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Запропоновані підходи, які дозволяють подолати  
принципові труднощі, пов’язані із стандартним розглядом 
вузькозонних систем, в яких антиферомагнетизм 
стабілізується за рахунок непрямих катіон-катіонних 
взаємодій, а носії струму в магнітній підсистемі 
відіграють дестабілізуючу роль. При цьому отримується 
добре узгодження між теорією і експериментом для ряду 
оксидів і сульфідів перехідних металів. 

 
З роботи [1] відомо, що гамільтоніан системи s-

електронів із сильною внутрішньоатомною взаємодією 
(типу полярної моделі або моделі Хаббарда) для випадку, 
коли концентрація електронів n=1, можна представити у 
формі гамільтоніана обмінної моделі із ефективним 
обмінним інтегралом UtJ 2

02  ( 0t  – незбурений інтеграл 
переносу в моделі Хаббарда) між найближчими сусідами; у 
роботах [2, 3] вперше було показано, що 
антиферомагнетизм мотт-хаббардівського (МХ) 
діелектрика стабілізується віртуальними процесами 
парного народження і знищення дірок і двійок на сусідніх 
вузлах. У цьому випадку (n=1) маємо добре означений стан 
антиферомагнетика у вигляді двох вкладених одна в одну 
підграток із протилежними намагніченостями. В 
наближенні молекулярного поля температура Нееля 
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визначається виразом UztN
2
0 . Якщо ж 1n , то для 

послідовного опису магнітних властивостей необхідно 
враховувати трансляційний рух „зайвих” електронів (для 

1n ), або дірок (якщо 1n ). Проте розгляд 
антиферомагнетизму поза рамками теорії збурень, 
безпосередньо із вихідного гамільтоніану (типу Хаббарда), 
зустрічає відомі труднощі [4-15]. 

Розгляд двопідграткового антиферомагнетика в 
моделі Хаббарда за допомогою наближення Хартрі-Фока 
при врахуванні внутрішньоатомної взаємодії дає таке 
рівняння для температури Нееля (n=1): 

 
 
Nk

kt
kt
U

N 2
tanh
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



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Видно, що N  при U , що, зрозуміло, 
некоректно. При великих U і n=1 електрони можуть 
здійснювати лише віртуальні переходи, а UN 1~ ; якщо 
  00 kt


, то із (1) виходить, що UN ~ , що, знову ж таки, 
незадовільно. 

В наближенні Хаббарда [16] для температури Нееля 
двопідграткового антиферомагнетика отримується 
рівняння (n=1): 
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де 
     2122

0 4Uktk 


.  (3) 
Для малих значень U результат аналогічний 

наближенню Хартрі-Фока, проте, на відміну від рівняння 
(1), (2) не має інших розв’язків, крім 0N . 

При довільних n наближення Хаббарда також не 
приводить до антиферомагнетизму (при будь-яких 0t  і U) 
[11]. Слід зауважити, що хоча і існують антиферомагнітні 



ПРОГРЕСИВНІ ТЕХНОЛОГІЇ ТА ПРИЛАДИ 

 59

розв’язки при 0T  в моделі Хаббарда, отримані за 
допомогою покращених наближень з енергії основного 
стану [5-7, 17], поширення цих результатів на 0T  
зустрічає ті ж самі труднощі, що і для випадку 
вузькозонного феромагнетика. 

Відомо, що в обмінній моделі двопідграткового 
ізотропного антиферомагнетика енергетичний спектр 
спінових хвиль лінійно залежить від квазіімпульсу ( Jk



~ ). 
Розгляд спектру спінових хвиль безпосередньо із 
гамільтоніана Хаббарда приводить при використанні 
загальновживаних наближень до правильної залежності від 
квазіімпульсу, але при цьому, отримується пропорційність 
інтегралу переносу ( 0~ tk



) [9], що, зрозуміло, невірно. В 
наближенні [16] рівняння для NT  має вигляд [15] 
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Якщо скористатися прямокутною густиною станів, то 
із (4) отримується такий вираз для температури Нееля N : 

 
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Видно, що коректний вираз для N  отримується лише 
за умови, що Nw  . Ситуація нагадує ту, яка виникла 
при розгляді вузькозонного феромагнетика за допомогою 
наближення Хаббарда та його аналогів. 

Нижче запропоновані підходи, які дозволяють 
подолати згадані вище принципові труднощі, пов’язані із 
стандартним розглядом як МХ-діелектриків, так і МХ-
провідників, в яких антиферомагнетизм стабілізується за 
рахунок непрямих катіон-катіонних взаємодій, а носії 
струму в магнітній підсистемі відіграють дестабілізуючу 
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роль. При цьому отримується добре узгодження між 
теорією і експериментом (зокрема для залежності 
температури від ступеня легування для ряду оксидів і 
сульфідів перехідних металів).  

Розглянемо частково заповнену (n<1) вузьку зону 
провідності (ВЗП) для випадку, коли нижня і верхня 
підзони не перекриваються. Тоді для температур ТТN 
можна обмежитися розглядом нижньої підзони, яка 
описується гамільтоніаном в конфігураційному 
представленні [1]: 

       




jijia

ij
ji XXXXijJXXijtH

2
100 .  (6) 

Якщо обмежитися рамками моделі Хаббарда, то t(ij) i 
Ja(ij) мають зміст інтегралу переносу та міжвузлової 
обмінної взаємодії і у загальному випадку необхідно взяти 
до уваги перенормування цих величин за рахунок як 
корельованого переносу, та і непрямих взаємодій (через 
аніонну підсистему). 

Неврахування у (6) доданку, який містить притягання 
дірок і двійок (з константою взаємодії ~Ja) зумовлено тим, 
що, як буде показано, антиферомагнетизм у ВЗП 
реалізується лише при заповненні вихідної зони, 
близькому до половинного, коли вказаною взаємодією 
можна нехтувати. 

Розглянемо альтернатну гратку, яку можна уявити у 
вигляді двох вкладених одна в одну кристалографічно 
еквівалентних А і В підграток з протилежними 
намагніченостями (модель двопідграткового 
антиферомагнетика). У згоді із цим 

,
2

 ,
2

 ,
2

 ,
2

mnXmnXmnXmnX llpp
   (7) 

де 
iX  – середнє число електронів на вузол; індекс 

р нумерує вузли підгратки А, l – підгратки В, m – відносна 
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 намагніченість підгратки. 
Рівняння для функції Гріна 

 
E

pppp XXEG 00 | 



   (8) 

при врахуванні обмінної взаємодії у наближенні 
молекулярного поля має вигляд 

   

     
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
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l
plpplpp

pp
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 (9) 

Приймемо, що 
    



 
j

jtp XpjHX 00 ,  , (10) 

де Ht – трансляційна частина гамільтоніана (6). 
Враховуючи у (10) взаємодію між найближчими сусідами, 
отримуємо після антикомутацій виразу (10) із операторами 

0
pX , 0

pX , що 

       
l

lppp XXpltppXX 000  , (11) 

         pltXXXXXXplXX lpllppll
  000   (12) 

неоператорний характер  ij  можна постулювати або 
через усереднення лівих і правих сторін виразів (11) і (12) 
або використанням квазікласичного підходу. Приймемо, 
що  ij  визначені. 

Запишемо тепер рівняння для функції Гріна 
 

E
pllp XXET 00 |    (13) 

за тих самих умов. Тоді, після переходу до k


-простору 
отримуємо систему рівнянь для визначення функцій Гріна 
(8) і (13): 
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       ETk
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, (14) 

        EGkETJXzE kkapl
  



 ~ , (15) 

де  EGk

 ,  ETk


 ,  E  – фур’є-компоненти 

відповідно  EG pp

 ,  ET pp


 ,  pl ;  k~  отримується із 

виразу для  k  заміною m-m. 
Важливо відзначити, що спін-залежний зсув центрів 

відповідних підзон підграток  p  і  l  фактично приводить 
до перенормування (зменшення) величини непрямої 
обмінної взаємодії для випадку частково заповненої зони 
(для напівзаповненої зони таке перенормування практично 
відсутнє). Для оцінки цього перенормування визначимо  i  

через усереднення виразу (11) (і аналогічно виразу для 
l ). 

Маємо 
   ,2/2,2/2 mnmn lp     (16) 

де 

  
l

lp XXplt
N

0022  (17) 

– середня енергія (на один вузол) трансляційного руху 
електрона у нижній підзоні. Таким чином врахування спін-
залежного зсуву центрів підзон приводить до 
перенормування хімпотенціалу – 

 
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 
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 222

2
2 mn

nznJ a , (18) 

і інтегралу непрямої обмінної взаємодії: 

  aa J
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2
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 . (19) 
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Оскільки <0, то aa JJ 
~ ; останнє цілком зрозуміло: 

трансляційний рух локалізованих магнітних моментів 
дестабілізує двопідграткову антиферомагнітну структуру. 
Отриманий результат стверджує, що необхідною (проте не 
достатньою) умовою антиферомагнетизму у частково 
заповненій ВЗП є 

 22
2
n

J a





. (20) 

Подібний результат отримується, якщо для 
визначення   скористатися методом середнього поля. У 
цьому випадку маємо 

      mnmnnwp  2/1 2/122 , (21) 

      mnmnnwl  2/1 2/122 , (22) 
а перенормований обмінний інтеграл  
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mn
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 ; (23) 

і замість умови (20) маємо (для моделі Хаббарда) 
    nUnznw  12 2 . (24) 

Представимо одноелектронну функцію Гріна у 
вигляді 
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В результаті отримується система рівнянь для m і : 
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Покладемо в рівняннях (28) і (29) m=0 (вважаємо, що 
перехід у парамагнітний стан є фазовим переходом 2-го 
роду). Тоді маємо таку систему рівнянь для визначення 
температури Нееля N і хімпотенціалу 
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232 . (31) 

Для подальшого необхідна конкретизація 
одночастинкового спектру  k



  у парафазі. Якщо мати на 
увазі якісний характер залежності температури Нееля від 
ступеня заповнення зони, то можна скористатися 
наступним наближенням [18], яке дозволяє обійти 
проблему конкретизації енергетичного спектру. Замінимо у 
рівняннях (30) і (31)  k



  їх середніми значеннями по зоні 

 k


  (наближення енергетичного центру ваги). Енергія 
трансляційного руху легованого МХД із одночастинковим 
спектром вигляду 

      ktk


 (32) 
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(  kt


 – фур’є-компонента інтегралу переносу,  і   – 
довільні сталі) визначається виразом 

 
n

nwnE




2

12
0 . (33) 

При Т=0 можна знайти  k


  із умови 

    nk
n

nwn 






2

12 ; (34) 

   
n

nwk




2

12

 . (35) 

Для температур Т0  k


  також можна знаходити за 
формулою (34), оскільки поправкою до енергії Фермі 
(F~w) при температурах ТТN (~N

2/w) можна знехтувати. 
Таким чином, отримуємо 

    1

~
14

2
12 







 




Jz
wnarcth

n
nw

N . (36) 

Якщо у виразі (36) покласти n1, то для температури 
Нееля отримується результат теорії молекулярного поля 
для обмінної моделі 

UztN /2 . (37) 
Умовою існування антиферомагнетизму є умова 

 wnJz  14~  (38) 
для моделі Хаббарда і перенормування J, означуваного 
(23). Умова феромагнетизму – 

   nUnw  142 3 . (39) 
Типові залежності N від параметрів системи показані 

на рис. 1. Видно, що при реалістичних значеннях 
параметрів антиферомагнетизм зникає вже при декількох 
відсотках дірок, тобто вже слабке легування відповідними 
домішками мотт-хаббардівського діелектрика дестабілізує 
антиферомагнітне впорядкування. 
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Рис. 1. Залежність температури Нееля від концентрації 
дірок. 1 – 12,0wzJ ;  2 – 2,0wzJ ;  3 – 3,0wzJ . 
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На основі (36) можна пояснити залежність температури 
Неля від концентрації носіїв струму (в магнітній 
підсистемі) у вузькозонних матеріалах, зокрема в сполуках 
(V1-xTix)2O3 [6], NixS [19] і надпровідних кераміках [20, 21]. 
При цьому потрібно мати на увазі, що при порівнянні 
значень N, які даються формулою (36) обмінний інтеграл 
J~  потрібно розглядати як феноменологічний параметр. 
Оскільки в рамках моделі орбітально невиродженої зони 
антиферомегнетизм зумовлений лише делокалізаційним 
обміном, в той час, як в реалістичних p-d-моделях 
антиферомагнетизм стабілізується і іншими механізмами, 
пов’язаними із p-d-переходами. 
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