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对于海森伯铁磁系统，利用多体格林函数方法，在无规相近似下，并且考虑到关联函数〈! ) ! *〉时，得到对于任

意自旋 !普遍适用的总能量的表达式 +对于三维和二维的情况给出了计算结果 +得到的总能量的数值低于没有考
虑关联函数时的数值 +
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描述一个铁磁体的哈密顿量为
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其中第一项是交换相互作用项 +本文只考虑最近邻
交换作用 +第二项是单离子各项异性项 +第三项是有
外磁场时的能量 +本文设交换强度 #、各项异性强度
&"、外磁场 (’ 和温度 ) 都是无量纲的量 +对于这样
一个系统，我们已经可以运用多体格林函数方法求

出磁化强度随温度的变化，并且有一个对于任意自

旋量子数 ! 适用的普遍公式［!—.］+本文要求的是对
于任意自旋量子数 ! 都适用的比较严格的总能量
表达式 +
总能量是哈密顿量的系综平均值 +考虑到晶格

的平移周期性，每一个格点上自旋的状态相同，我们

只要计算平均每个自旋的能量如下：
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式中对 % 的求和只涉及 $ 的最近邻格点 +由于平移
周期性，$ 格点可只取原点，（"）式中的下标 $ 可以
去掉 +（"）式中的后两项是可以利用〈!’〉的表达式直

接计算得到的［!—.］+现在的主要任务就是处理交换
相互作用项 +
在最简单的近似下，可以直接采用无规相近似 +

由于 $ 和 % 格点不相同，无规相近似就是〈!$·!%〉"
〈!$〉·〈!%〉

［!—%］+我们设磁化强度的方向是 ’ 方向 +
自旋算符在 + 和 , 两个方向上的平均值为零 +因此
得到的能量平均值为
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也就是说，对于（"）式中的第一项做了这样的近似：
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样的近似是没有问题的 +可是〈 ! )
$ ! *

% 〉这一项由于

近似而成为零是有问题的 +这一项是表示自旋波传
播的关联函数，而实际上关联函数是不为零的 +因此
必须小心地处理这一项 +下面我们较为严格地得到
〈! )
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%〉这一项的表达式 +

我们运用多体格林函数方法，这一方法运用于

处理海森伯磁性系统已经被证明是非常成功

的［%—!!］+用算符 - 和 ( 构成推迟格林函数
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由于哈密顿量不含时间，格林函数与下面的所有双

时变量的函数都是时间差 / * /0的函数，都可以对宗
量 / * /0做傅里叶变换 +做时间傅里叶变换之后，格
林函数所满足的运动方程为
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我们选择的构成格林函数的两个算符为
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考虑到每个格点都有一个自旋，算符加上格点的指

标如下：
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代入（!）式后，算得运动方程如下：
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其中利用了空间均匀性，〈 &’
"〉#〈 &’〉)对 # 的求和

只涉及 ! 格点的最近邻 )再做空间傅里叶变换
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可解得格林函数
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系统的能谱就是格林函数的极点 )
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% 表示原点的最近邻格点的位矢，并且
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在对高阶格林函数降阶为低阶格林函数时，对于交

换作用项，做了无规相近似［*］)对于单离子各项异性
项，做了 012+345167899+1 近似［!］) 012+345167899+1 近
似只适用于单离子各项异性系数 *$ 小于交换强度

% 的情况［*$］)
以下运用谱定理［*］
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当 , ’ ,: # .时，用（*.）式可以得到
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其中定义了% )（*!）式两边对时间 , 求导一次，可以
得到
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做 !! 和 "" 两个算符的对易关系 )
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再利用恒等式
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这一函数及其各阶导数的初值可算得如下：

&（.）# *， （$>8）
〈&’〉#&:（.）

#（% % * % &）%$&’* ’（% ’ &）（% % *）$&%*
（% % *）$&%* ’%$&%* ，

（$>A）
〈（&’）$〉#&@（.）

# &（& % *）’（* % $%）〈&’〉， （$>B）
〈（&’）/〉#&"（.）

?>=!-期 王怀玉等：海森伯铁磁系统的总能量



! "
#［［!（! $ "）% &］〈（!"）#〉（" $ #!）

$（#!# $ #! % "）〈!"〉］’ （#()）
由（"*）式，得到关联函数对时间求导的结果为
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计算（#.）式左边
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我们逐项计算（#*）式右边 ’第一项为
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其中要注意到对格点 " 的求和只涉及格点 ! 的最
近邻 ’（#0）式中右边的第一项将通过（#）式用能量来
表达 ’现在看（#0）式中右边第二项的处理 ’首先计算
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其中已定义了!#，再利用对易式（"0）式，
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现在计算（#*）式右边的第二项，结果是
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（#*）式右边的第三项，则可利用（#&）式，将（#&，#0，
&"，&#）式代入（#*）式，使之与（#.）式相等，并令 # !
/，就得到能量的表达式为
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其中已代入（#）式 ’由于空间的平移不变性，我们已
经略去了（#）式中表示格点的下标 % ’〈 !"〉，〈（ !"）#〉

和〈（!"）&〉各量可由（#(）式算出 ’
下面我们给出数值结果 ’我们令 & ! "//5 在图

"—图 1中，实线是由（&&）式计算得到，虚线是由（&）
式计算得到，我们看到，由于对于（#）式中的〈! $

. ! %
/ 〉

关联函数做了较为严格的考虑，实线的能量值比虚

线的要低 ’ 在绝对零度时，两者的能量是一样的，因
为零温时不存在热力学的涨落 ’
对于三维情况，令各项异性常数 ’# ! / ’图 "是

简立方晶格的 ! ! "6#，"，&6#，# 时的数值结果 ’图 #
和图 &给出体心立方和面心立方晶格的结果 ’
图 1是二维的情况，由于各向同性的海森伯模

型在二维情况下是没有自发磁化的［"7，"(］，要加上各

项异性项才会出现自发磁化，即在（"）式中 ’# 必须

不为零 ’一般认为 ’# 比 & 小两个数量级 ’本文令 ’#

! "，当 ! ! "6# 时，（ !"）# ! "
1，不显现各项异性 ’因

此，图 1画出了 ! ! "，&6#，#，76#时的数值结果 ’
由能量的表达式对温度求导可得到比热，不过

我们不在这儿具体地计算了 ’只要根据曲线的形状
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图 ! 简立方晶格的铁磁能量随温度的变化

图 " 体心立方晶格的铁磁能量随温度的变化

图 # 面心立方晶格的铁磁能量随温度的变化

图 $ 二维方格子的铁磁能量随温度的变化

就大致知道比热的变化的情况 %在这儿做一定性地
讨论 %比热总是大于等于零的 %接近零温时比热接近
于零 %随着温度的升高比热增加 %

尽管在公式中已经把外磁场考虑进去，本文的

数值计算中未加进外磁场 %从（##）式可以看出，加上
外磁场后，能量会有所降低 %
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