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I. Введение 

В последнее время широкий интерес привлекает изу­
чение неупругого рассеяния.медленных нейтронов в пере­
ходных s - d металлах ' / . В значительной мере ин­
терес э^от обусловливается возможностью прямого на­
блюдения в области низких температур акустической ветви 
возбуждений спин-волнового типа, поскольку в отличие 
от брэгговского рассеяния нейтронов, дающего информа­
цию о статических магнитных свойствах кристалла, не-
упругое сечение рассеяния содержит информацию о .дина­
мических свойствах системы, таких, как спнн-волковые 
возбуждения и критические флюктуации. В настоящей 
работе мы не будем обсуждать вопросов, связанных 
с критическим и парамагнитным рассеянием, поскольку 
это требует отдельного рассмотрения * и ограничимся 

' только изучением поперечной части сечения нейтронов 
при низких температурах. Поперечное сечение рассеяния 
нейтронов выражается через мнимую часть обобщенной 
восприимчивости от поперечных спиновых компонент, 
полюса которой определяют спектр возмездных возбуж­
дений в системе, связанных с переворотом спина. Струк­
тура же обобщенной спиновой восприимчивости и вид ее 
полюсов определяются выбором модельного гамильтониа­
на системы электронов в металле и характером сделан­
ных при ее вычислении приближений /Ь2.8/ с другой 
стороны, имеющиеся экспериментальные результаты 2 -* / 
не всегда достаточно хорошо интерпретируются в рамказ, 
используемых моделей, таких, как модель Изуяка, £нма 
и Кубо / # 1 / \ основанная на гамильтониане Хаббарда' •' 



для единичной зоны d -электронов с кулоновской корре­
ляцией в одном узле. Поэтому в ряде теоретических ра­
бот /8-13/ для вычисления обобщенной спиновой воспри­
имчивости н спектра магнитных возбуждений использо­
вались более реалистические модели системы d -элект­
ронов в металле с учетом существования нескольких зон 
н вырождения по проекциям орбитального момента элект­
ронов / 8~" 9 / , взаимодействия d-электронов с колебания­
ми решетки / 1 0 / , гибридизации электронов из s - н d -
з о н ^ 1 1 / , с учетом перекрытия волновых функций d -
электронов на соседних у з л а х / 1 2 / и комбинированных 
эффектов 1 3 / • 

В настоящей работе рассматривается вычисление 
поперечного сечения рассеяния нейтронов в рамках моде­
ли d -электронов в металле с учетом их гибридизации 
с электронами из широкой s -зоны. Одночастичные свой­
ства различных вариантов этой модели и ее подробное 
описание рассматривалось в / 1 4 " " 1 6 Л В работе- - была 
предпринята попытка вычислить для этой модели спектр 
спиновых волн в атомном пределе для d -электронов 
и в пределе бесконечно большой s - d-гибридизации. 
Последнее приближение представляется неоправданным. 
Для простоты в настоящей работе для системы ^-элект­
ронов в металле используется приближение хаотические 
фаз •' • Б рамках этого приближения вычисляется спектр 
индивидуальных возбуждений стонеровского типа, свя­
занных с переворотом спина. Показано, что в пределе 
q -» 0 среди полюсов обобщенной восприимчивости со­

держится полюс типа акустических спиновых волн, т.е. 
обращающийся в нуль при q-»0. 

2. Гамильтониан системы и общие соотношения 

Следуя работам 4 - 1 6 / ^ будем описывать подсисте­
му s - и d-электронов в переходных металлах гамиль­
тонианом следующего вида: 

K^d+K^e-d . /2.1/ 

где 

4 



* A*, d , - / 2 - 2 / 
Jt_q,_CT к , - C F 

гамильтониан Хаббарда 7 1 7 электронов в d -зоне, корре-
лнрующнх в одном узле с энергией, равной U. 

К- •s е к а к И ы - / 2 - 3 / 
кет 

гамильтониан пшрокой s -зоны электронов проводимое-
ти. 

Ив., - * о<\ «t. d l . + V'C.»k. >- / 2 , 4 / 
одночастичный оператор, описывающий Гибридизацию 
электронов из s - и d -зон вследствие прямого рассея­
ния s - и d-электронов. 

Сечение поперечного неупругого рассеяния медлен­
ных нейтронов системой d-электронов металла, харак-
тернэующнхея плотностью магнитного момента s« (г) = 
= N"- f 2 exp( iq r )^ (q ) , a=x ,y ,z 5 в пренебрежении орби­
тальным вкладом, записывается в форме / х / 

dUdE' tr. т е с ^ k lb 
/ 2 . 5 / 

x —- { ImG+ Ы +Im G M \, 
_e — I 

где 

G " ( t ) . - i e ( 0 < t i , ' ( 4 . t ) , 8 - , ' ( q , a ) ] > , v -± - / 2 - 6 ' -
ч 

двухвременные запаздывающие температурные функции 
Грина, связанные с обобщенной спиновой восприимчи­
востью системы следующим образом /1/s 



N/(gp ) ? х ( Ы - т в ( * ) = ( - ^ - ) i _ J dte'^G (t). 
Ь h 4 h 2n _ « q 

/2.7/ 

Вводя обозначение п(<и) = [exp(£h<y)~l]~, перепишем 
/2 .5 / в виде'' 1 ' ' 

dOdE' tr. m с 2 k z 2h 
e 

/2.8/ 
x{(n(u))+l)ImG~ (iu)+n(-<u)ImG~ (-tu)L 

- q q 

Таким образом, для полного описания поперечной 
части сечения неупругого рассеяния нам необходимо вы­
числить функцию Грина G~ (й>). 

3. Вычисление гриновских функций 

Для вычисления обобщенной.поперечной восприимчи­
вости системы запишем систему уравнений движения 
для функции Грина «й'к (q)=d.+. d k t | В » ш и зацепляю­
щихся функций, используя приближение хаотических фаз / 1 / 
для получения замкнутой системы уравнений. Тогда будем 
иметь 

1) (ho, + Ё t ( K +q)-E * (k))< 0. (q>|B» = -*Ц- (n u - n )A(q,*») 

/ 3 1/ 
_ A L < < г С d

t l B > > + V*«d* . a j B » ; 
k+q k+q4- kf U) k k+q ,> kT1 © ' 

2)(ha.-l4k) + , b + q ) « a ^ ( i i d l i | B > > = | - < a t + , 1 d k + q i > A ( 4 , - ) 

$ 



3 ) 0 * > - & < к + q ) - ek ) « d +

k + q , a b f | B >> ~ £ - < d f e

+

t a f c f > A f c * ) 

- V . ' « a * a f I B » + ' V k « 0 f ( q ) | B » ; / 3 - 3 / 
k+q k+qi- k t <a s к ^ ' <y 

4)(h6>+c ' - 0 « a + a. | B » ="Vt « a * d t JB » -k+q к k+q+ k? UJ к k+qj, к f ' <y 

-V* « d j . a v | B » . / 3 - 4 / 

k+q k+q-t k t 1

 ш 

Здесь использовались обозначения: 
В = ? d k t d k + < n = i + ( q ) * A = u : / N 2 ( n ~ n )• 

к * т К + Ч * р Р* P t 

Е,(к)-щк)+и1;;ь г 

A(q,<a)=l-^-ij:/N'G~(uv), & , ^ Л ^ > 

Для получения замкнутой системы алгебра^ёеких у р ^ * 
нений;/3Л/-/3.4/ были применены следукЩне приближе­
ния:' :;/г%:^'1'- '''!, 

[0 k (q), K d 3 _ ^ (E(k) -E(k+t i»e k (q )+&^ k (q ) -
/ 3 . 6 / 

- U . l . / N S ( n k + q i - п к 1 ) в р ( Ч ) , 

tC^kt^a^-^^^k+q^kt " U / N f ПР/ 
'/ 

* d t а ь +Ul /N<d, + a. > J d * ,d . k+q* k t kt k t p+qi p t 
P &.f. 

В уравнениях / З Л / - / 3 - 7 / мы удерживаем смешанные 
корреляционные функции <dj; T a f c t > и < a"J.^d. k + ^ > , 
поскольку, как показано в работе / 1 б / , окн пропорцио­
нальны V k и не могут бьггУ отброшены. Более того, окн 



аномально возрастают в точке пересечения спектров 
d - и s-электронов. _ 

Учитывая теперь, что | <<0k(q) jB>>j»G Ы . и опре­
деление / 2 . 7 / из /3.1/-/3.47» найдем, что 

х" (q.«) = *K F (q>«m-u;/( g /z B ) 2 x H F <q.«) Г1, / s . * / 
где. 

+Е4(к) + е, )+(hu>+Et(k4-q)-e k)) + 

k+q 

fc+q к . 

-<Ь» + e f c + q - ^ [ V ^ h — E , ( k ) - e b + q )< d + f fc > + 

/ 3 . 9 / 
xl-[V | 2[(h f t)+E t(k+.q)-EHk))(h< y+EtCk+q)-c b) + 

+ ( Ь й > - Щ ( к Ь . к + ч Xh*) +e f c + 4 - e k ) + 

+(h(a+E t(k+q)-E4.(k))(hiy—Е/(к) + е k + q ) + 

+ (hu>+E t (k+q)-e k ) (h©+e t + < i -e k ) 1+ 

+ (h<y + Е t(k +q)-E^ (k))(h<a - Ё ф (k)+ e k + q ) x 

(1ш+ Et(k+q)-f t ) (ha»+6 fc+q -<rfc Н е ­

восприимчивость системы d- электронов в приближении 
Хартри-Фока. Если в / 3 .9 / положить V fc =0, то для 
х; н F ( q, «о ) получим выражение 
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x H F U . « о ) - (g ^ B ) / N * - — — «-
h<a + E t (k -s-q)- E 4 (k) , g ш , 

обобщением которого дая случая гжбридвзгрвванных d -
элегстронов является восприимчивость / 3 . 9 / . При выводе 
/3 .9 / было использовано следующее приближение: 

v k + q * -v k , /> /3.11/ 

справедливое по крайней мере а пределе q-*0. Полюса 
шозшой восприимчивости / 3 , 8 / еодерзй&т все полюса жарт-
ри-фшйтскей восприимчивости /3.9А соответстаукждае 
индивидуальным возбуждешшм* связанным©переворотом 
спина, или стонеровскнм возбуждениям. Нахождение зтнх 
полюсов мы обсудим в следующем разделе, а здесь оста­
новимся на вопросе о существовании акустической ветви 
возбуждений среди полюсов полной восприимчивости 
/3 .8 / . Для этого, следуя / 1 / , покажем, что при q~-Q зна­
чение hw 0=0 удовлетворяет уравнению 

1=U7N 2 i (n - n )[-JV |2(2Ьй»-Л)+Ь*а(Ьб)+Е4(к)-с )х 
k k^ k^ Ь к 

х{Ьв)-ЕЛ k)+e k)]-hft.[V*Ona-E*(k) + e k ) < d * t a k t > + 

+"V..<a-t d. >(h U J +E t (k ) - 6 . } l}x j - | 'V k l 2 (2h u i+A) 2 + 

- I 
+ ho> (he+B (k) ~E +0c))(hui - E^ (k) + ек)(пй>-нЁt(kbek)i 

ч /ЗЛ2/ 

Подставляясь^ =0 а ~в- /ЗД2/ , непосредственно икдяй, 
что это значение ему удовлетворяет-? Предел q-»0, hu>-*0 
является гидродинамическим пределом, ж соответствую­
щий этому пределу полюс обобщенной восприимчивости 
описывает колебания плотности магнитного момента» 
распространяющиеся в магкихоупорждоченнои христад-



ле. Из общих соображений следует, что в пределе длинных 
волн энергия h<a должна быть связана с волновым числом 
q соотношением h<y - Dq 2 , Точное выражение для D , 

справедливое для любого металлического или не металле-
ческого ферромагнетика ют неферромагнетнка, в стати­
ческом магнитном поле имеет вид/ 1 7 ' 

В ч 2" it?>1 Ь ч < [ ' ' ' $ - q ] > " ^ " « k t * * i ' • / 3 1 3 / 

/Определения см. в ' 1 7 , / . Таким образом, показано, что 
существует решение уравнения 

l=U/ (g | i B ) \ H P (q ,a>) , /3 .14/ 

которое обладает свойством hu)^»0=0, и это решение 
соответствует спин-волновым возбуждениям в модели 
с s -d гибридизацией. 

Следовательно, удалось показать, что для данной мо­
дели выражение для динамической восприимчивости х~(ц,ы) 
в приближения- случайных фаз выражается через x H F (q, &>) 
в виде, аналогичном найденному в работе Изюяма и др. ' 

4. Харжри-фоковская восприимчивость 

Вычислить полюса хартри-фоковской восприимчивости 
/3 .9 / , соответствующие стонеровским индивидуальным 
возбуждениям, можно, не прибегая к нахождению полюсов 
"̂ HF.:(q, и ) /3 .9 / . Для этого заметим, 4TO>^F(q,u>) 

является восприимчивостью системы, описываемой га­
мильтонианом вида 

K H F = IE ( k ) d + d, + Xe .a+ a . + 
ka ff * a k a kv k k ( r k f f 

+ S(V u a+ d u +V*dt a v ) . /4 .1/- .-. 

Гамильтониан / 4 . 1 / является одночастичным оператором 
и может быть точно диагоналнзнрован с помощью кано­
нического u,v -преобразования. Результат диагонали-
зацнн имеет вид ' " ' 1 6 Л • _ - • . . _ • 
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k f f Ikff ka ka 2kflTkff ^k<y fb.Af 

<o 2 ka " * ^ * к 

v 2 I ( V * ) 2 

kffl 

Восприимчивость x H F (ч»в>) принимает следующую фор­
му: . -•",- '••.-,.• .•••-'•- :./:-:к..::^л"'~-' 

X H P (q, •»).-(№„)2 /N S I •* .« : _ J l l t " a b ^ + 

+V> v 2 _ ^ Г П ^ _ + »2 v 2 x / 4 .5 / 
* k + * k t he» + « -<a k + 4 ^ k t 

2k + qj , 2k T 

"ft"*»* + T« , j , "gf -H^ ь 
Ь а > + в 1 к + Ч * _ < i , 2 k t 4 * h u > + U J 2 k + q ^ " ' u } l k t 

Из /4 .5 / можно получить обычную форму критерия воз -
ннкновення ферромагнетизма в системе из условия, что 
в пределе нулевого поля и ври Т=0°К восприимчивость 
системы становится сингулярной / 1 8 ^ 

1 - U/Cgfij,} X (0,0) = U . P e f f ( £ р). 

Возвращаясь теперь к вычислению сечения рассеяния 
/2 .5 / , представим Imx"~(q,u>) в виде /М9/ 

hnx-(4>o>)=lmxliF (q,u>){[l-TJ/(g/i ) 2 R e X

H F ( q ^ ) ] 2 + 

+ [U/(gfi ^I&xH^i»)]*»." 1 . '" /4-6/ 
В -••-

И 



Величина Im x H I ?(q,cu) согласно/4.5/равна 

, /4.7/ 
xS(hco+ <u , -e> t ) + 

2k+q4- 2kt 

k + q i k t k t k+qj, ' l k+q * 2 k f 

+ v 2 u,2 (of -п.*3 , )5(ho)+u.2k - « l k ) b 
k+q4. k t k f k+qi Л + q * i*f 

Следовательно, Im )<?IF (q,*>) не равна нули» только для 
четырех областей стонеровских континуумов: 

1 Ikt I k+q* . 

hoi =<o - и i 
2 2 k t 2 k + q i 

/4.8/ 
3 2k t 1 k+qj, 

hu» = ft> - u » 
4 lkt 2 k-hqi 

Вклад Э7гих ветвей в сечение рассеяния определяется 
соотвётстзующнмн весами в/4 .7/ . Если не рассматривать 
точки пересечения стонеровских мод и акустической вет­
ви, то в том случае, когда Im x H F(q,«)-*0> из /4 .6 / 
следует 
V/(gii„)2lmx(4,^)-'^\l-V/(gii) Re*HF(q,*>)I. 

в в / 4 9 у 
Соотношение, стоящее под знаком 8 -функции в / 4 .9 / , 
равно ' *'•; 

l-Ul/Cgp ) 2Rex H F(q-»0, « * 0 ) ~ b " 1 ( b e - h Q q ) . / 4ДО/ 
В 

12 



где b - некоторая постоянная, a hfi - акустнческая 
ветвь h Q q ^ o - 0 . Поэтому/Ы 9/ q 

н •' 

х S [ n ( S n )a (bo +hO )+(l+n(.0 ))S(h<o - Ш ) ] . / 4 Л 2 ^ 

Коэффициент b может быть найден численным образом. 
Сечение рассеяния /4 .12/ не содержит вклада, возникаю­
щего от рассеяния нейтронов на стонеровскнх возбужде­
ниях / 4 . 8 / . При больших q и и,,когда электрон в СО-
стоянки преодолеть энергетический барьер, связанный с 
переворотом спина электрона в эффективном поле, воз­
можно диффузное рассеяние нейтронов на стонеровскнх 
модах,/5,19/. Причем в отличие от модели Хаббарда / 1 / 

картина рассеяния сильно модифицируется вследствие 
того, что вместо одного стонеровского континуума в 
системе возможно существование четырех оптических 
стонеровскнх континуумов /4 .8 / . В области энергий, 
когда электрон в состоянии преодолеть энергетический 
барьер в эффективное поле, U можно считать малым. 
В этом случае / ^ э / 

Ьпх:~ (q,u>) = hnx H F (cb CJ), / 4 Л З / 

( *£—) ~ ( ~ > +|F(q)|f4:(l+4*)N/»(eFB?x 
dfidE w m c2 .4 к . я В 

/4 .14/ 

x{(n(<a) + l ) I m x H F (-q,u>)+n(-u))Imx H F (q, -о>)Ь 

Сечение рассеяния /4 .14/ отчасти похоже на ееченке 
рассеяния в случае двух зон, вычисленное в работе Ях*£ДЕ£_ 

К* 



и Шнмнцу и Соколова 9 / . Хотя для одно зонной модели 
неупругое сечение рассеяния на стонеровских возбужде­
ниях стремится к нулю при q-*0, Соколовым быдопоказа-
но»9/что для многозонной модели сечение расеедаия на 
стонеровских модах может быть заметным идлянеслиш-
ком больших q< q 

* * max 

5. Обсуждение 
Проведенный качественный анализ поперечного се­

чения рассеяния для модели Хаббарда d -электронов, 
слабо гйбрвдизнрованных с электронами из широкой s -
зоны, показывает, что картина рассеяния существенно 
изменяется но сравнению с результатом для обычной 
модели Хаббарда ' ! Л В гидродинамическом пределе сече­
ние рассеяния на спиновых акустических возбуждениях, 
по-видимому, модифицируется только количественно. Од­
нако при увеличении q-»q,nax характер уменьшения се­
чения рассеяния на спиновых в о л н а х / ' 9 / может изме­
ниться качественно в связи с ренормировкой q f f l a 3 f Зна­
чительно модифицируется сечение рассеяния на оптиче­
ских спиновых возбуждениях вследствие возникновения 
четырех квазистокеровскнх мод вместо одной для обыч­
ной модели Хаббарда. Конкретная картина рассеяния 
сильно зависит от энергетической зонной структуры ве­
ществ и должна быть исследована численно. 

Проведенный анализ поперечного сечения рассеяния 
.опирался на использование приближения хаотических фаз. 
Это приближение хорошо применимо при малых значениях 

. параметра кулоновского отталкивания U. В то же время 
при выводе выражения для сечения рассеяния / 2 . 5 / су­
щественно использовалось предположение/'*/ что d -зоны 
достаточно узкие, чтобы можно было пренебречь перекры­
тием волновых функций d - электронов разных уз лов. След­
ствием этого предположения является то, чтофурье-образ 
спинового момента записывается в удобной факторнзован-
ной форме 

S ± ( q , £ ) = F ( q ) s ± ( q , t ) , / 5 . 1 / 
где 
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F ( q ) = / d 3 r e i 4 r | ^ ( r ) | 2 - / 5 . 2 / 

геометрическое распределение плотности спинового маг­
нитного момента. Поэтомуописайте картины рассеяния 
нуждается в применении приближения, евраведливого в 
более широкой области значении и.<5дашм из возможных 
способов усовершенствования приближения' хаотических 
фаз является £ -матричное приближение, справедливое, 
однако» только в пределе яизкой плотнрслгд.^0'. Более 
интересный способ вычисления поперечной спиновой воо-
приимчивости при больших значениях V был преложен 
недавно Сакуран' 2 J и применен К.А.ЖШСОННБШ У ДЛЯ 
одного из вариантов модели Хаббарда с "учётомвырожде­
ния по проекции орбитального момента электронов. Пред­
ставляется интересным провести обобщение по методу 
Сакураи рассмотренной здесь модели.Так же интересно 
провести для этой модели качественный анализ продоль­
ного сечения неупругого рассеяния медленных нейтронов. 
Рассмотрению этих.вопросов предполагается посвятить 
отдельную работу. 

Я глубоко благодарен Л.Добжнньскому, привлекшему 
мое внимание к рассмотренной здесь проблеме, а также 
профессору Конраду Фишеру» ЗС.Зльку, Н.М,Плакнде, 
Л.Л.Максимову и К.А^Кнконну за ценные обсуждения 
и Й.Шоному за полезные з^Шання. 
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