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Àêòóàëüíîñòü

Â ôåððîìàãíèòíûõ ìàòåðèàëàõ ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ íàïðàâëåíû
ïàðàëëåëüíî äðóã äðóãó, åñëè òåìïåðàòóðà ìåíüøå êðèòè÷åñêîé 1. Â ñâÿçè ñ ýòèì â
òâåðäîì òåëå îáðàçóþòñÿ îáëàñòè � äîìåíû ñ áîëüøèìè ñïîíòàííûìè ìàãíèòíûìè
ìîìåíòàìè. Áëàãîäàðÿ ýòîìó ôåððîìàãíèòíûå ïëåíêè íàõîäÿò áîëüøîå ïðèìåíåíèå â
ìèêðîýëåêòðîíèêå è âû÷èñëèòåëüíûõ óñòðîéñòâàõ â ðîëè ìàãíèòíûõ íîñèòåëåé â
óñòðîéñòâàõ äëÿ õðàíåíèÿ è çàïèñè èíôîðìàöèè.

Æåëåçî, íèêåëü è êîáàëüò � òèïè÷íûå ïðèìåðû ôåððîìàãíåòèêîâ. Èçó÷åíèå òàêèõ
ìåòàëëîâ äàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü âàæíûå äàííûå î ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ
ôåððîìàãíèòíûõ ìàòåðèàëàõ, ðàñøèðèòü çíàíèÿ âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ, ñâÿçàííûõ ñ
ìàãíåòèçìîì.

1Ïðóäíèêîâ Â.Â., Ïðóäíèêîâ Ï.Â., Ìàìîíîâà Ì.Â. Êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêàÿ òåîðèÿ
òâåðäûõ òåë: ó÷åáíîå ïîñîáèå. Îìñê. 2014. 492ñ.
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Öåëè è çàäà÷è

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïðîâåäåíèå ðàñ÷åòîâ ñ ïîìîùüþ ïàêåòà SPRKKR:

ðàâíîâåñíûõ çíà÷åíèé ïîñòîÿííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (ÃÖÊ, ÎÖÊ, ÏÊ) Fe,
Co, Ni

ñïèíîâîãî è îðáèòàëüíîãî ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ

îáìåííûõ èíòåãðàëîâ ïðè ðàñ÷èòàííûõ ðàâíîâåñíûõ çíà÷åíèÿõ ïîñòîÿííîé
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåø¼òêè èç óñëîâèé ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè
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SPR-KKR

Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ SPRKKR (ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûé ðåëÿòèâèñòñêèé ìåòîä
Êîððèíãè-Êîíà-Ðîñòîêåðà) 2 äàåò âîçìîæíîñòü âûïîëíèòü íåýìïèðè÷åñêèå ðàñ÷åòû
ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû òðåõìåðíûõ ïåðèîäè÷åñêè óïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåì â ðàìêàõ òåîðèè
ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Îñíîâàí íà ìåòîäå Êîððèíãè-Êîíà-Ðîñòîêåðà (ÊÊÐ).

Â ïàêåò SPR-KKR âõîäÿò ïðîãðàììû kkrscf, kkrgen:

ïðîãðàììà kkrscf ïðîâîäèò ñàìîñîãëàñîâàííûå ðàñ÷åòû self-consistent �eld (SCF)
ïîòåíöèàëà è âîëíîâûõ ôóíêöèé ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû.

ïðîãðàììà kkrgen âû÷èñëÿåò ôóíêöèè Ãðèíà, êîòîðûå ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ
îáìåííîãî èíòåãðàëà ñèñòåìû Jij

2Ì.À. Çàãðåáèí, Â.Â. Ñîêîëîâñêèé Âû÷èñëåíèå ýëåêòðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ
òâåðäûõ òåë ñ ïîìîùüþ ïàêåòà SPRKKR//Èçä-âî ×åëÿá. ãîñ. óí-òà. 2018. 80 ñ.
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Îáìåííûé èíòåãðàë

×òîáû îïèñàòü ôåððîìàãíèòíîå èëè àíòèôåððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå â ðàçíûõ
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ ïðèìåíÿþò âûðàæåíèå ýíåðãèè îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ñïèíîâ, êîòîðîå ïðåäëîæèë Äèðàê, â êîòîðîì ýíåðãèÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ñêàëÿðíîìó
ïðîèçâåäåíèþ îïåðàòîðîâ ñïèíîâ si è sj :

H = −
1

2

∑
i 6=j

JijSiSj (1)

ãäå Jij � îáìåííûé èíòåãðàë. Åãî çíàê îïðåäåëÿåò òèï âçàèìîäåéñòâèÿ: J > 0
îïèñûâàåò ôåððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷èâàíèå, à J < 0 � àíòèôåððîìàãíèòíîå
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Ìåòîä Êîððèíãè-Êîíà-Ðîñòîêåðà (ÊÊÐ)

Ãëàâíàÿ ñóòü ìåòîäà ÊÊÐ 3 � îïðåäåëèòü ôóíêöèè Ãðèíà âñåé ñèñòåìû ñ
íåèçìåííîé ýíåðãèåé. Äëÿ ýòîãî çàäàåòñÿ t - ìàòðèöà, êîòîðàÿ îïèñûâàåò ðàññåèâàíèÿ îò
êàæäîãî èíäèâèäóàëüíîãî àòîìíîãî ðàññåèâàòåëÿ, îõàðàêòåðèçîâàííîå
íåïåðåêðûâàþùèìèñÿ è ïðîñòðàíñòâåííî îãðàíè÷åííûìè ïîòåíöèàëàìè. Ñîâìåñòíîå
ïðèìåíåíèå óðàâíåíèÿ Äàéñîíà, àòîìíûõ t - ìàòðèö è ñòðóêòóðíûõ êîíñòàíò G ïîçâîëÿåò
çàäàòü òàê íàçûâàåìûé îïåðàòîð ïóòè ðàññåÿíèÿ τij.

3T. Huhne, C. Zecha, and H. Ebert, A spin polarized relativistic Korringa-Kohn-Rostoker
(SPR-KKR) code for Calculating Solid State Properties: manual. Munchen, 2012. P.108
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Ìåòîä Êîððèíãè-Êîíà-Ðîñòîêåðà (ÊÊÐ)

Îáìåííûå êîíñòàíòû âõîäÿò â ãàìèëüòîíèàí Ãåéçåíáåðãà â âèäå:

H = −
∑
i6=j

JijSiSj (2)

Â ðàìêàõ ÊÊÐ ìåòîäà è òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ ìîæíî âû÷èñëèòü
ïàðàìåòðû îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè, èñïîëüçóÿ
ôîðìóëèðîâêó À.Ëèõòåíøòåéíà.

Jij =
1

4π
Im

EF∫
dETrace(t−1

i↑ − t−1
i↓ )τ ij↑ (t−1

j↑ − t−1
j↓ )τ

ij
↓ (3)
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

Òàáëèöà 1: Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ Co

a, �A µspin, µB µorb, µB

Co ÃÖÊ

PBE 3,55 1,588 0,071

VWN 3,45 1,493 0,061

VBH 3,45 1,482 0,060

Exp 3,55 4 1,57 5 0,014

Co ÏÊ

PBE 2,32 1,969 0,090

VWN 2,24 1,615 0,077

VBH 2,24 1,548 0,076

Òàáëèöà 2: Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ Fe

a, �A µspin, µB µorb, µB

Fe ÎÖÊ

PBE 2,88 2,449 0,053

VWN 2,79 2,170 0,046

VBH 2,78 2,110 0,046

Exp 2,86 6 2,083 0,056

Fe ÏÊ

PBE 2,35 2,553 0,055

VWN 2,27 2,193 0,042

VBH 2,21 -0,001 0,000

4M.Wuttig, X. Liu Ultrathin metal �lms. Springer, 2004
5K. Iwashita, T. Oguchi, Jo Takeo Orbital and spin magnetic moments V.54.N.2.1994
6Pauthenet R 1982 J. Appl. Phys. 53 8187
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

Òàáëèöà 3: Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ Ni

a, �A µspin, µB µorb, µB

Ni ÃÖÊ

PBE 3,55 0,607 0,051

VWN 3,60 0,605 0,054

VBH 3,46 0,534 0,039

Exp 3,52 7 0,598 0,046

Ni ÏÊ

PBE 3,86 0,000 0,000

MJW 3,75 0,000 0,000

VWN 3,75 0,000 0,000

VBH 3,74 0,000 0,000

Ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ñïèíîâîãî è îðáèòàëüíîãî ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ
ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöàõ 1, 2, 3

7H. P. J. Wijn Magnetic Properties of Metals. Springer: Berlin. 1991. P. 190
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

Òàáëèöà 4: Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îáìåííûõ èíòåãðàëîâ

Ìåòàëë Ïðèáëè-
æåíèå

Òåîðèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ Òåîðèÿ Ãåéçåíáåðãà

J0, J0, Tc, J1, J1, Tc,

ýÂ 10−12 ýðã Ê ýÂ 10−12 ýðã Ê

Co ÃÖÊ PBE 0,193 0,308 1489,3 0,013 0,022 1519,9

Co ÏÊ PBE 0,219 0,350 1691,0 0,038 0,061 2074,6

Fe ÎÖÊ

PBE 0,191 0,306 1476,4 0,018 0,029 1247,3

MJW 0,171 0,274 1320,9 0,019 0,031 1085,3

VWN 0,170 0,272 1314,2 0,019 0,031 1088,6

VBH 0,163 0,261 1258,4 0,018 0,029 1091,6

Fe ÏÊ

PBE 0,044 0,071 343,3 0,010 0,017 153,1

MJW 0,015 0,024 114,5 0,012 0,019 164,2

VWN 0,010 0,016 76,6 0,011 0,018 164,9

VBH 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000

Ni ÃÖÊ

PBE 0,047 0,075 363,2 0,003 0,004 355,8

MJW 0,042 0,067 324,1 0,002 0,004 324,4

VWN 0,043 0,069 331,7 0,002 0,004 323,4

VBH 0,036 0,058 279,1 0,002 0,003 284,2

Ni ÏÊ

PBE 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000

MJW 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000

VWN 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000

VBH 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

Íà ðèñóíêå 1 èçîáðàæåíà çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Jij îò
ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè R/a.

Ðèñ. 1: Çàâèñèìîñòü çíà÷åíèé îáìåííûõ èíòåãðàëîâ Jij îò ðàññòîÿíèÿ R/a
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ, ïðîâåäåííûõ â äàííîé ðàáîòå, ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèå
âûâîäû:

Äëÿ âñåõ ìåòàëëîâ îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå íîñèò ôåððîìàãíèòíûé õàðàêòåð.

Ñàìîå áîëüøîå çíà÷åíèå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû Tc ó Co.

Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ó Co, Fe, Ni â òåîðèè Ãåéçåíáåðãà
ìåíüøå, ÷åì â òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ.

Â ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêå Ni ÿâëÿåòñÿ íåìàãíèòíûì.

Ïîñòîÿííûå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Jij ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿþòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì
ðàññòîÿíèÿ R/a.
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Ñïàñèáî çà âíèìàíèå!
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