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三维 Hubbard-Hirsch模型的铁磁性
 

姜　涛　　刘金明
(中山大学物理学系 ,广州 510275)

摘　要　应用么正变换微扰论和平均场近似研究了三维 Hubba rd-Hir sch模型的铁磁性 .发现

单中心积分常数 U太小或太大时 ,只有双中心的交换积分常数 J″> J″C > 0,才可能有铁磁性 .而

U为中间值时 , J″= 0需要用其他方法进一步研究 .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 .
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Hubbard模型是被广泛研究的重要模型 .但是 ,除了一维情况外 ,至今尚未能求出准确
解 .各种近似方法所得出的结果还不能成为定论 .对于三维情况 ,问题比较复杂 ,早期的研究

工作认为有铁磁性
[1, 2 ]

,后来则倾向于没有铁磁性
[ 3, 4]

.近来 , Hirsch提出必须加上电子间库
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 [4 ]
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这个哈密顿量描述的系统称为 Hubbard-Hirsch模型 .对此模型 , Hirsch用平均场近似并且

采用电子态密度等于常数的简化方法讨论了三维情况的性质 ,得到出现铁磁性的条件 ,并得
出 J″愈大 ,铁磁性的区域愈大 .本文研究了三维 Hubba rd-Hirsch模型 ,得到类似的出现铁

磁性的条件 .但平均场近似只在 U比较小时才适用 .大 U条件下 ,采用么正变换微扰论和平
均场近似 ,得到出现铁磁性的条件与小 U情况不一样 .特别是 J″= 0时 ,没有铁磁性 .同时

讨论了偏离半满有掺杂的情况 ,计算表明掺杂结果不利于铁磁性 ,掺杂愈多 ,铁磁性的区域
愈少 .

1　小 U条件下的平均场理论

先作傅里叶变换
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( 1)式便化为如下形式:
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式中X
k
 = - 6tV

k
 = - DV

k
 ,D= 6t为电子的能带半宽度 .V

k
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方向上的单位矢量 ) ,N为格点总数 .

( 3)式中的最后一项代表电子自旋反向的互作用 ,是形成铁磁性的重要互作用 .当 U较

小时 ,我们可作平均场近似得
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　　 j″= J″/t ,u= U /t . Dse是电子的重整化能带半宽度 .可见 ,平均场近似下 ,波矢为 k
 的电

子的重整化能量 X-k 与自旋有关 ,而且其重整化的能带宽度变狭了 ( j
″≠ 0时 ) .X-k e与 nT,nU和 I1

有关 .在有限温度时 ,这些量只能用数值积分方法给出 .而在绝对温度 T= 0
0
K时 ,可以给出

这些量的解析表达式 .这时 ,自旋向上的电子从最低能级填充到它的费米能级 X-FT= X
-
kFT,自旋

向下的电子填充到它的费米能级X-FU= X
-
k
 
FU
,费米波矢 kFT和 kEU由达到热平衡时 ,它们的费米能级

等于化学势来确定 ,即

　　　　　　X-kFT= X-kEU= _ ( 5)

引进符号aT≡VkFT,aU≡VkFU ,以及电子数密度 n ,掺杂密度W和电子磁化密度 m ,定义为

　　　　　　n= nT+ nU= 1- W,　m= nT- nU ( 6)

利用电子态的态密度
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可将对 k
 
的求和化为对X的积分 ,得
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对式 ( 8) , ( 9)求积分得
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当电子磁化密度 m≠ 0时 ,就相应于铁磁相 .从 ( 6)式可见|m|的最大值= 1-W,相应于电子

的自旋都朝着一个方向 ,叫做完全极化 ,否则叫做部分极化 .为了便于与大 U条件下的结果

比较 ,引进参数 j 1= 4 /u ,从 ( 10)式可得 m≠ 0的条件为

　　　　　　 j 1=
2
3
m / { (aU-aT) - j″[I1 (aU- aT)+ m ] } ( 11)

给定W,m和 j″,可由 ( 11)式得到存在铁磁性相的最大 j 1值 (最小 U值 ) ,如图 1中虚线所示 .

必须指出 ,相应于 j″= 0的 j1≈ 0. 4,相应于 Umin 10t.正如许多作者已经指出
[3, 4 ] ,平均场近
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图 1　 T= 0 K时不同 j2值的 j1 -W

曲线

Fig. 1 The j1-δ cusues o f Hub-

bard-Hirsch madel at T =

0 K fo s various j2

似过高估计 U的作用 ,完全不考虑两个自旋相反的电子间

的排斥作用 .所以平均场近似仅在小 U时适用
[5 ]

,我们将适

用条件推广到三维情况为
　　　　　　U≤ 6t ( 12)

在如此小的 U值 , Hubbard模型不会出现铁磁性 .值得指

出 ,即使 U较小 ,只要 J″较大 ,也会出现铁磁性 ,例如 U=

10t , J″≥ 0. 2t时 .所以 Hubba rd-Hirsch模型总是有铁磁性 .

2　大 U条件下的等效哈密顿量

在大 U条件下 ,双占据态的几率很小 ,可以应用么正变

换微扰论 ,将含有双占据态的过程都忽略掉 ,只取一级近似 ,

得到在 k
 
表象的等效哈密顿量为

[6, 7 ]
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式中 ,J 1= 4t
2 /U ,J 2= J″,J 3= J 1- 2J2 .

在等效哈密顿量 ( 13)式中 ,已经消去了一切双占据态的

过程 ,两个电子无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的处理 ,得
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由上式可见 ,不但电子的重整化能量 ,而且电子的重整化能带宽度都与自旋有关 .热平

衡时 ,电子自旋向上、向下的费米能级 Ek FT和 EkFU等于化学势 _ ,即

　　　　　　 EkFT= EkFU= _ ( 15)

与上节的处理方法一样 ,只要在 ( 8) , ( 9)求积分中 ,用相应的 Dse,T和 Dse,U代替 Dse ,便得 aT,

aU, I1T和 I1U。 结果与 ( 10)式完全相同 .由 ( 15)式可得 m≠ 0的条件为

　　　　　　 j 1= 2[ j 2+
1
m

(W- j2 I1 ) (aT- aU ) ] / [1+
1
m

( I1TaU- I1UaT) ] ( 16)

由此式可得出现铁磁性的最大 j 1值 (即最小 U值 ) . j1值随不同掺杂密度W和交换作用常数

j 2而变化的曲线 ,如图 1中实线所示 ,实线下方就相应于铁磁相区域 .从图中可见 ,W大于某

一定值 ,就不可能出现铁磁性 ,与许多研究者的预言一致 ,因为电子数密度太小时 ,尽管 U

很大 ,也不可能形成集体的磁有序状态 .从图中可见 j2= 0时 , j1 < 0,表示三维 Hubbard模

型 ( j 1> 0) ,在大 U条件下 ,忽略所有双占据态的近似下是没有铁磁性的 .为比较方便 ,我们

将平均场近似的结果用虚线在图中标出 .

最后 ,必须指出 ,从 ( 11)式和 ( 16)式分别给出的小 U条件和大 U条件下 ,m≠ 0时 j 1的

表示式完全不同 ,因此不能排除 U为中间值时 , j1具有另外不同于 ( 11)式和 ( 16)式的表示

式 .我们得出 j2= 0时 ,是不存在铁磁性的 .也就是说 ,在小 U或大 U条件下 ,三维 Hubba rd

模型没有铁磁性 .但还不能完全排除 U为中间值时 ,出现铁磁性的可能性 ,关于这部分工作
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我们将作进一步的研究 .
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Ferromagnetism in the 3-Dimensional Hubbard-Hirsch M odel

J iang Tao 　Liu J inm ing

Abstract　 By using mean field theo ry and a per turba tiv e canonical t ransfo rmation, the fer-

romagnetism in the 3-dimensional Hubba rd-Hirsch m odel is inv estigated. It i s show n tha t

ferromagnetism only occurs w hen J″> 0 for small U o r la rg e U. For mediate value o f U ,

the ferrom agnetiam may or may no t appear in the Hubbard m odel, and canno t be deter-

mined in the theory. The ferrom agnetism regions are alw ay s sm aller than that fo r half-fill-

ing fo r a fixed J″.

Keywords　 fer romagnetism, Hubba rd-Hirsch m odel
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