГКТ проводни-
ком или изолятором. По аналогии со случаем, рас-
смотренным в работе [68], наша прямоугольная ГКТ
является изолятором (см. рис. 1).

Таким образом, мы используем микроскопиче-
скую нелинейную квантовую теорию процесса ГВГ
в сильной электромагнитной волне в прямоугольной

ГКТ по модели сильной связи [57, 91] для гамиль-
тониана Ĥ , учитывая кулоновское взаимодействие
в обобщенном приближении Хаббарда. Полный га-
мильтониан по эмпирической модели сильной свя-
зи [91] приведен в Приложении. С помощью числен-
ной диагонализации найдем собственные состояния
ψµ (i) и собственные энергии εµ (µ = 0, 1, . . . , N − 1).
Результаты численной диагонализации показаны на
рис. 2 для различных латеральных размеров прямо-
угольной ГКТ. Видно, что без туннелирования энер-
гетические уровни вырождены, а плотность состоя-
ний увеличивается с ростом числа атомов решетки.
Как будет видно далее, это напрямую влияет на вы-
ход ГВГ.

Гамильтониан сильной связи описывает системы
конечного размера, ограничивая матричные элемен-
ты tij туннелирования между атомами внутри кван-
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Рис. 3. (В цвете онлайн) Спектры излучения ГВГ в режи-
ме сильного поля через преобразование Фурье дипольного

ускорения N−1|ax(Ω)|/a0 (в условных единицах) в зависи-

мости от номера гармоники для прямоугольной ГКТ с зиг-

загообразным краем на вытянутой стороне для различно-

го числа N атомов. Вероятность релаксации ~γ = 50мэВ.

Частота линейно поляризованной волны ω = 0.1 эВ/~, на-

пряженность волнового поля E0 = 0.1В/Å при фиксиро-

ванном угле θ = 0. Спектры показаны для умеренных ти-

пичных энергий ЭЭВ U = 3 эВ, V = 0.9 эВ

товой точки. Ненулевые матричные элементы га-
мильтониана сильной связи, заданные первым чле-
ном в уравнении (6) (см. Приложение), соответству-
ют матричному элементу туннелирования tij меж-
ду энергетическими состояниями в соседних узлах.
Второй член в (6) представляет собой гамильтони-
ан Ĥee кулоновского электрон-электронного взаимо-
действия (ЭЭВ) в приближении Хаббарда, в кото-
ром игнорируются все элементы матрицы кулонов-
ского рассеяния за исключением членов локально-
го взаимодействия (порядка U) между электронами
со спинами вверх и вниз, занимающими одну и ту
же позицию i (спин σ̄ противиположен по поляриза-
ции спину σ). Операторы рождения c†iσ и уничтоже-
ния ciσ удовлетворяют правилам антикоммутации

{ciσcjσ} = {c†iσc
†
jσ} = 0, {ciσ′c†jσ} = δijδσσ′ ,

которые гарантируют антисимметрию многочастич-
ных состояний. Квантовая динамика прямоугольной
ГКТ в сильной электромагнитной волне с периоди-
ческим возбуждением определяется замкнутой си-
стемой дифференциальных уравнений (8) для мат-
рицы плотности (см. Приложение), которую необ-
ходимо решать при определенных начальных усло-
виях. Мы строим матрицу плотности ρ

(σ)
0ij через за-

полнение электронных состояний в валентной зоне в
соответствии с распределением Ферми –Дирака при

нулевой температуре:

ρ
(σ)
0ij =

N−1∑

µ=N/2

ψ∗
µ(j)ψµ(i), (2)

где ψµ(i) — функция собственных энергетических
состояний гамильтониана Ĥ0 (6). Для матрицы
плотности мы решаем зависящие от времени уравне-
ния движения (8) (см. Приложение), численно инте-
грируя их с помощью стандартного алгоритма Рун-
ге – Кутты четвертого порядка.

Спектр излучения гармоник определяется преоб-
разованием Фурье a(Ω) дипольного ускорения

a(t)

a0
=
d2d/dt2

a0
. (3)

Дипольный момент определяется выражением

d(t) =

〈
∑

iσ

ric
†
iσciσ

〉
(4)

и нормирован на число N атомов решетки. Здесь
a0 = ω2d0, где ω = 1 эВ/~ и d0 = 1 Å. Мощ-
ность, излучаемая на данной частоте, пропорцио-
нальна |a(Ω)|2. Введем угол θ между вектором поля-
ризации ê = {cos θ, sin θ} и осью x, направленной по
вытянутому краю (см. рис. 1). Вероятность релакса-
ции принята ~γ = 50мэВ. Энергия локального куло-
новского отталкивания равна U ≃ 3 эВ (см. Прило-
жение). Энергия кулоновского отталкивания между
узлами принята V ≃ 0.9 эВ. Энергия переноса меж-
ду ближайшими соседними атомами tij = 2.7 эВ.
Для выяснения основных аспектов многофотонной
ГВГ в прямоугольной ГКТ будем считать, что час-
тота возбуждения ω = 0.1 эВ/~, что значительно
меньше характерных масштабов tij , U , V . Рассмот-
рим происхождение ГВГ в квантовой точке. Есть
два вклада в ток: электронно-дырочные переходы
в незанятых/занятых состояниях и рождение пар
электрон–дырка (переходы из занятых состояний в
незанятые) и последующая рекомбинация. Первые
переходы дают вклад только в низшие гармоники
и аналогичны внутризонному току в полупровод-
нике, тогда как последний вносит основной вклад
в высокочастотную часть, соответствующую меж-
зонному току, представляющему собой рекомбина-
цию/рождение электронно-дырочных пар. Эта кар-
тина аналогична ГВГ в твердотельных системах.

На рис. 3 представлен определяемый величиной
|ax(Ω)| спектр ГВГ в прямоугольной ГКТ различ-
ных латеральных размеров с зигзагообразным реб-
ром на вытянутой стороне. Линейно поляризованное
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Рис. 4. (В цвете онлайн) То же, что и на рис. 3, но для раз-

ных углов θ, составленных электрическим полем и осью x

в плоскости прямоугольной ГКТ с N = 164 атомами

электромагнитное поле берется при угле поляриза-
ции θ = 0, E0 = 0.1В/Å, ω = 0.1 эВ/~. Энергии
ЭЭВ составляют U ≃ 3 эВ, V ≃ 0.9 эВ. Появление
нечетных гармоник в спектре ГВГ связано с сохра-
нением инверсионной симметрии в прямоугольной
ГКТ, как и в неограниченном в пространстве гра-
фене [1, 55]. На рис. 3 мы видим непертурбативное
поведение спектров ГВГ со структурой многократ-
ных плато. Это является следствием интерференции
двух разных вкладов, внутризонного и межзонного.
Как видно на рис. 3, доминирующее плато смеща-
ется в сторону более высоких частот с увеличением
числа атомов, а затем этот процесс подавляется. Это
согласуется с энергетическими спектрами на рис. 2,
в которых с увеличением числа атомов решетки по-
являются новые более высокие энергетические со-
стояния с возрастающей плотностью состояний. Но
выход ГВГ для фиксированной интенсивности вол-
ны подавляется при дальнейшем увеличении числа
атомов прямоугольной ГКТ. В частности, как пока-
зано на рис. 3, при N = 164, N = 244 и N = 324 на-
блюдается эффективная генерация гармоник с 10-й
по 60-ю, с 20-й по 90-ю и с 20-й по 100-ю соответ-
ственно.

Прямоугольная ГКТ также имеет сильный ани-
зотропный нелинейный отклик, зависящий от ори-
ентации электромагнитного волнового поля относи-
тельно вытянутой стороны [56]. Для прямоугольной
ГКТ при θ = 0 и θ = π/2 направление поляризации
гармоники совпадает с направлением поляризации
падающей волны. При других углах 0 < θ < π/2

появляются гармоники с векторами поляризации,
перпендикулярными полю волны накачки. Для вы-
явления зависимости спектров ГВГ от ориентации

Рис. 5. (В цвете онлайн) То же, что и на рис. 4, но для

компоненты ay

электромагнитного поля на рис. 4 и 5 показаны спек-
тры ГВГ при различных значениях угла θ волново-
го поля накачки относительно оси x в прямоуголь-
ной ГКТ с зигзагообразным краем при N = 164

для компонент |ax| и |ay| соответственно. В случае
неограниченного в пространстве графена, в отли-
чие от изотропного спектра ГВГ на низкочастот-
ной волне накачки, спектр анизотропен на высоко-
частотной волне, когда из-за симметрии углеродной
гексагональной ячейки оптический отклик относи-
тельно поляризации ведомого поля является пери-
одическим с периодом π/3 [92]. Для прямоуголь-
ной ГКТ мы имеем сильную анизотропию. В част-
ности, для процесса ГВГ в случае первых восьми
гармоник для y-компоненты предпочтительны углы
π/12 . θ . π/6, а для x-компоненты имеем мак-
симум для угла π/6. Более того, разные углы по-
ляризации приводят к разным максимумам в спек-
трах гармоник и энергиям отсечки. Обратите вни-
мание, что в процессе генерации в прямоугольной
ГКТ появляются только нечетные гармоники, неза-
висимо от ее ориентации относительно поля накач-
ки, что связано с инверсионной симметрией подре-
шетки прямоугольной ГКТ.

Далее рассмотрим спектры ГВГ в зависимости
от интенсивности волны накачки. На рис. 6 пред-
ставлены спектры ГВГ в зависимости от напряжен-
ности поля и порядок гармоник для фиксированной
частоты и энергий ЭЭВ U = 3 эВ, V ≃ 0.9 эВ в пря-
моугольной ГКТ с зигзагообразным краем вытяну-
того ребра с числом атомов N = 84 и N = 164.
На рис. 6 видны множественные плато. Отметим,
что важно повысить эффективность излучения ГВГ
и порог отсечки гармоник. Как показано на рис. 6,
в пределах каждого плато гармоника отсечки по-

60



ЖЭТФ, том 164, вып. 1 (7), 2023 Генерация высших гармоник. . .

a)

b)

Рис. 6. (В цвете онлайн) Цветные полосы представляют

уровень излучения ГВГ в режиме сильного поля в лога-

рифмическом масштабе через преобразование Фурье ди-
польного ускорения N−1|ax(Ω)|/a0 (в условных единицах)

в зависимости от номера гармоники и напряженности вол-

нового поля E0 при фиксированном угле θ = 0 для N = 84

(a) и N = 164 (b) при зигзагообразном крае на удлиненной

стороне прямоугольной ГКТ. Частота волны ω = 0.1 эВ/~,

энергии ЭЭВ U = 3 эВ, V = 0.9 эВ. Вероятность релакса-

ции ~γ = 50мэВ

чти линейно возрастает с увеличением напряженно-
сти волнового поля, достигая гармоник ncut ≃ 150

(рис. 6b) и ncut ≃ 110 (рис. 6a). Отметим, что ли-
нейная зависимость гармоник отсечки от напряжен-
ности поля волны аналогична ГВГ на дискретных
уровнях [93–95] или в кристаллах с линейной дис-
персией энергии [44, 96].

Многочастичное кулоновское ЭЭВ оказывает
сильное влияние на ГВГ в графене [30, 58, 59] и в
молекулах фуллеренов [55]. Аналогичную картину
мы ожидаем при взаимодействии сильной волны
накачки с прямоугольной ГКТ. На рис. 7 показаны
спектры ГВГ в режиме сильного поля в зависимо-
сти от номера гармоники для разных энергий ЭЭВ
при N = 164. Как видно на этом рисунке, разные

Рис. 7. (В цвете онлайн) Спектры ГВГ в режиме сильного

поля для различных энергий ЭЭВ через преобразование

Фурье дипольного ускорения N−1|ax(Ω)|/a0 (в условных

единицах) в прямоугольной ГКТ с N = 164 атомами для

разных энергий ЭЭВ U (V ≃ 0.3U), кроме первой гармони-

ки. Частота линейно поляризованной волны ω = 0.1 эВ/~,
напряженность волнового поля E0 = 0.1В/Å при фикси-

рованном угле θ = 0. Вероятность релаксации ~γ = 50мэВ

энергии ЭЭВ приводят к разным максимумам
спектров гармоник и разным энергиям отсечки.
Как также видно на рис. 7, имеет место сильное
кулоновское усиление выхода ГВГ, как и в случае
графена, вызванное экситонными эффектами в
наносистемах на основе графена.

3. ВЫВОДЫ

В настоящей работе рассмотрены процессы мно-
гофотонного возбуждения и генерации высших гар-
моник в ГКТ прямоугольной формы с зигзагообраз-
ным краем. Использована микроскопическая кван-
товая теория, описывающая взаимодействие кванто-
вой точки с полем лазера в рамках динамического
приближения Хартри – Фока. Полученные спектры
ГВГ с множественной структурой плато противоре-
чат линейной теории возмущений. При этом доми-
нирующее плато смещается в сторону более высо-
ких частот с увеличением числа атомов квантовой
точки. Следовательно, при изменении латерального
размера наноструктуры можно увеличить порядки
гармоник в пределах основного плато. Кроме того,
энергия фотона отсечки с увеличением поперечного
размера наноструктуры также смещается в сторону
синей области спектра. Мы показали, что спектры
ГВГ имеют сильную анизотропию в зависимости от
ориентации напряженности поля электромагнитной
волны относительно зигзагообразного края прямо-
угольной ГКТ. Различные углы поляризации при-
водят к различным максимумам спектров гармоник
и различным энергиям отсечки. Мы также показа-
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ли сильное кулоновское усиление выхода ГВГ, как и
в случае графена, что открывает дополнительную
степень свободы для манипулирования спектрами
ГВГ с индуцированным подложкой экранировани-
ем в двумерных наноструктурах.

ПРИЛОЖЕНИЕ
ГАМИЛЬТОНИАН ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ

Здесь мы кратко представляем полный гамиль-
тониан по эмпирической модели сильной связи [91]
в виде

Ĥ = Ĥ0 + Ĥint , (5)
где

Ĥ0 =
1

2

∑

〈i,j〉

Vijninj +
U

2

∑

iσ

niσniσ̄ −
∑

〈i,j〉σ

tijc
†
iσcjσ (6)

есть гамильтониан прямоугольной ГКТ. Здесь c†iσ —
оператор рождения электрона со спиновой поля-
ризацией σ = (↑, ↓) в узле i, а суммирование по
〈i, j〉 проводится по ближайшим соседним узлам с
энергией переноса tij (σ̄ противоположная спиновая
поляризация); niσ = c†iσciσ — оператор электрон-
ной плотности с полной электронной плотностью
ni = ni↑ + ni↓ для узла i. Первый и второй члены в
свободном гамильтониане (6) соответствуют ЭЭВ в
расширенном приближении Хаббарда (Ĥee) с меж-
узловыми (порядка Vij) и внутриузловыми (поряд-
ка U) кулоновскими энергиями отталкивания. Меж-
узловое кулоновское отталкивание описывается рас-
стоянием dij между ближайшими соседними парами
узлов: Vij = V dmin/dij (dmin — минимальное рассто-
яние между ближайшими соседними парами). Для
всех расчетов мы приняли V = 0.3U [97, 98]. Тре-
тий член в (6) представляет собой часть кинетиче-
ской энергии гамильтониана сильной связи с мат-
рицей туннелирования tij соседних узлов. Интеграл
переноса tij между ближайшими соседними атома-
ми ГКТ может быть определен экспериментально.
Для прямоугольной ГКТ он принимается равным
tij = 2.7 эВ [57]. Отметим, что в гамильтониане мы
пренебрегли колебаниями решетки.

Взаимодействие лазера с прямоугольной ГКТ
описывается в калибровке длины через скалярный
потенциал

Ĥint = e
∑

iσ

ri ·E(t) c†iσciσ ,

где ri — радиус-вектор, e — элементарный заряд.
Получим эволюционные уравнения для одночастич-
ной матрицы плотности ρ

(σ)
ij = 〈c†jσciσ〉 из уравне-

ния Гейзенберга i~ ∂L̂/∂t = [L̂, Ĥ ]. Пусть система со

скоростью γ релаксирует к равновесию с матрицей
плотности ρ

(σ)
0ij . ЭЭВ будем изучать в рамках при-

ближения Хартри – Фока. Для описания замкнутого
множества уравнений для одночастичной матрицы
плотности ρ(σ)ij рассмотрим гамильтониан (6) в виде

ĤHF
0 ≃ −

∑

〈i,j〉σ

tijc
†
iσcjσ + U

∑

i

(n̄i↑ − n̄0i↑)ni↓ +

+ U
∑

iσ

(n̄i↓ − n̄0i↓)ni↑ +
∑

〈i,j〉

Vij(n̄j − n̄0j)ni −

−
∑

〈i,j〉σ

Vijc
†
iσcjσ(〈c

†
iσcjσ〉 − 〈c

†
iσcjσ〉0), (7)

где n̄iσ = 〈c†iσciσ〉 = ρ
(σ)
ii . Таким образом, получается

следующее уравнение для матрицы плотности:

i~
∂ρ

(σ)
ij

∂t
=
∑

k

(
τkjσρ

(σ)
ik − τikσρ

(σ)
kj

)
+(Viσ−Vjσ)ρ(σ)ij +

+ eE · (ri − rj)ρ
(σ)
ij − i~γ

(
ρ
(σ)
ij − ρ

(σ)
0ij

)
, (8)

а матрицы Viσ , τijσ аппроксимируются матрицами
плотности ∂ρ(σ)ij :

Viσ =
∑

jα

Vij

(
ρ
(α)
jj − ρ

(α)
0jj

)
+ U

(
ρ
(σ̄)
ii − ρ

(σ̄)
0ii

)
,

τijσ = tij + Vij

(
ρ
(σ)
ji − ρ

(σ)
0ji

)
.

(9)

В этом представлении начальное значение мат-
рицы плотности 〈c†iσcjσ〉0 определяется через га-
мильтониан сильной связи:

ĤTB
0 = −

∑

〈i,j〉σ

tijc
†
iσcjσ .

Мы численно диагонализируем гамильтониан Ĥ0. В
итоге, в статическом пределе гамильтониан Харт-
ри – Фока обращается в нуль, ĤHF

ee ≃ 0, и ЭЭВ в пре-
деле Хартри – Фока включено в эмпирический инте-
грал переноса tij между ближайшим атомами, ко-
торый выбирается близким к экспериментальным
данным [57]. Таким образом, ЭЭВ в приближении
Хартри – Фока соответствует только квантовой ди-
намике, индуцированной полем лазера накачки.
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