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ÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌ Â ÌÎÄÅËÈ ÕÀÁÁÀ�ÄÀ ÂÏ�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈ ÌÍÎ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕ ÎÏÅ�ÀÒÎ�ÎÂÀ. Â. Çàðóáèí, Â. Þ. Èðõèí *Èíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 èþëÿ 2011 ã.�àññìîòðåíà ìîäåëü Õàááàðäà äëÿ ìåòàëëà ñ ñèëüíûìè êîððåëÿöèÿìè â ïðåäñòàâëåíèè ìíîãîýëåêòðîí-íûõ X-îïåðàòîðîâ. Ïîëó÷åíû îáùèå ñàìîñîãëàñîâàííûå âûðàæåíèÿ äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ �óíêöèé �ðèíàñ ó÷åòîì �ëóêòóàöèîííûõ ïîïðàâîê. Íàéäåíû îáëàñòè óñòîé÷èâîñòè íàñûùåííîãî è íåíàñûùåííîãî �åð-ðîìàãíåòèçìà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè íà ïëîñêîñòè n�U (n � êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ, U � ïàðàìåòðêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ) äëÿ ðàçëè÷íûõ çàòðàâî÷íûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé (ïîëóýëëèïòè÷åñêàÿçîíà, êâàäðàòíàÿ, êóáè÷åñêàÿ è ãèïåðêóáè÷åñêàÿ ðåøåòêè).1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑèëüíûé �åððîìàãíåòèçì êîëëåêòèâèçèðîâàí�íûõ ýëåêòðîíîâ èìååò ìåñòî â ðÿäå ñèëüíîêîððå�ëèðîâàííûõ d-ñîåäèíåíèé [1, 2℄, íàïðèìåð, â ïîëó�ìåòàëëè÷åñêèõ �åððîìàãíåòèêàõ [3℄. Ñîîòâåòñòâóþ�ùàÿ ìíîãîýëåêòðîííàÿ êàðòèíà �åððîìàãíåòèçìà,ó÷èòûâàþùàÿ �îðìèðîâàíèå ëîêàëüíûõ ìîìåíòîâ,î÷åíü ñëîæíà è ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ êàê îòñòîíåðîâñêîé (êîëëåêòèâèçèðîâàííûå ýëåêòðîíû âñðåäíåì ïîëå), òàê è îò ãåéçåíáåðãîâñêîé (ëîêàëè�çîâàííûé ìàãíåòèçì). Äëÿ åå àíàëèçà ìîæåò áûòüèñïîëüçîâàíà ïðîñòåéøàÿ ìîäåëü Õàááàðäà [4℄.Â ïðîñòåéøåì ïðèáëèæåíèè Õàááàðä I [4℄ (ñì.íèæå �îðìóëû (6)) ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå åñòü ðå�çóëüòàò ñóæåíèÿ è ðàñøèðåíèÿ ñïèíîâûõ ïîäçîí (àíå ïîñòîÿííîãî ñïèíîâîãî ðàñùåïëåíèÿ, êàê â òåî�ðèè Ñòîíåðà). Îäíàêî îêàçàëîñü, ÷òî ýòî ïðèáëèæå�íèå, ðàññìàòðèâàþùåå íåâçàèìîäåéñòâóþùèå êâàçè�÷àñòèöû â õàááàðäîâñêèõ ïîäçîíàõ, òàêæå íå äàåòóäîâëåòâîðèòåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ. Â ÷àñòíîñòè, Õàá�áàðä [4℄ íå íàøåë ìàãíèòíûõ ðåøåíèé äëÿ ïðîñòûõçàòðàâî÷íûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé (õîòÿ ñèòóàöèÿìîæåò èçìåíèòüñÿ â ñëó÷àå âûðîæäåííûõ d-çîí [5℄).Ìåòîä ìíîãîýëåêòðîííûõ X-îïåðàòîðîâ Õàááàð�äà [2; 6℄ X��i = ji�ihi�j(� = 0 îçíà÷àåò äûðêè, � = 2 � äâîéêè, à � == �("; #) � îäíîêðàòíî çàíÿòûå ñîñòîÿíèÿ íà óçëå)*E-mail: Valentin.Irkhin�imp.uran.ru

ïðîÿñíÿåò ïðè÷èíó ýòîé íåóäà÷è: âûðàæåíèÿ äëÿ�óíêöèé �ðèíà Õàááàðä I íàðóøàþò êèíåìàòè÷å�ñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ X-îïåðàòîðîâ. Äåéñòâèòåëü�íî, â �åððîìàãíèòíîé �àçå (ïðè hSzi 6= 0) â ïðîñòîìêâàçè÷àñòè÷åñêîì (ïîëþñíîì) ïðèáëèæåíèè íåâîç�ìîæíî îäíîâðåìåííî äëÿ îáåèõ ïðîåêöèé ñïèíà �óäîâëåòâîðèòü òîæäåñòâàXk hX0��kX�0k i = hX00i = n0 � Æ; (1)ãäå X��k � �óðüå-êîìïîíåíòû X-îïåðàòîðîâ, n0 �êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåé òîêà (äûðîê), ïîäðîáíååñì. ðàçä. 3.Òàêèì îáðàçîì, íåîáõîäèì ó÷åò �ëóêòóàöèé èíåêîãåðåíòíûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå äàþò ñóùåñòâåí�íûé âêëàä â ýëåêòðîííûé ñïåêòð.Áîëåå óñïåøíûì îêàçûâàåòñÿ êðèòåðèé íåóñòîé�÷èâîñòè íàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà, ó÷èòûâàþ�ùèé íåïîëþñíûå âêëàäû è ñâÿçàííûé ñ ïîÿâëåíèåìñïèí-ïîëÿðîííîãî ïîëþñà �óíêöèè �ðèíà ñî ñïèíîìâíèç íèæå óðîâíÿ Ôåðìè [7℄. Îäíàêî ýòîò ïîäõîäíå ïîçâîëÿåò îïèñàòü íåíàñûùåííîå �åððîìàãíèò�íîå ñîñòîÿíèå.�îò [8℄ ïðèìåíèëà ê ìîäåëè Õàááàðäà ñïåöèàëü�íîå äâóõïîëþñíîå ïðèáëèæåíèå è ïîëó÷èëà äâå êðè�òè÷åñêèå êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé òîêà. Ïåðâàÿ ñî�îòâåòñòâóåò íåóñòîé÷èâîñòè íàñûùåííîãî �åððîìàã�íåòèçìà è â ïðåäåëå áîëüøîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ U ! 1 ñîñòàâëÿåò äëÿ ðàçëè÷íûõ ðåøå�òîê îêîëî 30% � çíà÷åíèå, êîòîðîå áûëî çàòåì ïîëó�÷åíî ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè. Âòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò976



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012 Ôåððîìàãíåòèçì â ìîäåëè Õàááàðäà : : :ïåðåõîäó èç íåíàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà â ïà�ðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå, ïðè÷åì ðåçóëüòàòû äëÿ íååãîðàçäî ìåíåå óñòîé÷èâû.Â ðÿäå ðàáîò, íà÷èíàÿ ñ ïèîíåðñêîé ðàáîòû Íàãà�îêà [9℄, èññëåäîâàëàñü íåóñòîé÷èâîñòü íàñûùåííîãîñîñòîÿíèÿ îòíîñèòåëüíî ïåðåâîðîòà ñïèíà [10�13℄.Â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ [14, 15℄ ìû ïðèìåíèëè êìîäåëè Õàááàðäà ñ U = 1 1=z-ðàçëîæåíèå äëÿ îä�íî÷àñòè÷íûõ �óíêöèé �ðèíà â ìíîãîýëåêòðîííîìïðåäñòàâëåíèè ñ ó÷åòîì ïðîäîëüíûõ �ëóêòóàöèé èïîëó÷èëè èíòåðïîëÿöèîííîå îïèñàíèå íàñûùåííîãîè íåíàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îáîáùèì ýòî ðàññìîòðå�íèå íà ñëó÷àé êîíå÷íûõ çíà÷åíèé U è ïîñòðîèì ìàã�íèòíóþ �àçîâóþ äèàãðàììó ñ ó÷åòîì íàñûùåííîãîè íåíàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà äëÿ ðàçëè÷íûõðåøåòîê.2. ÂÛ×ÈÑËÅÍÈÅ ÎÄÍÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉÔÓÍÊÖÈÈ ��ÈÍÀ Â Ï�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈX-ÎÏÅ�ÀÒÎ�ÎÂÇàïèøåì ãàìèëüòîíèàí ìîäåëè Õàááàðäà â ìíî�ãîýëåêòðîííîì ïðåäñòàâëåíèè [6, 16℄H =Xk� tk(X�0�k + �X2���k )(X0�k + �X��2k ) ++ UXi X22i ; (2)ãäå tk � çîííûé ñïåêòð, ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ îáîá�ùåííûõ ïðîåêöèîííûõ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà èìåþòâèä X�0i = yi�(1� ni��); X2��i = �yi�ni�� : (3)�àññìîòðèì çàïàçäûâàþùóþ �óíêöèþ �ðèíàGk�(E) = hhk� jyk�iiE == hhX0�k jyk�iiE + �hhX��2k jyk�iiE ; ImE > 0: (4)Çàïèñûâàÿ ïàðó óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèé�ðèíà â ïðàâîé ÷àñòè (4), ìû íàõîäèì �îðìàëüíîåðåøåíèåGk�(E) = G0k�(E)[1 + F 0� (E)�k�(E)℄: (5)Çäåñü �óíêöèè �ðèíà â ïðèáëèæåíèè Õàááàðä I âû�ðàæàþòñÿ ÷åðåç íóëåâîé ëîêàòîð:G0k�(E) = 1F 0� (E)� tk ;F 0� (E) = E(E � U)E � U(n0 + n�) ; (6)

ãäå n� = hX��i i,�k�(E) = 1EXq tqhhÆ(X00k�q +X��k�q)q� jyk�iiE ++ 1E � U Xq tqhhÆ(X����k�q +X22k�q)q� jyk�iiE ++� 1E � 1E � U ���Xq tqhhX���k�q q�� + �yq��X02k+qjyk�iiE ; (7)ÆA = A � hAi � �ëóêòóèðóþùàÿ ÷àñòü îïåðàòî�ðà. Ñîñòàâëÿÿ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèè�ðèíà (7) è âûïîëíÿÿ ðàñöåïëåíèÿ ÷ëåíîâ ñ òðå�ìÿ X-îïåðàòîðàìè, çàïèøåì ýëåêòðîííóþ �óíêöèþ�ðèíà (5) ÷åðåç ñàìîñîãëàñîâàííûé ëîêàòîðGk�(E) = 1Fk�(E)� tk ; Fk�(E) = bk�(E)ak�(E) ; (8)ak�(E) = n0 + n�E +n��+n2E � U +� 1E� 1E � U ���Xq tq �Enq�� + U(~nq�� � ����k�q)E2 �E(tq + U) + Utq(n0 + n��) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq�� � ����k�q)E2 +E(tq � U)� Utq(n� + n2) !�� U � 1E � 1E � U ���Xq tq ��k�qE2 �E(tq + U) + Utq(n0 + n�) ; (9)bk�(E) = 1�� 1E � 1E � U���Xq t2q� Enq�� � U ~nq��E2 �E(tq + U) + Utq(n0 + n��) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq��)E2 +E(tq � U)� Utq(n� + n2)� ; (10)ãäå nk� = hyk�k�i � îäíî÷àñòè÷íûå ÷èñëà çàïîëíå�íèÿ,~nk� = hyk�X0�k i; nk� � ~nk� = �hX2���k k�i (11)è ââåäåíû ñïèíîâûå è çàðÿäîâûå êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè����q = hS�qS���q i; ����q = h��q����qi;12 ÆÝÒÔ, âûï. 5 977



À. Â. Çàðóáèí, Â. Þ. Èðõèí ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012��q = hÆ(�Szq � �zq)Æ(�Sz�q � �z�q)i; (12)S�q = X���q ; Szq = 12(X++q �X��q );�+q = X20q ; �zq = 12(X22q �X00q ): (13)�åçóëüòàò (8) ñîîòâåòñòâóåò ïåðâîìó ïîðÿäêó �îð�ìàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ ïî îáðàòíîìó êîîðäèíàöèîí�íîìó ÷èñëó 1=z. Ïðè ýòîì ïðèáëèæåíèå Õàááàðä I [4℄(ðåçóëüòàò ðàñöåïëåíèÿ íà ðàçíûõ óçëàõ) âûñòóïà�åò â êà÷åñòâå ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ ïî ýëåê�òðîííîìó ïåðåíîñó. Çíàìåíàòåëè â (9) è (10) ìîæíîâûðàçèòü ÷åðåç �óíêöèè �ðèíà Õàááàðä I (6) è ñî�ïðÿæåííûå �óíêöèè �ðèíàG0�k�(E) = 1F 0�� (E) + tk ;F 0�� (E) = E(E � U)E � U(n� + n2) : (14)Çàìåíÿÿ �óíêöèè �ðèíà Õàááàðä I íà òî÷íûå, ïîëó�÷àåìak�(E) = n0 + n�E +n�� + n2E � U +� 1E� 1E � U���Xq tq �Enq�� + U(~nq�� � ����k�q)E � U(n0 + n��) Gq��(E) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq�� � ����k�q)E � U(n� + n2) G�q�(E)!�� U � 1E� 1E�U�Xq tq ��k�qE�U(n0+n�)Gq�(E); (15)bk�(E) = 1�� 1E � 1E � U���Xq t2q� Enq�� � U ~nq��E � U(n0 + n��)Gq��(E) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq��)E � U(n� + n2) G�q�(E)� : (16)Â ñâîþ î÷åðåäü, äëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîé �óíêöèè�ðèíà G�k�(E) íåîáõîäèìî çàïèñàòü ñâîþ ñèñòåìóóðàâíåíèé. �àçðåøàÿ åå, ïîëó÷àåìG�k�(E) = 1F �k�(E) + tk ; F �k�(E) = bk�(E)a�k�(E) ; (17)

a�k�(E) = n0+n��E � U +n�+n2E +� 1E� 1E � U ���Xq tq �Enq�� + U(~nq�� � ����k�q)E � U(n0 + n��) Gq��(E) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq�� � ����k�q)E � U(n� + n2) G�q�(E)!�� U � 1E� 1E�U�Xq tq ��k�qE�U(n0+n�)Gq�(E): (18)×èñëà çàïîëíåíèÿ nk� âûðàæàþòñÿ ÷åðåç �óíê�öèè �ðèíà (8) ñ ïîìîùüþ ñïåêòðàëüíîãî ïðåäñòàâëå�íèÿ (ñð. íèæå (24)). Äëÿ îïðåäåëåíèÿ íåäèàãîíàëü�íûõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ~nk� àíàëîãè÷íûì îáðàçîì âû�÷èñëèì �óíêöèþ �ðèíà~Gk�(E) = hhX0�k jyk�iiE = 1~Fk�(E) + tk ; (19)~Fk�(E) = ~bk�(E)~ak�(E) :Â ðåçóëüòàòå íàéäåì~ak�(E) = n0 + n�E ++ 1EXq tq �Enq�� + U(~nq�������k�q)E�U(n0+n��) Gq��(E) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq�� � ����k�q)E � U(n� + n2) G�q�(E)!�� UEXq tq ��k�qE � U(n0 + n�)Gq�(E); (20)~bk�(E) = 1� 1EXq t2q�Enq���U ~nq��E�U(n0+n��)Gq��(E) ++ Enq�� � U(nq�� � ~nq��)E � U(n� + n2) G�q�(E)� : (21)Òàêèì îáðàçîì, ìû âûâåëè çàìêíóòóþ ñàìîñîãëàñî�âàííóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé. Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ àíàëèçà ýëåêòðîííî�ãî ñïåêòðà è ðàçëè÷íûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â ìîäå�ëè Õàááàðäà ñ ñèëüíûìè êîððåëÿöèÿìè. Ïðè ýòîìêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè âîçáóæäåíèé áîçåâñêîãîòèïà, âîîáùå ãîâîðÿ, òàêæå äîëæíû íàõîäèòüñÿ ñà�ìîñîãëàñîâàííî � ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå �óíêöèè�ðèíà. Êðîìå òîãî, ñëåäóåò ó÷åñòü äèíàìèêó ýòèõâîçáóæäåíèé. Ê ñîæàëåíèþ, òàêàÿ ïðîãðàììà ñòàë�êèâàåòñÿ ñî çíà÷èòåëüíûìè âû÷èñëèòåëüíûìè òðóä�íîñòÿìè. Ïîýòîìó çäåñü ìû èñïîëüçóåì äëÿ ýòèõ978



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012 Ôåððîìàãíåòèçì â ìîäåëè Õàááàðäà : : :êîððåëÿòîðîâ ëîêàëüíîå ïðèáëèæåíèå, çàìåíÿÿ èõîäíîóçåëüíûìè çíà÷åíèÿìè, îïðåäåëåííûìè èç ïðà�âèëà ñóìì: ����q = n� ; ����q = n2;��q = (n0 + n�)(n�� + n2): (22)Òîãäà âåëè÷èíû ak�(E) è bk�(E) íå çàâèñÿò îò èì�ïóëüñîâ, à ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèé ìûìîæåì ïåðåéòè ê îäíîêðàòíîìó èíòåãðèðîâàíèþ ñïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ïîâåäåíèÿýëåêòðîííûõ ñïåêòðàëüíûõ �óíêöèé (îñîáåííî âíèçêîðàçìåðíûõ ñèñòåìàõ) èìïóëüñíàÿ çàâèñèìîñòüêîððåëÿòîðîâ âàæíà è ïðèáëèæåíèå (22) ìîæåò îêà�çàòüñÿ íåäîñòàòî÷íûì. Îäíàêî äëÿ èíòåãðàëüíûõòåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí è �àçîâîé äèàãðàììûîíî óäîâëåòâîðèòåëüíî. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî â îòëè÷èåîò ëîêàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ Õàááàðä III [17℄ âûðà�æåíèÿ (8)�(10) ïîçâîëÿþò ïîñëåäîâàòåëüíî ó÷åñòüý��åêò �åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé, ïðè÷åì áåç ïå�ðåõîäà ê âñïîìîãàòåëüíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà, êàêýòî äåëàåòñÿ â äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ(DMFT) [18℄.3. ÌÀ�ÍÈÒÍÀß ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀÏîñêîëüêó, êàê ýòî ïîäòâåðæäàåòñÿ äàëüíåé�øèìè âû÷èñëåíèÿìè, �åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå âìîäåëè Õàááàðäà âîçíèêàåò ïðè äîñòàòî÷íî áîëü�øèõ U , ìû ìîæåì ïðåíåáðå÷ü çàðÿäîâûìè �ëóêòóà�öèÿìè è (â ñëó÷àå ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé n < 1)ïîëîæèòü n2 = 0. (Îòìåòèì, ÷òî â ïðåäåëå áîëüøèõU èìååì n2 / 1=U2.) Ýòî ïîçâîëÿåò íàì çà�èêñè�ðîâàòü ÷èñëî äûðîê n0 = Æ = 1 � n è ðåøàòü ñàìî�ñîãëàñîâàííûå óðàâíåíèÿ òîëüêî äëÿ íàìàãíè÷åííî�ñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ m = hSzi = (n" � n#)=2 èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàn� =Xk nk� =Xk hX�0�kX0�k i == � 1�Xk 1Z�1 ImGk�(E)(1� f(E)) dE; (23)Æ � n0 =Xk hX0�k X�0�ki == � 1�Xk Z ImGk�(E)f(E) dE; (24)ãäå f(E) � �óíêöèÿ Ôåðìè. Ñ õîðîøåé òî÷íî�ñòüþ ðåøåíèå óðàâíåíèÿ äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöè�àëà (24) íå çàâèñèò îò �. Âûïîëíåíèå ýòèõ ïðàâèë
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δ�èñ. 1. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ êâà-äðàòíîé ðåøåòêè. Ëèíèè 1 è 2 � ãðàíèöû ìåæäóíåíàñûùåííûì �åððîìàãíåòèçìîì è ïàðàìàãíèò-íîé �àçîé (ÔÌ0�ÏÌ) è ìåæäó íàñûùåííûì è íåíà-ñûùåííûì �åððîìàãíåòèçìîì (ÔÌ�ÔÌ0) â ìíîãî-ýëåêòðîííîì ïîäõîäå, 3 � ãðàíèöà ìåæäó íàñûùåí-íûì è íåíàñûùåííûì �åððîìàãíåòèçìîì â ïðèáëè-æåíèè [7℄, 4 � ðåçóëüòàòû âàðèàöèîííîãî ïîäõîäà[10℄, 5 è 6 � ðåçóëüòàòû âàðèàöèîííûõ ïðèáëèæå-íèé RES1 è RES3 [11℄, 7 � ðåçóëüòàò ðàáîòû [20℄,8 � ãðàíèöà îáëàñòè �àçîâîãî ðàññëîåíèÿ ïî Âè-øåðó [21℄ñóìì îáåñïå÷èâàåòñÿ íåïîëþñíûìè (íåêîãåðåíòíû�ìè) �ëóêòóàöèîííûìè âêëàäàìè [2; 19℄.�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ óðàâíå�íèé (23), (24) ïîêàçàíû íà ðèñóíêàõ. Íà �àçîâûõäèàãðàììàõ â êîîðäèíàòàõ W=U�Æ (W � ïîëó�øèðèíà çîíû) èìåþòñÿ äâà ìàãíèòíûõ �àçîâûõïåðåõîäà: îò íàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà (ÔÌ) êíåíàñûùåííîìó �åððîìàãíåòèçìó (ÔÌ0) è îò íåíà�ñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà ê ïàðàìàãíèòíîìóñîñòîÿíèþ (ÏÌ).Äëÿ ïåðâîãî ïåðåõîäà ïðèâåäåíû è ðåçóëüòàòûíàøèõ ðàñ÷åòîâ â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèèÝäâàðäñà��åðöà [7℄ (õîðîøî îïèñûâàþùåì íàñûùåí�íîå ñîñòîÿíèå):GEHk" (E) = 1E � tk ;GEHk# (E) = 1E � tk � �k#(E) ; (25)ãäå �k# = Un+1� URk(E) ;Rk(E) =Xq f(tk�q)GEHk�q"(E + !q):979 12*
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W/U�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ hSzi äëÿ êâàäðàòíîé ðåøåòêè: à � îòêîíöåíòðàöèè äûðîê Æ äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâW=U = 0:05 (ëèíèÿ 1 ), 0:10 (ëèíèÿ 2 ), 0:17 (ëè-íèÿ 3 ) è á � îò îáðàòíîãî ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ íà óçëå W=U äëÿ ðàçëè÷íûõ êîí-öåíòðàöèé íîñèòåëåé òîêà Æ = 0:10 (ëèíèÿ 1 ), 0:15(ëèíèÿ 2 ), 0:25 (ëèíèÿ 3 ), 0:30 (ëèíèÿ 4 ), 0:35 (ëè-íèÿ 5 )�åçóëüòàòû ïî ïåðåõîäó ÔÌ�ÔÌ0 äëÿ êâàäðàò�íîé è êóáè÷åñêîé ðåøåòîê ñðàâíèâàþòñÿ ñ ðåçóëüòà�òàìè ñïèí-âîëíîâûõ è âàðèàöèîííûõ ïðèáëèæåíèé(â îòëè÷èå îò íàøèõ ðàñ÷åòîâ, îíè ïîêàçàíû áîëååòîíêèìè ëèíèÿìè). Â ÷àñòíîñòè, íà ðèñ. 1 ïðèâåäå�íû ðåçóëüòàòû âàðèàöèîííîãî ìåòîäà [10℄, êîòîðûéäàåò òî÷íóþ âåðõíþþ ãðàíèöó íàñûùåííîãî �åð�ðîìàãíåòèçìà äëÿ êâàäðàòíîé ðåøåòêè. Èìåþòñÿ,îäíàêî, ïðèáëèæåíèÿ, êîòîðûå äàþò åùå áîëåå óç�êóþ îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ íàñûùåííîãî �åððîìàã�íåòèçìà [11, 20℄. Äëÿ êóáè÷åñêîé ðåøåòêè ìû òàê�æå ïðèâîäèì ðåçóëüòàòû ðàáîòû [12℄, îñíîâàííûå íàäâóõ êðèòåðèÿõ: îáðàùåíèÿ â íóëü ñïèí-âîëíîâîéæåñòêîñòè D è ìàãíîííîé ÷àñòîòû íà âîëíîâîì âåê�òîðå Q = (�; �; �).
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�èñ. 3. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ïðîñòîéêóáè÷åñêîé ðåøåòêè. Ëèíèè 1, 2, 3 � êàê íà ðèñ. 1;4, 5 � ïðèáëèæåíèÿ RES1 è RES3 [11℄; 6, 7 � ãðà-íèöû íàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà èç êðèòåðèåâD = 0 è !Q = 0 [12℄; 8 � ãðàíèöà îáëàñòè �àçîâîãîðàññëîåíèÿ ïî Âèøåðó [21℄Òàêèì îáðàçîì, íàø ïîäõîä ñîãëàñóåòñÿ ñîñïèí-âîëíîâûìè ïðèáëèæåíèÿìè ïðè îïèñàíèèíåóñòîé÷èâîñòè íàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà, àòàêæå îïèñûâàåò ïåðåõîä â ïàðàìàãíèòíóþ �àçó.Íà ðèñ. 2, 4 ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ñåìåé�ñòâà çàâèñèìîñòåé íàìàãíè÷åííîñòè îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ hSzi îò êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé òîêà (äû�ðîê) è îáðàòíîãî ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ íà óçëå W=U äëÿ ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðà�öèé íîñèòåëåé òîêà Æ. Ïðè ýòîì íà÷àëüíûå ëèíåé�íûå ó÷àñòêè ñîîòâåòñòâóþò íàñûùåííîìó �åððîìàã�íåòèçìó. Äëÿ áîëüøèõ Æ (ìåæäó äâóìÿ êðèòè÷åñêè�ìè êîíöåíòðàöèÿìè) çàâèñèìîñòè hSzi(1=U) ñðàçóíà÷èíàþòñÿ ñ íåíàñûùåííîé �àçû.Íà ðèñ. 1�4 âèäíî, ÷òî ñ óìåíüøåíèåì U êàðòèíàìàãíåòèçìà ñòàíîâèòñÿ áëèæå ê ñòîíåðîâñêîé (ðàç�äâèæêà ïîäçîí ñ ðàçëè÷íîé ïðîåêöèåé ñïèíà). Ïðèýòîì îáëàñòü íåíàñûùåííîãî �åððîìàãíåòèçìà áû�ñòðî óìåíüøàåòñÿ (îñîáåííî äëÿ êâàäðàòíîé ðåøåò�êè, ãäå çàòðàâî÷íàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñèíãóëÿð�íà), òàê ÷òî ìàãíèòíûé �àçîâûé ïåðåõîä â îñíîâíîìñîñòîÿíèè áëèçîê ê ïåðåõîäó ïåðâîãî ðîäà.Íà ðèñ. 5, 6 ïîêàçàíû �àçîâûå äèàãðàììû äëÿãàóññîâîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êîòîðàÿ ñîîòâåò�ñòâóåò äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ (ïðåäåëáîëüøèõ ðàçìåðíîñòåé ïðîñòðàíñòâà, ãèïåðêóáè÷å�ñêàÿ ðåøåòêà) ñ ãàóññîâîé çàòðàâî÷íîé ïëîòíîñòüþñîñòîÿíèé980
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W/U�èñ. 4. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, äëÿ ïðîñòîé êóáè-÷åñêîé ðåøåòêè: a � W=U = 0:05 (ëèíèÿ 1 ), 0:10(ëèíèÿ 2 ), 0:15 (ëèíèÿ 3 ); á � Æ = 0:10 (ëèíèÿ 1 ),0:15 (ëèíèÿ 2 ), 0:25 (ëèíèÿ 3 ), 0:30 (ëèíèÿ 4 ), 0:35(ëèíèÿ 5 )N0(E) = 2p2�W exp"�2� EW �2# ; (26)è ïîëóýëëèïòè÷åñêîé çîíû (ðåøåòêà Áåòå, ñîîòâåò�ñòâóþùàÿ ïðåäåëó áîëüøèõ êîîðäèíàöèîííûõ ÷è�ñåë), ãäå N0(E) = 2�Ws1�� EW �2: (27)4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè îáëàñòè ñóùåñòâî�âàíèÿ íàñûùåííîãî è íåíàñûùåííîãî �åððîìàãíå�òèçìà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ìîäåëè Õàááàðäà ñáîëüøèìè U , ïðè÷åì ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñðàíåå ðàññìîòðåííûìè ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè. Áîëåå
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�èñ. 5. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ãèïåð-êóáè÷åñêîé ðåøåòêè. Ëèíèè 1, 2, 3 � êàê íà ðèñ. 1;4, 5 � ãðàíèöû ìåæäó �åððîìàãíèòíûì è ïàðàìàã-íèòíûì ñîñòîÿíèÿìè â ðàáîòå [22℄ è âàðèàöèîííîììåòîäå [23℄
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�èñ. 6. Ìàãíèòíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ïîëó-ýëëèïòè÷åñêîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Îáîçíà÷åíèÿêàê íà ðèñ. 1ïîëíàÿ äèàãðàììà äîëæíà âêëþ÷àòü äîïîëíèòåëü�íûå �àçû, â ÷àñòíîñòè, àíòè�åððîìàãíèòíîãî òè�ïà. Îáû÷íûé íååëåâñêèé àíòè�åððîìàãíåòèçì ñóùå�ñòâóåò òîëüêî ïðè Æ = 0: ïðè íàëè÷èè íîñèòåëåéòîêà îí íåóñòîé÷èâ îòíîñèòåëüíî îáðàçîâàíèÿ ïðî�ñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé (ðàññëîåíèåíà �åððî- è àíòè�åððîìàãíèòíóþ �àçû [21℄). �ðà�íèöà îáëàñòè �àçîâîãî ðàññëîåíèÿ è �åððîìàãíåòèç�ìà ïîêàçàíà íà ðèñ. 1, 3 (ëèíèÿ 8 ); îíà îïðåäåëÿåòñÿóðàâíåíèÿìè t=U = �Æ2=2 äëÿ êâàäðàòíîé ðåøåòêè(W = 4t) è t=U = 1:013Æ5=3 äëÿ ïðîñòîé êóáè÷å�ñêîé ðåøåòêè (W = 6t), ñì. [21, 24℄. Äðóãîé âîçìîæ�981



À. Â. Çàðóáèí, Â. Þ. Èðõèí ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 5, 2012íûé òèï íåóñòîé÷èâîñòè ñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåìñïèðàëüíûõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð, êîòîðûå, îäíàêî,âîçíèêàþò ïðè ñóùåñòâåííî ìåíüøèõ U (ñì. ñîîò�âåòñòâóþùèå ðåçóëüòàòû òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ [24℄).Ñêîøåííûå àíòè�åððîìàãíèòíûå ñòðóêòóðû îêàçû�âàþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíûìè [24℄.Èç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ÿñíî, ÷òî �åððîìàã�íåòèçì âîçíèêàåò òîëüêî ïðè âåñüìà áîëüøèõ çíà÷å�íèÿõ U . Ñèòóàöèÿ ìîæåò ñóùåñòâåííî ìåíÿòüñÿ ïðèíàëè÷èè îñîáåííîñòåé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âáëèçèóðîâíÿ Ôåðìè (êîòîðàÿ èìååòñÿ â ñëîèñòûõ ðóòåíà�òàõ, ñì. [25℄). Òàêàÿ ñèëüíàÿ ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ îñî�áåííîñòü íàáëþäàåòñÿ â ìîäåëüíîé ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé äëÿ êâàäðàòíîé ðåøåòêè, íî â ïðèáëèæåíèèáëèæàéøèõ ñîñåäåé îíà íàõîäèòñÿ â öåíòðå çàòðà�âî÷íîé çîíû è íå îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîãî âëèÿ�íèÿ íà �åððîìàãíåòèçì, ïîñêîëüêó äîìèíèðóþò àí�òè�åððîìàãíèòíûå �ëóêòóàöèè. Ïðè ââåäåíèè ïå�ðåíîñà ìåæäó âòîðûìè ñîñåäÿìè t0 ñèíãóëÿðíîñòüñìåùàåòñÿ èç öåíòðà çîíû è �àçîâàÿ äèàãðàììà ñòà�íîâèòñÿ àñèììåòðè÷íîé îòíîñèòåëüíî ýëåêòðîíîâ èäûðîê. Ïðè ýòîì äëÿ îäíîãî èç çíàêîâ íîñèòåëåé çà�ðÿäà êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ U ñóùåñòâåííî ïàäàþò,êàê è â òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ [24℄.Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ òàêæå èññëåäîâàíèå �åð�ðîìàãíåòèçìà â ðàìêàõ íàøåãî ïîäõîäà äëÿ áîëååðåàëèñòè÷åñêîãî ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà òðåõìåðíûõìàãíåòèêîâ � ñ ó÷åòîì âûðîæäåíèÿ çîí è îñîáåííî�ñòåé âàí Õîâà.Àâòîðû áëàãîäàðíû À. Î. Àíîõèíó, À. À. Êàòà�íèíó è Ï. À. Èãîøåâó çà îáñóæäåíèÿ. �àáîòà ÷àñ-òè÷íî âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà�ÀÍ ¾Êâàíòîâàÿ �èçèêà êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòî�ÿíèÿ¿, ïðîãðàììû ïîääåðæêè íàó÷íûõ øêîë (ãðàíò�4711.2010.2) è �ÔÔÈ (ãðàíòû ��11-02-00931-a,11-02-00937-a). ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. I. Auslender, V. Yu. Irkhin, and M. I. Katsnelson,J. Phys. C: Sol. St. Phys. 21, 5521 (1988).2. Â. Þ. Èðõèí, Þ. Ï. Èðõèí, Ýëåêòðîííàÿ ñòðóê�òóðà, �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà è êîððåëÿöèîííûå ý���åêòû â d- è f-ìåòàëëàõ è èõ ñîåäèíåíèÿõ, ÓðÎ�ÀÍ, Åêàòåðèíáóðã (2004).3. M. I. Katsnelson, V. Yu. Irkhin, L. Chionel et al.,Rev. Mod. Phys. 80, 315 (2008).4. J. Hubbard, Pro. Roy. So. A 276, 238 (1963); 281,401 (1964).
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