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МАГНIТНI ВЛАСТИВОСТI  МАТЕРIАЛУ  З СИЛЬНОЮ  

ВНУТРІШНЬОАТОМНОЮ ВЗАЄМОДІЄЮ 

 

В роботі досліджується феромагнітне впорядкування в моделі, що враховує 

корельований перенос та  міжвузлову обмінну взаємодію електронів. Отримано вирази для 

одноелектронної функції Гріна, енергетичного спектру та намагніченості в границі сильної 

кулонівської кореляції, що дозволяють інтерпретувати експериментальні дані для сполук 

перехідних металів. 

 

Умовні позначення 

 
U - енергiя кулонiвського відштовхування електронів з протилежними спінами на одному вузлі; 

J - енергiя мiжвузлової обмiнної взаємодiї; 

 - хiмiчний потенцiал; 

tij - iнтеграл переносу електрона з вузла j на вузол i; 
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Xi
kl - оператор Габбарда переходу вузла i  зi стану l  в стан k   (Xi

k= Xi
kl Xi

lk); 

σ - спін електрона  (σ ),   ; 

2w - ширина енергетичної зони. 

 

Побудовi послiдовної теорiї магнiтних властивостей вузькозонних матерiалiв, 

зокрема сполук перехiдних металiв, важливу роль в яких вiдiграють  мiжелектроннi  

кореляцiї, придiляється значна  увага. Адекватною моделлю для опису цих сполук є 

модель Габбарда, узагальнена  врахуванням корельованого переносу електронiв [1].  В 

цiй моделi було пояснено [2] ряд експериментально спостережуваних особливостей 

електричних властивостей  сполук перехiдних металiв: перехiд метал-дiелектрик, 

електрон-дiркову  асиметрiю властивостей, змiну типу провiдностi, концентрацiйну 

залежнiсть  енергiї активацiї. 

Феромагнiтне впорядкування в системi електронiв, що описується вказаною  

моделлю, нещодавно вивчалося в роботах [3, 4]. Із застосуванням  наближення Гартрi-

Фока було знайдено критерiї переходу з парамагнiтного металiчного в  феромагнiтний 

металiчний стан, залежнi вiд  параметрiв моделi та концентрацiї електронiв. Проте 

використане наближення має ряд недолiкiв, зокрема,  не дає  коректного опису 

електричних властивостей напiвзаповненої зони. В роботах [3, 4] було розглянуто 

умови стабiлiзацiї феромагнiтного  впорядкування в моделi при малих, порiвняно iз 

шириною енергетичної зони, значеннях U та J (J<U). Реальним матерiалам, в яких 

спостерiгається феромагнетизм, властива сильна внутрiшньоатомна кулонiвська 

взаємодiя (її вплив проявляється, зокрема, в переходi метал-дiелектрик, що 

спостерiгається в сполуках цього класу). В цій роботі досліджуються магнiтнi 

властивостi моделi з корельованим переносом електронів при сильних 

внутрішньоатомних взаємодiях. 

Гамільтоніан моделі [1] з врахуванням обмінної взаємодії та зовнішнього 

магнітного поля у формалізмі операторів Габбарда має вигляд: 
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 (1) 

тут ijijij Tntnt )(  - ефективний  концентрацiйно-залежний [1] iнтеграл переносу 

електрона, ijijij Tntnt  )()( , ijijij Tntnt 2)()(
~

 ; ijT   описує корельований перенос першого 

роду, ijT - корельований перенос другого роду (за класифiкацiєю, прийнятою в роботi 

[1]).  Якiсний ефект включення в гамiльтонiан корельованого переносу полягає  в 

перенормуваннi iнтеграла переносу, котрий стає спiн- та  концентрацiйно-залежним. 

Введемо безрозмірні параметри ijij tT 1  та ijij tT2 , що характеризують величину 

корельованого переносу першого та другого роду відповідно. Будемо використовувати  

систему  одиниць, в якiй 1B . 

З використанням наближення, запропонованого в роботі [2], в границі сильної 

кулонівської кореляції U >>2w знайдемо одноелектронну функцію Гріна: 
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енергетичний спектр описує нижню та верхню негібридизовані підзони: 
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 , n - концентрацiя електронiв, m – намагніченість системи, 1
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При заповненні зони, меншому від половинного, неоператорнi коефiцiєнти  та ~  в 

енергетичному спектрі (3), що описують ефекти звуження квазічастинкових підзон, 

можна подати у виглядi: 

mba  , mba  , n)21(~
2   ,      (4) 
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Для намагнiченостi системи 


 nnm отримаємо вираз: 
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, (5) 

тут kT , k-стала Больцмана, T-абсолютна температура. Положення хiмiчного 

потенцiалу знаходиться з умови nnn 


. 

При заповненні зони, більшому від половинного, намагніченість визначається 

носіями у верхній  підзоні (другий доданок у формулі (2)), неоператорнi коефiцiєнти 
 та ~  можна подати у вигляді: 
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Для намагнiченостi системи у цьому випадку отримаємо: 
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З виразів (5) і (7) видно, що феромагнетизм в системі стабілізується за рахунок 

міжвузлової обмінної взаємодії (див. рис.1, 2). У згоді з теоремою Кеменi [5], при zJ=0 

феромагнiтне впорядкування в системi з n=1 вiдсутнє.  

У зовнішньому магнітному полі h намагніченість зростає плавно із збільшенням 

параметра wzJ 2/ , на відміну від різкого зростання поблизу точки переходу 

парамагнетик-феромагнетик при h=0 (див. рис.2). 

Як видно з рівнянь (5) та (7), за відсутності корельованого переносу 

концентраційна  залежність намагніченості є симетричною відносно половинного 

заповнення зони, що є проявом електрон-діркової симетрії моделі у цьому випадку. 

Врахування корельованого переносу дозволяє пояснити електрон-діркову асиметрію 

магнітних властивостей реальних вузькозонних матеріалів. При відмінних від нуля 

значеннях параметрів 21 ,  умови для реалізації феромагнітного впорядкування в більш 

ніж напівзаповненій зоні є сприятливішими, ніж у менш ніж напівзаповненій, 

намагніченість при n>1 є більшою, ніж при n<1, при тих самих значеннях енергетичних 

параметрів. 

Залежності намагніченості від величини міжвузлової обмінної взаємодії та 

концентрації електронів, показані на  рис.1 та рис. 3, якісно подiбні  до вiдповiдних 

кривих для випадку слабкої взаємодiї, отриманих в роботі [4], проте залежнiсть 

критичного значення wzJ 2/ , необхідного для стабілізації феромагнітного 

впорядкування, має iнший знак другої похiдної по n.  Відзначимо, що перехід 

відбувається із парамагнітного стану в стан з частковою спіновою поляризацією 

(неможливість отримання ненасиченого феромагнетизму за відсутності особливостей 

густини енергетичних станів є однією із найсуттєвіших вад теорії Стонера-Вольфарта). 

Вираз для вiдносної намагнiченостi як функції приведеної температури, 

розрахований в даному наближеннi при n=1 для випадку сильної внутрiшньоатомної 

кулонiвської кореляцiї (в цьому випадку модель Габбарда може бути зведена до моделi 
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Гайзенберга, система є дiелектриком) узгоджується з результатом теорiї молекулярного 

поля в моделi Гайзенберга (див., наприклад [6]). Умова стабілізації феромагнетизму  

при нульовій температурі у цьому випадку має вигляд zJ>0. 

 

  
 

Рис.1. Залежність намагніченості системи від 

параметра zJ/w за відсутності зовнішнього 

магнітного поля при концентрації n=0.6: 

нижня крива відповідає kT/w= 0.3, середня - 
kT/w= 0.2, верхня - kT/w= 0.15. 

 

 

Рис.2. Залежність намагніченості системи від zJ/w 

в зовнішньому магнітному полі при 

концентрації електронів n=0.6 та  

температурі kT/w=0.2. Подані на рисунку 
криві відповідають значенням h/w=0, 0.001, 

0.01, 0.1 (від найнижчої до найвищої). 

 

Наявність корельованого переносу в системі сильновзаємодіючих електронів 

веде до появи специфічного механізму стабілізації феромагнетизму за рахунок спін- та  

концентраційнозалежного звуження квазічастинкових підзон. Цей механізм 

зумовлений особливостями енергії трансляційного руху електронів, на відміну від 

обмінної моделі, де феромагнетизм є наслідком різниці енергій кулонівської взаємодії 

електронів з паралельною та антипаралельною орієнтацією спінів на сусідніх вузлах. 

При зростанні параметрів корельованого переносу 21 ,  критичне значення  wzJ 2/  

суттєво зменшується, його залежність від величини корельованого переносу є 

лінійною,  що узгоджується  з результатом робіт [3, 4]. 

З рис.4 видно, що отриманi рiвняння для намагнiченостi дозволяють коректно 

описати температурну залежнiсть намагнiченостi перехiдних металiв та їх сполук. Із 

збільшенням температури намагніченість системи зменшується і при температурі Кюрі 

відбувається перехід в парамагнітну фазу. При змiнi ширини зони пiд дiєю зовнiшнiх 

впливiв чи легування залежнiсть намагнiченостi вiд температури, побудована на рис.4, 

змiнює вигляд. Iз збiльшенням ширини зони (цьому вiдповiдає зростання тиску) 

зменшується значення  магнiтного моменту та температури Кюрi. Подiбний ефект 

спостерiгається для сполуки MnSb0.12As0.88 [6]. 

Знайдені нами залежності намагніченості системи від величини зовнішнього 

магнітного поля добре узгоджуються із експериментальними залежностями для сполук 

перехідних металів (див., наприклад, роботи [8, 9]). 

Отримана залежнiсть середнього магнiтного моменту вiд величини  зовнiшнього 

магнiтного поля при рiзних значеннях zJ/w якiсно вiдтворює (див. рис.5) 

експериментальну залежнiсть, знайдену в роботi [7] для  сполуки CoS2-xSex. Зазначимо, 

що змiна концентрацiї Se в цiй сполуцi приводить не до змiни концентрацiї електронiв 

у 3d-зонi, а до змiни ширини зони, таким чином, до змiни вiдношення zJ/w. Як видно з 

виразу (5), перехiд парамагнетик-феромагнетик може реалiзуватися як за рахунок змiни 
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концентрацiї електронiв, так i за рахунок змiни спiввiдношення мiж параметрами, що 

характеризують електронну пiдсистему. Зміна параметрів системи може відбутися 

внаслідок легування чи дії зовнішніх впливів: наприклад, прикладання зовнішнього 

тиску приводить до збільшення ширини зони, при цьому спонтанна намагніченість  

зменшується [6]. Вiдомо також (див., наприклад, [7]), що феромагнетизм в металiчному 

CoS2 зникає при замiщеннi S на Se (це приводить до збільшення ширини 3d-зони) чи Co 

на Ni (це приводить до збільшення концентрації електронів у 3d-зоні).  

Експериментально встановлено [8], що в системi CoS2-xSex феромагнiтна поведiнка має 

мiсце в області концентрацій 0<x<0.12 при 0 K, температура Кюрi рiзко спадає iз 

зростанням вмiсту Se, величина спонтанної намагнiченостi при цьому зберiгається. 

Отриманi нами залежностi намагнiченостi на чверть заповненої 3d-зони вiд магнiтного 

поля та температури добре узгоджуються iз екпериментальними  даними роботи [8].  

 

 
 

 

Рис.3. Залежність намагніченості системи від 

концентрації електронів n за відсутності 

зовнішнього магнітного поля при  zJ/w=1.2, 
kT/w= 0.15. Суцільна лінія відповідає 

значенням τ1=τ2=0, штрихована - τ1=0.1, 

τ2=0, штрих-пунктирна - τ1=τ2=0.2 

Рис.4. Залежність намагніченості системи від 

температури при концентрації електронів 

n=0.5 та  h=0. Суцільна крива відповідає 
значенню zJ/w=1.5,  штрих-пунктирна – 

значенню zJ/w=1.8. 

 

На рис.6 показана залежнiсть намагнiченостi вiд величини зовнiшнього 

магнiтного поля при різних значеннях концентрації електронів у менш ніж напів-

заповненій зоні. Як видно з цього рисунка, в системi, котра  характеризується великими 

(порівняно з шириною енергетичної зони) значеннями мiжвузлового обмiнного 

iнтегралу i при нульовiй температурi  є феромагнiтною (причому феромагнітний стан є 

ненасиченим), намагнiчнiсть повiльно збiльшується з ростом величини  зовнiшнього 

поля. Прикладами такої системи можуть  бути магнiтнi шпiнелi Mn[FeCr]O4, 

Mn[Cr2]O4, Mn[Fe2]O4, залежнiсть їх намагнiченостi вiд величини зовнiшнього поля 

(див.,  наприклад, [10]) близька до показаної на рис.6. У вказаних сполуках величина 

спонтанної намагніченості змінюється із зростанням концентрації електронів у 3d-зоні 

(при заміні Cr на Fe) у повній відповідності з отриманим нами результатом.  

Функція Гріна (2) дозволяє описати як випадок 1n , коли система при U>2w є 

діелектриком , так і випадок 1n , тобто металічну систему, в якій може реалізуватися 

перехід парамагнетик-феромагнетик. Таким чином, запропоноване в роботi [2] 

наближення дозволяє коректно описати як електричнi, так i магнiтнi властивостi 

широкого класу сполук перехiдних металiв. Результати  даної роботи вказують на 

важливу роль мiжвузлової обмiнної взаємодiї у стабiлiзацiї феромагнiтного 

впорядкування в системах iз сильними внутрiшньоатомними кулонiвськими 

взаємодiями. 
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Рис.5 Залежність намагніченості системи від 

зовнішнього магнітного поля при 

концентрації електронів n=0.5 та 

температурі kT/w=0.1. Подані на рисунку 

криві відповідають значенням zJ/w=0.01, 0.6, 

0.9, 1, 1.1, 1.17, 1.2  (від найнижчої до 

найвищої). 

Рис.6. Залежність намагніченості системи від 

зовнішнього магнітного поля при zJ/w=1.2 та  

температурі kT/w=0.1. Подані на рисунку 

криві відповідають значенням концентрації 

n=0.2, 0.4, 0.6, 0.8  (від найнижчої до 

найвищої). 

 

Автор висловлює вдячність проф. Дідуху Л.Д. за керівництво роботою. 
 

Ferromagnetic ordering in the model which includes the correlated hopping and interatomic exchange 

interaction is investigated. The expressions for Green function, energy spectrum and magnetization of the system 

in the case of strong Coulomb correlation  are obtained. These expressions allow to interpret the experimental 

data for the transition metal compounds. 
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