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一维 H u b b ar d
一

H ir s c h 模型的铁磁性
`

姜 涛 刘金明
(中山大学物理学系

,

广州 5 1 0 2 7 5)

摘 要 应用么正变换微扰论和平均场近似研究了一维 H ub b ar d
一

iH sr o h 模型的铁磁性
,

无

论单中心积分常数 U 多大
,

只有双中心的交换积分常数 尹> 0
,

才可能有铁磁性
.

掺杂结果

不利于铁磁性
,

使铁磁相的区域比无掺杂的半满情况减少
.

关镇词 铁磁性
,

H u bb a r d
一

H i
r s e h 模型

分类号 0 4 52
·

5
,

0 4 8 1
·

3

H u b b ar d 哈密顿量是研究固体中狭能带电子的强关联作用的重要模型
,

已广泛应用

于讨论金属磁性问题 〔 ,一 3〕
.

80 年代后期又被应用于讨论高 T
。

氧化物超导体的性质 [’. ’ 〕
.

近来
,

iH sr hc 提出 s[,
’ 〕必须在 H ub b ar d 哈密顿量加上电子间库仑作用的双 中心积分中的

交换作用项
,

才能正确描述金属铁磁性
,

其哈密顿量为

、 一
,

艺 ( e右e ,
+ e声e

、。
) + u 艺 e 洁e

, ,

e 洛e
` ,一 产
艺 e洁e

,。

+ : ’ ,

艺 e 言嵘 e
`

刃 , (一)

(、 j ) f ` , 口
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式中
。 , p 代表 电子自旋第三分量

,

在交换项中
,

自旋反向作用项 (如 c 言c 泰c
i

刃矽 是重

要的交换作用
.

J’’ 是双中心积分常数简称为交换作用常数
.

这个哈密顿量描述的系统就

称之为 H u b b ar d
一

H ir sc h 模型
.

显然 尹一 。 时
.

此模型就还原为 H u bb ar d 模型
.

T a n g 和 H ir sc h 具体研究了此模型在一维半满条件下的铁磁性川
.

指出在该条件下

只有 J’’ > O才可能有铁磁性
,

虽然 U 愈大进入铁磁性区域所需的 J’’ 值愈小
,

但 尹一 O 时

就没有铁磁性
.

本文将此研究推广到非半满条件
,

即有掺杂的一维 H u b b ar d
一

iH sr o h 模

型
·

本文的计算表明
,

只有尹> O时才可能有铁磁性
,

与 iH sr o h 用其他方法所得结论 6[,
’ 〕

一致
.

掺杂不利于铁磁性
,

掺杂愈多
,

铁磁相的区域愈小
.

1 大 U 条件下的等效哈密顿量

对 H u b b a r d 哈密顿量 ( l ) 式 ( J
“
= o ) 作平均场近似

,

可以得到 S t o n e r
巡游电子铁

磁性理论结果
,

即模型具有铁磁性的 S ot en
r
判据

U g ( 。 ; ) ) 1 ( 2 )

式中
。 ;

为费米能级
,

g ( 。
;
) 为电子在费米能级上的能级密度

.

由 ( 2) 知
,

只要 U 足够大
,

g ( 。 ; ) 笋。
,

就可能出现铁磁性
.

但许多研究指出 s[, 卜
8〕 ,

这种平均场理论过高估计 u 的作
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用
,

完全不考虑两个 自旋相反的电子间的排斥作用
,

因此铁磁性序参量的涨落很大
,

大

U 条件下该平均场理论失效
.

T a n g 和 iH
r s c h 对一维半满条件下的研究指出 73[

,

平均场近

似仅在小 U 时
,

即

U 簇 Z t ( 3 )

时成立
.

但 U 太小
,

H u b b ar d 模型是不会出现铁磁性的
.

关键问题是 U 多大时可能出现

铁磁性
.

他们建议用等效的 U川

U
e , , = 4 t ( 1一 t /U )

,

U ) Z t ( 4 )

来代替 U
,

以得到与小晶格 (格点总数 N 一 6
,

8
,

10 ) 的结果 自洽
.

本文采用另一种方

法
,

即大 U 条件下
,

么正变换微扰论 s[,
8〕 ,

只取一级近似
,

并 恤略一切双 占据态过程的贡

献
,

得到等效哈密顿量为

、
。 , ,

一
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.
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,

/ U 代表反铁磁性交换作用
·

( 5 )

式中 6 是掺杂量
,

即偏离半满填充的空穴数

一步作傅里叶变换

我们进

、 .产、 .产月b7
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~ 二 1 、 二 , _ 不
.
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式中 N 为格点总数
,

芜为波矢
,

得到在万表象中的等效哈密顿量为

H eff 一 H
。
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Z
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H
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式中 {
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( 9 )

为格点的配位数
, a
为晶格常数

.

在一维情况下
,

z 一 2
,

为一 。 os ka
.

平均场近似

在哈密顿量 ( 8) 式中
,

已经消去了一切双占据态的过程
,

两个电子不论它们的自旋

方向相同或相反
,

都不能同时占据同一格点
.

因此可以用平均场近似处理 (8 ) 式
,

本文

只讨论一维情况
,

平均场近似的哈密顿量为

H 一艺 ( E
, 。

C鑫C
, 。

+ E
.

刃杯
* , ) ( 1 0 )
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式中
:

*。

一
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2
1: +
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J
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E走,

一
2 (。 ,一 J Z

I全+ 告
,
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几
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其中
1 、 , , ,

~ 二 ~
、

n 。

一 下万 夕
,
气七茄七石

。
)

z v 气犷
( 1 3 )

是平均每格点上电子自旋向上的电子数
,

l
、 ; , ,

~ 二 ~

御一万宁
气七加“ ( 14 )

是平均每格点上电子自旋向下的电子数
.

一

斋不
一

贵不

y ` ( C鑫C孟
。

)

) : ( C泰C ` , ( 1 5 )

I
;
一君+ 对

是决定重整化能带宽度的参数
.

引进平均每格点上 电子数
n
和平均每格点上的相对磁化

}
” 一 ” ·

+
” “一 `一占

l m = n 。

一 n 月

( 1 6 )

系统的磁化强度 M 为

M = ( N / V )产 , m ( 1 7 )

式中 V 为晶体体积
,

产。

为 B ho
r
磁矩

.

若系统的相对磁化 m 笋。
,

则系统具有自发磁化强

度 M
,

代表铁磁相
.

下面我们寻求 m笋。 的条件
,

为方便
,

我们以 t 为能量单位
,

引进

j
:
= J

l

/ t
,

j
Z
= J

Z

/ t
, u = U / t ( 1 8 )

并定义电子自旋向上
,

向下的重整化能带半宽度 D eor
,

D峭和重整化化学势万
。 ,

万
,
分别为

(“ 一儿` l +

音
,

1
1。)

(。一 ,
2
,

1

+

合
,

1
1: ,

产
。

= 产+ J I n , + ZJ
Z n a

产 , = 产+ J
工 n 。

+ Z J
Zn ,

( 1 9 )
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于是我们得到

E `。 = 氏
。

一不
。

E ` , = 三̀,一不,
( 2 0 )

乓
。

一一 D , 入

乓 , - 一 D , 夕欢
( 2 1 )
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!
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.

、
l
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式中

分别是电子自旋向上
、

向下的重整化能量和重整化化学势
。

由该式可见
,

单电子的能量

仍是紧束缚形式的电子的能量
,

只是能带半宽度要用重整化能带半宽度代之
.

为简单起

见
,

本文只讨论绝对零度情况 ( T ~ o尤 )
.

化学势 产 由热平衡条件

￡r 。

一 产
。

~ ￡尸夕一脚 = 0 ( 2 2 )

确定
.

由此可得系统 m笋。 的条件为
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式中补
。 、

密度公式

(`凡一 “ , , / Zm ,一夫一
合

, 1

若即分别为 电子自旋向上
、

向下的重整化费米能级
·

( 2 3 )

应用一维紧束缚电子的能级

g (。 )一 1 / (二 了刀厄二飞百 )

式中 D 为能带半宽度
,

可以得到

( 2 4 )

￡厂。 = 一 D , 。 e o s n 。兀

若
r , = 一 D , ` o s n ,兀

( 2 5 )

1

一万 s ` n n 。 兀
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古 者

图 I T 一 O K 时
,

在介占平面上的等磁化线
F ig

·

1 L i n e s o f e o n s t a n t m a g n e t i
z a t io n in j

, 一占 p la n e a t T = o K

在图 1 中我们给出了 m 一 0
.

0 0 1
,

0
.

50 和 0
.

75 以及 j
Z
一 。

.

1
,

0
.

2 的 lj
一

占曲线
,

从图中可

见
,

对于弱铁磁性 ( m = 0
.

0 0 1~ 0
.

5 )
,

z ,

比较大
,

而对于强铁磁性 ( m = 0
.

5 ~ 0
.

7 5 )
,

j ,

比较小
,

在 m 一 。
·

7 5 曲线以下的区域是 j
l

更小的区域
,

属于铁磁性 ; 而在 m 一 。
.

0 01 曲

钱以上
,

j
,

更大
,

属于反铁磁性 区域
·

掺杂 占愈大
,

则要求 j
,

更小
,

因而铁磁性区域缩

小
.

占再增大时
,

铁磁性区域将消失
.

在一定的 占值时
:

对应不同的 j
, ,

m笋 o 的解
,

由

( 2 7 ) 式可得
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厂 1si nm二
、

2占 占兀
.

m介 勺 /厂
_

.

_ .

占兀
、

si nm介门

匕 乙
一 `

m兀 m艺 乙 J /` 乙 水冗 J

分 别取 占 = 0
.

1
,

0
.

2 及 m = 0
.

0 0 1
,

0
.

5 0
,

0
.

7 5
,

画出 j
Z一

j
;

的曲线
.

从 图 2 ( a )
,

( b ) 中

可见
,

占值较大时
,

需要 J :
较大才能进入铁磁性

.

值得指出的是
,

当 j Z ~ 。时
,

铁磁性区

域就消失
,

说明一维有掺杂的 H u b b a dr 模型不具有铁磁性
,

该结论与 H i sr hc 阁用其他方

法所得的结论一致
.

占 = 0
.

1 8 ~ 0
.

2

0
.

6

0
.
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0 2

0

乡
明

吓LLLL卜

琢
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价

莽万
…。、

氏 l

4 0
.

0

0 3 0
.

5 0
.

7
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.

0

封
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.0 1

4 0 0

0
.

3 0
.
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.

7 1
.

0

8
.
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.

0

“

图 Z T 一 。 K 时
,

在 儿
一

J ,

平面上的等磁化线

F i g
.

2 L in e s o f e o n s t a n t m a g n e t i z a t io n i
n

j
Z一 z , p la n e a t T = o K

3 讨 论

T 笋 o K 时
,

由于热运动
,

电子自旋向上与向下的数目趋于相同
,

因此
,

铁磁性区域

和反铁磁性区域都将随温度升高而缩小
,

将出现顺磁性区域
,

而且随着温度升高顺磁性

区域不断扩大
,

相变边界
,

条件仍由 ( 2 3) 式决定
,

但
n 。 , n , ,

乙
。 ,

乙 , ,

六和 对均与温

度 T 有关
,

并且由联立的含费米型积分的非线性方程决定
.

一般不能解析地表示为温度

T
,

掺杂 占
,

反铁磁性作用常数 j
l

和交换作用常数 j :
的明显函数

.

关于这部分工作我们将

作进一步的研究
.
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