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ГАББАРДА З КОРЕЛЬOВАНИМ ПЕРЕНОСОМ 
 

Дослiджується можливiсть реалiзацiї металiчного феромагнетизму в узагальненiй 

моделi Габбарда при врахуваннi корельованого переносу та мiжвузлової обмiнної взаємодiї. 

Розрахований досі методом середнього поля одночастинковий енергетичний спектр моделi 

застосовується для опису властивостей системи у випадку ненульових температур. Знайдено 

вираз для критичної температури переходу феромагнетик-парамагнетик, аналiзується 

поведiнка намагнiченостi нижче від точки Кюрi та магнiтної сприйнятливостi у 

парамагнiтному станi. Врахуванням корельованого переносу пояснюються деякi особливостi 

феромагнiтної поведiнки перехiдних металiв, їх сплавiв та сполук. 

 

Умовні позначення 

  – хiмiчний потенцiал; 

tij  – iнтеграл переносу електронів з вузла j на вузол i; 

T1(ij)  – інтеграл корельованого переносу першого роду; 

T2(ij)  – інтеграл корельованого переносу другого роду; 

U  – енергiя кулонiвського відштовхування електронів з протилежними спінами на одному  

    вузлі; 

J  – енергiя мiжвузлової обмiнної взаємодiї; 

h  – зовнішнє магнітне поле; 

  – спін електрона  ( ),   ; 

2w  – ширина енергетичної зони; 

Т  – абсолютна температура; 

kВ – стала Больцмана. 

 

Для пояснення феромагнетизму в системi електронiв у єдиній енергетичній зоні 

принципово важливо враховувати мiжелектронні кулонiвські кореляцiї. Модель 

Габбарда [1], що описує невироджену зону електронiв з локальною кулонiвською 

взаємодiєю, лише частково розв’язує проблему врахування електрон-електронних 

взаємодiй i потребує узагальнення. Природно доповнити модельний гамiльтонiан 

додатковими матричними елементами, що вiдповiдають рiзним типам мiжелектронних 

взаємодiй, та розглянути проблему феромагнетизму в узагальненiй моделi Габбарда 

(про сучасний стан цiєї проблеми див. огляди [2,3,4]).  

У роботах Гiрша [5,6,7] узагальнено теорiю Стонера-Вольфарта [8,9], що 

застосовувалася для опису магнетизму колективiзованих електронiв (вкажемо у цьому 

зв'язку, що розрахунки у цiй теорiї суттєво залежать вiд форми та особливостей густини 

станiв, зокрема, вiдомий результат вiдсутностi ненасиченого феромагнетизму при 

застосуваннi прямокутної густини станiв). Використання теорiї середнього поля в 

узагальненнi виявило ключову роль мiжатомної обмiнної взаємодiї для отримання 

ненасиченого феромагнетизму. В рамках теорiї середнього поля вдалося отримати 

критерiй iснування феромагнетизму, концентрацiйну залежнiсть магнiтного моменту, 

вираз для температури Кюрi, температурнi залежностi намагнiченостi та магнiтної 

сприйнятливостi.  

Поряд з мiжатомною обмiнною взаємодiєю принципово важливим, на наш погляд, 

для пояснення феромагнетизму в однозоннiй моделi є врахування матричних елементiв, 

що описують корельований перенос електронів [10]. Розгляд корельованого переносу 

дозволив пояснити деякi особливостi переходу метал-дiелектрик в однозоннiй [11] та 
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двократно орбiтально виродженiй [12] моделях. Урахування впливу заселеностi вузлiв 

(як тих, що беруть участь в процесах переносу, так i сусiднiх до них) на мiжвузловi 

переходи електронiв приводить до появи додаткового механiзму [13,14] стабiлiзацiї 

феромагнiтного впорядкування. Про важливiсть корельованого переносу при розглядi 

металiчного феромагнетизму йшлося також у [15,16]. Однак важливе питання впливу 

корельованого переносу на критичну температуру переходу феромагнетик-

парамагнетик, а також на поведiнку намагнiченостi та магнiтної сприйнятливостi при 

ненульових температурах досі не розглядалося.  

Головне завдання даної роботи полягає в тому, щоб виявити принципову 

необхiднiсть врахування корельованого переносу на додаток до мiжатомної обмiнної 

взаємодiї, для коректного опису металiчного феромагнетизму. Аналiз у межах теорiї 

середнього поля дозволяє пояснити концентрацiйну залежнiсть магнiтного моменту та 

нестандартну поведiнку температури Кюрi системи при змiнi концентрацiї електронiв, 

температурну залежнiсть магнiтного моменту системи тощо. Крiм того, врахування 

корельованого переносу дозволяє уникнути завищення значень температури Кюрi.  

Розглянемо гамiльтонiан, запропонований у [10, 11], узагальнений врахуванням 

слабкого магнiтного поля  
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 (1) 

де  ii aa ,  - оператори народження та знищення електрона зi спiном  на вузлi i, 

 iii aan  - оператор кiлькостi електронiв зi спiном  вузлi i, )()( 1 ijnTtnt ijij   - 

ефективний iнтеграл переносу електрона вузла j на вузол i. Одиницi вимiрюваня 

зовнiшнього магнiтного поля h вибранi так, щоб магнiтний момент електрона 

дорiвнював одиницi.  

Особливостями моделi, що описується гамiльтонiаном (1), є врахування впливу 

заселеностi вузлiв на процеси переносу електронiв (корельованого переносу) та прямої 

обмiнної взаємодiї мiж сусiднiми вузлами. У цiй моделi перенос електрона корелюється 

заселенiстю як вузлiв, що беруть участь у процесах переносу, так i сусiднiх вузлiв (на 

вiдмiну вiд подiбних узагальнень моделi Габбарда). Наявнiсть корельованого переносу 

зумовлює концентрацiйну залежнiсть ефективного iнтегралу переносу tij(n) та появу 

незалежного вiд квазiiмпульсу зсуву центрiв пiдзон для електронiв з рiзними спiнами, 

залежного вiд магнiтного впорядкування. Величину корельованого переносу 

охарактеризуємо незалежними вiд номера вузла безрозмiрними параметрами 
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На основi методу функцiй Грiна з використанням теорiї середнього поля досі [14] 

був отриманий одночастинковий енергетичний спектр, який при наявностi магнiтного 

поля виглядає так:  

)()()( knthJznUnkE
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тут спiн-залежний зсув центрiв пiдзон  
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z - число найближчих сусiдiв, для спiна )(  має мiсце =1 (-1),  


R

Rkik



)exp()(  (сумовування виконується по найближчих сусiднiх вузлах), 

спiн- та концентрацiйно-залежний iнтеграл переносу 
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де w=z|t| - пiвширина енергетичної зони,  t - iнтеграл переносу мiж найближчими 

сусiдами та  
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Загалом заселенiсть n вузла та намагнiченiсть m визначаються вiдпoвiдно  

виразами 
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де )(  - густина станiв ,  )(Ef - функцiя розподiлу Фермi.  

Cпонтанна (при вiдсутностi магнiтного поля) намагнiченiсть системи в основному 

станi при прямокутній густині станів визначається виразом  

wzJ

nnwU
nnmGS

2/

)2(2/1
)2(1 21 



, (8) 

що справедливий для випадку J>0 (коли J=0 можливий лише стрибкоподiбний перехiд 

до стану насичення mGS=n). Якщо розрахована за (8) намагнiченiсть mGS>n необхiдно, 

покласти mGS=n (досягається стан повної поляризацiї).  

Урахування корельованого переносу приводить до виникнення своєрiдного 

кiнетичного механiзму стабiлiзацiї феромагнiтного впорядкування. Цей механiзм 

зумовлений наявнiстю спiн-залежного зсуву центрiв вiдповiдних електронних пiдзон за 

рахунок корельованого переносу (подiбно до зсуву центрiв пiдзон за рахунок 

мiжатомної обмiнної взаємодiї).  

Вплив корельованого переносу на властивостi системи iлюструє рис.1, де 

побудована залежнiсть намагнiченостi в основному станi mGS вiд концентрацiї 

електронiв n при фiксованих значеннях обмiнного iнтегралу, внутрiатомної 

кулонiвської взаємодiї та рiзних значеннях параметрiв корельованого переносу. У [5, 7] 

були отриманi концентрацiйнi залежностi намагнiченостi у моделi Габбарда з 

мiжатомним обмiном, однак вони симетричнi вiдносно половинного заповнення. У 

нашій роботі має мiсце асиметрiя випадкiв n<1 i n>1; зокрема збiльшення параметра 1 

приводить до змiщення областi феромагнiтного впорядкування у бiк бiльших значень 

концентрацiї електронiв n, збiльшення параметра 2 - в бiк менших значень n. 

Зазначимо також, що врахування корельованого переносу значно збагачує набiр кривих 

mGS(n). Отриманi залежностi намагнiченостi вiд концентрацiї можуть якiсно описати 

експериментальнi кривi для бiнарних феромагнiтних сплавiв перехiдних металiв Fe, Co, 

Ni мiж собою та з iншими перехiдними елементами (кривi Слетера-Полiнга [17]). 

При ненульових температурах з використанням прямокутної густини станiв 

отримуємо рівняння для намагнiченостi 
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де )1(2// 2 nwUwzJJeff   , TkB . 

Для отримання температурної залежностi намагнiченостi треба застосовувати 

чисельнi методи. Розрахунки виявляють, що наближено чисельнi результати можна 

вiдтворити з допомогою пiдходу, запропонованого у [6]. Для отримання температури 
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Кюрi необхiдно розкласти вираз (7) при намагнiченостi m0 у степеневий ряд. При 

низьких температурах можна наближено вважати 
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mC AA  . З останньої рiвностi у випадку нульової температури 

отримується критерiй переходу парамагнетик-феромагнетик, одержаний раніше  

в роботi [14].  

Для знаходження )(*

CA  скористаємося розкладом Зоммерфельда [18] (при умовi 

низьких температур). При температурi Кюрi (коли зникає магнiтний момент i n=n/2) 

отримуємо рівність  

,

)(2)(1

1

23

2

4

)2(
)(

2

*

21

22
*


















 





w

zJ
An

w

nn
A

C

C
C




 (11) 

Система рiвнянь (10) та (11) дозволяє виразити температуру Кюрi через 

параметри моделi  
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Враховуючи рiвнiсть (8), остаточно для температури Кюрi отримаємо 

,)1(2
222

3

2
22

GSC mn
w

zJ

w

U

w














  (13) 

Якщо у формулi (13) не враховувати корельований перенос, отримаємо результат 

роботи [6]. 

 

  
Рис.1. Залежнiсть намагнiченостi в основному 

станi mGS вiд концентрацiї електронiв n при 

U/w=1.2 та J/w=0.1. Крива 1 відповідає 

1=2=0, крива 2 - 1=0, 2=0.05, крива 3 - 

1=0.05, 2=0, крива 4 - 1=2=0.05. 

 

Рис.2. Залежність температури Кюрі С/w від 

концентрацiї електронiв n при U/w=1 та 

1=0.05, 2=0.1. Криві 1 відповідають 

J/w=0.4, криві 2 - J/w=0.5. Штрихові криві – 

результати чисельних розрахунків за 

формулою (9), суцільні криві побудовані за 

формулою (13). 

 
 

Температура Кюрi внаслiдок виконаних наближень строго зв'язана з 

намагнiченiстю, яку має феромагнетик в основному станi. Особливiстю формули (13) є 
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наявнiсть доданка, зв'язаного з корельованим переносом 2 (mGS також  залежить вiд 

цього параметра), що у випадку n>1 має вiд'ємний знак i тому знижує температуру 

Кюрi. Ця обставина (при вiдповiдному виборi параметрiв корельованого переносу), на 

нашу думку, дозволяє подолати суттєвий недолiк, пов'язаний з завищенням значень 

температури Кюрi при використаннi теорiї середнього поля (див. також [6], де 

корельований перенос не враховується). Вважатимемо (як i в роботi [6]), що ширина eg-

зони у феромагнiтних перехiдних 3d-металах становить приблизно 2 eВ. У нашiй роботi 

електронна концентрацiя n=1.2 моделює ситуацiю, що реалiзується у Fe. При значеннях 

корельованого переносу 1=0.15, 2=0.2 наша теорiя передбачає значення температури 

Кюрi в межах вiд 1000 до 1600 K залежно вiд величини параметрiв U/w та zJ/w (цi 

параметри змiнюються у межах вiд 0 до 0.4 та вiд 0.37 до 0.14 вiдповiдно). Величина 

температури Кюрi при певних вибраних значеннях модельних параметрiв 

внутрiатомної кулонiвської  взаємодiї та мiжатомного обмiну узгоджується з 

експериментом не тiльки якiсно, але й кiлькiсно.  

На рис. 2 побудовані концентрацiйні залежностіь температури Кюрi при рiзних 

значеннях корельованого переносу.  Важливою особливiстю отриманих залежностей є 

можливiсть спадання критичної температури при зростаннi концентрацiї носiїв. Крiм 

цього, внаслiдок урахування корельованого переносу криві мають несиметричну форму 

вiдносно точки половинного заповнення, що дозволяє якiсно пояснити бiльшу 

величину температури Кюрi для Co порiвняно з Fe. Для порiвняння, у роботi [6] цього 

факту не можна пояснений без залучення додаткових зауважень (урахування густини 

станiв з особливостями). На основi отриманого виразу для критичної температури 

також можна пояснити особливостi поведiнки температури Кюрi бiнарних сплавiв 

перехiдних металiв [17]. Наша теорiя також дозволяє вiдтворити нестандартну 

поведiнку залежностi спонтанної намагнiченостi та температури Кюрi системи вiд 

концентрацiї носiїв для сполук Fe1-xCoxS2 та Co1-xNixS2 при змiнi концентрацiї 

електронiв у 3d-зонi [19].  

 

  
Рис. 3. Залежність температури Кюрі С/w від 

параметра U/w при різних значеннях 

заповнення зони та zJ/w=0.4, 1=0.05, 

2=0.2. Криві 1,2,3,4 та 5 відповідають 

значенням n=0.5, 0.75, 1, 1.25, 1.5 

відповідно.  

 

Рис. 4. Залежність намагніченості та оберненої 

парамагнітної сприйнятливості від 

нормованої температури при U/w=1, 

zJ/w=0.5, 1=0.05, 2=0.1. Точкова суцільна, 

штрихова та суцільна крива відповідають 

концентраціям n=1, 0.5 та 0.2 відповідно. 

Вплив модельних параметрiв на критичну температуру iлюструє рис. 3, на якому 

побудована залежність температури Кюрi вiд величини внутрiатомної кулонiвської 

взаємодiї при рiзних значеннях заповнення зони при фiксованих значеннях обмiнного 

iнтегралу та корельованого переносу. Отриманi кривi мають особливостi: є дiлянка 
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рiзкого зростання критичної температури при збiльшеннi параметра U/w (ця область 

вiдповiдає частковiй спiновiй поляризацiї системи) та дiлянка, де температура Кюрi 

змiнюється прямо пропорцiйно до U/w (область вiдповiдає насиченому 

феромагнетизмові). Збiльшення мiжатомної обмiнної взаємодiї приводить до 

розширення областi, що вiдповiдає ненасиченому феромагнетизмові, а також 

зменшення критичного значення U, необхiдного для появи спiнової поляризацiї. 

Важливою особливiстю залежностi температури Кюрi вiд U/w є збiльшення критичного 

значення параметра кулонiвського вiдштовхування на одному вузлi при зростаннi n. 

Зміна цього значення (при вибраних значеннях параметрiв корельованого переносу) у 

випадку n>1при зростаннi концентрацiї бiльш значна, нiж у випадку n<1. Залежно вiд 

величини U/w системи з концентрацiями n<1 можуть мати бiльшу критичну 

температуру переходу, нiж системи з n>1. Однак при досягненнi певного критичного 

значення параметра кулонiвського вiдштовхування на одному вузлi ситуацiя може 

змiнитися на дiаметрально протилежну: температура Кюрi для систем з n>1бiльша, нiж 

для систем з n<1.  

Для пошуку магнiтної сприйнятливостi вiзьмемо похiдну вiд намагнiченостi (7) по 

магнiтному полю. Скориставшись (10) при температурах, близьких до C отримуємо  

 
,
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  (14) 

Результати обчислень,що показують температурну залежнiсть намагнiченостi, а 

також величини, оберненої до магнiтної сприйнятливостi, поданi на рис. 4. Подiбна 

залежнiсть одержана у [20] з використанням динамiчної теорiї середнього поля з 

наближенням локальної густини (LDA+DMFT) для феромагнiтних перехiдних 3d-

металiв. При температурах, вищих від критичної, маємо кюрi-вейсiвську залежнiсть 

магнiтної сприйнятливостi. Якiсно подiбна до отриманої залежність магнiтного 

моменту вiд температури при наявностi магнiтного поля спостерiгалася [21] у сплавi 

MnSbxAs1-x (x>0.07). 

Висновки 

У роботi дослiджується можливiсть реалiзацiї металiчного феромагнетизму в 

однозоннiй узагальненiй моделi Габбарда з корельованим переносом. Важливою рисою 

розглянутої моделi є врахування поряд із зонним переносом та внутрiатомною 

кулонiвською взаємодiєю  додаткових елементiв електрон-електронної  взаємодiї – 

iнтегралiв корельованого переносу (що описують вплив заселеностi вузлiв на процеси 

переносу електронiв) та мiжвузлової обмiнної взаємодiї. 

Фiзичними механiзмами, що приводять до появи феромагнетизму в цiй моделi є 

зумовленi мiжатомною обмiнною взаємодiєю та корельованим переносом звуження 

зони та зсув центрiв пiдзон електронiв з рiзними спiнами. Важливим наслiдком 

розгляду при врахуваннi корельованого переносу є те, що при певних значеннях 

параметрiв системи для феромагнетизму бiльш сприятливий випадок зони, заповненої 

бiльш нiж  наполовину (це моделює ситуацiю в реальних феромагнiтних перехідних 

металах). 

Концентрацiйна залежнiсть намагнiченостi mGS дозволяє якiсно описати 

властивостi перехiдних 3d-металiв та їх сплавiв; отримана в роботi залежнiсть 

узгоджується, зокрема, з кривою Слетера-Поллiнга [17] для бiнарних феромагнiтних 

сплавiв перехiднх металiв Fe, Co, Ni мiж собою та з iншими перехiдними елементами.  

Врахування корельованого переносу при розрахунку температури Кюрi дозволяє 

розв’язати важливу проблему (характерну для стандартних пiдходiв середнього поля), 

пов'язану з переоцiнкою величини критичної температури переходу парамагнiтний 

метал-феромагнiтний метал. Розрахована у роботi температура Кюрi характеризується 

особливостями концентрацiйної залежностi, зокрема несиметрiєю (внаслiдок 

врахування  корельованого переносу) вiдносно половинного заповнення, що дозволяє 

якiсно пояснити експериментально спостережуванi значення критичних температур 



МАТЕМАТИЧНЕ  МОДЕЛЮВАННЯ.  МАТЕМАТИКА.  ФІЗИКА 
 

 134 

перехiдних металiв та їх сплавiв. Крiм того, одержанi результати  узгоджуються з 

нестандартними концентрацiйними залежностями температури  Кюрi у системах Fe1-

xCoxS2 та Co1-xNixS2.  
 

Автор висловлює вдячність проф. Дідуху Л.Д. за керівництво роботою. 
In the paper a possibility of metallic ferromagnetic state realization in a generalized Hubbard model with 

the correlated hopping and exchange interaction integrals is investigated. Recently obtained using the mean-

field approximation single electron energy spectrum is applied for the description of finite temperature 

properties of the system. In the paper the expression for the critical temperature of ferromagnet-paramagnet 

transition is found, the behaviour of temeperature dependencies of magnetization and paramagnetic 

susceptibility is analyzed. Taking into account the correlated hopping allows to explain some peculiarities of 

ferromagnetic behaviour of transition metals, their alloys and compounds. 
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