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На основе цепочки Боголюбова и новой аппроксимации многочастичных функций распределения,

учитывающей корреляции между ближайшими соседями в магнетиках, получена новая система урав-

нений корреляционной магнитодинамики. Система состоит из уравнения типа Ландау–Лифшица–Блоха

и уравнения на парные корреляции. Результаты расчетов в рамках корреляционной магнитодинами-

ки гораздо лучше согласуются с результатами моделирования в рамках атомистической модели, чем

результаты традиционного уравнения Ландау–Лифшица–Блоха.
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1. Современные исследования магнитных мате-

риалов требуют моделей, адекватно учитывающих

влияние температурных флуктуаций. Требования

обусловлены прогрессом нанотехнологий (посколь-

ку наноструктуры особенно подвержены термиче-

ским эффектам) и новыми возможностями по кон-

тролю процессов в магнитных наноструктурах на

малых временных масштабах. Кроме внешнего по-

ля, переключение намагниченности может прово-

диться различными способами – при помощи спин-

поляризованного тока [1], с применением лазера [2],

или даже термически [3].

Полномасштабное численное моделирование

неравновесных процессов в магнетиках с уче-

том температуры необходимо при создании тер-

моассистированных ячеек магниторезистивной

памяти, переключаемых в импульсном режиме

комбинацией разогрева запоминающего слоя и

спин-поляризованного тока или магнитного поля [4].

Модели магнетиков сильно различаются по мас-

штабу. С одной стороны, спин – это квантовое яв-

ление, с другой стороны, в ряде случаев предпо-

чтительны модели, оперирующие макропараметра-

ми. Исследуемое явление может зависеть как от де-

фектов кристаллической решетки, так и от формы и

размера образца. Характерные времена разнятся от

аттосекунд до лет. В таких условиях обойтись одной

моделью невозможно. Для исследования стационар-

ных состояний применяются методы Монте-Карло
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[5, 6]. Наиболее популярными являются микромаг-

нитные модели сплошной среды на основе уравне-

ния Ландау–Лифшица–Гильберта [7–13]. В настоя-

щий момент наиболее полной общепринятой мик-

ромагнитной моделью, учитывающей динамику из-

менения модуля средней намагниченности, является

уравнение Ландау–Лифшица–Блоха (УЛЛБ) [14–19].

Корректный переход от атомистической модели

к моделям сплошной среды в магнетиках является

сложной задачей за счет сильного локального обмен-

ного взаимодействия и необходимости учета темпе-

ратурных флуктуаций. Такой переход представля-

ет большой интерес с фундаментальной точки зре-

ния. Приближение среднего поля, использованное

при выводе УЛЛБ, приводит к ряду артефактов из-

за потери корреляций между магнитными момента-

ми ближайших атомов. Основными недостатками та-

кого подхода являются нулевая обменная энергия в

парамагнитной фазе и заниженные времена релакса-

ции системы [20]. Это может быть серьезным огра-

ничением при моделировании устройств спинтрони-

ки и магнитной наноэлектроники, работающих в им-

пульсном режиме.

Аппроксимация многочастичных функций рас-

пределения, учитывающая корреляции между бли-

жайшими соседями, позволяет получить модифици-

рованное УЛЛБ. Дополнительно вводится уравнение

на парные корреляции (обменную энергию), анало-

гичное уравнению на плотность энергии в гидроди-

намике.

2. В качестве исходной атомистической моде-

ли магнетика мы будем рассматривать систему сто-

хастических уравнений Ландау–Лифшица, описы-
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вающую эволюцию N магнитных моментов mi(t),

|mi(t)| = 1. Магнитные моменты расположены в уз-

лах кристаллической решетки с координатами ri. Си-

стема имеет вид

dmi

dt
= −γ

[
mi ×Heff

i

]
− αγ

[
mi ×

[
mi ×Heff

i

]]
+

+
√
2αγT

[
mi × ξi(t)

]
; (1)

Heff
i = −∇mi

W = Hex
i +Han

i +H
dip
i +Hext;

Hex
i =

∑

j

Jijmj ; Han
i = 2KnK

(
nK ·mi

)
;

H
dip
i =

∑

j

3
(
mj · rij

)
rij −mjr

2
ij

r5ij
, rij = ri − rj ;

где γ – гиромагнитное соотношение; α – пара-

метр затухания; Heff – эффективное магнитное по-

ле, W – полная энергия системы; T – температу-

ра системы в единицах энергии, ξi(t) – попарно

независимые случайные вектора, составленные из δ-

коррелированных случайных источников с нормаль-

ным распределением, единичной дисперсией и нуле-

вым математическим ожиданием; ∇mi – оператор ∇
по магнитному моменту mi; Hex – поле обменного

взаимодействия, Jij – обменный интеграл (как пра-

вило, отличен от нуля только для ближайших сосе-

дей); Han – поле анизотропии типа легкая ось или

легкая плоскость, K – параметр анизотропии, nK –

направление оси анизотропии, |nK | = 1; Hdip – по-

ле диполь-дипольного (магнитостатического) взаи-

модействия. Здесь и далее мы будем использовать

безразмерную систему единиц.

Система уравнений (1) позволяет корректно учи-

тывать температурные флуктуации, дефекты кри-

сталлической решетки и ряд других тонких физи-

ческих эффектов. Однако она оказывается слишком

сложна с вычислительной точки зрения для модели-

рования реальных устройств. Для упрощения задачи

необходимо перейти к уравнениям сплошной среды.

При этом основную сложность вызывает коррект-

ный учет сильного обменного взаимодействия меж-

ду ближайшими соседями. Мы будем рассматривать

результаты численного интегрирования (1) как “пер-

вопринципные” результаты моделирования “атом-в-

атом”. На их основе будет проводиться верификация

построенной системы уравнений сплошной среды.

3. Введем обозначение
[
•Hi, D•

]
i
f ≡ ∇◦i

[
γmi×

(
Hi+α

[
mi×

(
Hi−D∇◦i

)])
f
]
,

где ∇◦i = ∇mi
− mi

(
mi · ∇mi

)
/m2

i — градиент

вдоль поверхности сферы, Hi – некоторое эффектив-

ное поле, D – коэффициент диффузии в простран-

стве магнитных моментов, f = f(...,mi, ...) – некото-

рая функция распределения магнитных моментов. В

дальнейшем мы будем много работать с уравнениями

типа Фоккера–Планка (УФП) [21]

ḟ = ∇◦i

[
γmi ×

(
Hi + α

[
mi ×

(
Hi −D∇◦i

)])
f
]
,

и обозначение
[
•Hi, D•

]
i
f значительно упростит за-

пись.

Пусть f (N)(m1, ..., mN , t) – N -частичная функ-

ция распределения магнитных моментов, тогда от (1)

с учетом температурных флуктуаций можно доста-

точно строго [22] перейти к N -частичному УФП

∂f (N)

∂t
=

N∑

i=1

[
•Heff

i , T •
]
i
f (N). (2)

Введем одночастичную функцию распределения fi:

fi(mi, t) =

∫
· · ·

∫

S2 ... S2

f (N) dm1,... i−1, i+1,...,N

(здесь под ∫
S2

dm понимается интегрирование по сфе-

ре единичного радиуса) и проинтегрируем (2) по

N−1 магнитному моменту (см. дополнительный ма-

териал), что даст нам систему из N одночастичных

УФП с интегральными коэффициентами

∂fi
∂t

=


•H

(2)
ex

i +H
(2)
dip

i

fi
+Han

i +Hext, T •



i

fi, (3)

H
(2)
ex

i =
∑

j

Jij

∫

S2

mj f
(2)
ij dmj , (4)

H
(2)
dip

i =
∑

j

∫

S2

3
(
mj · rij

)
rij −mjr

2
ij

r5ij
f
(2)
ij dmj, (5)

где f (2) – двухчастичная функция распределения

f
(2)
ij (mi,mj, t) =

∫
· · ·

∫

S2 ... S2

f (N) dm... i−1, i+1,... j−1,j+1,....

4. Для замыкания цепочки Боголюбова необходи-

мо аппроксимировать f
(2)
ij на основе fi и fj . В рамках

общепринятого приближения среднего поля предпо-

лагается, что f
(2)
ij ≈ fifj . Тогда (3) принимает вид

∂fi
∂t

=
[
•Hex

i +H
dip

i +Han
i +Hext, T •

]
i
fi, (6)

H
ex

i =
∑

j

Jij 〈mj〉 , (7)

H
dip

i =
∑

j

3
(
〈mj〉 · rij

)
rij − 〈mj〉 r2ij
r5ij

. (8)
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Предположим, что существует гладкая (на

масштабах много больших, чем расстояние между

атомами) шестимерная функция распределения

f(m, r, t), совпадающая с fi(m, t) в узлах кристал-

лической решетки ri. Обозначим отвечающее ей

распределение средней намагниченности 〈m〉 (r, t).
Тогда в случае, если Jij = J только для ближайших

соседей, обменное поле (7) можно аппроксимировать

как

H
ex

i ≈ a2J∆r 〈m〉 |r=ri
+ nbJ 〈m〉 |r=ri

,

где a – длина обменной связи, ∆r – оператор Лапла-

са по конфигурационному пространству, nb — число

ближайших соседей.

Слагаемые в H
ex

i имеют вполне прозрачный фи-

зический смысл. Cлагаемое с ∆r отвечает за взаи-

модействие на масштабах больше физически беско-

нечного малого объема в случае пространственно-

неоднородного распределения 〈m〉 (r) и приводит к

возникновению спиновых волн. Слагаемое nbJ 〈m〉
отвечает за взаимодействие внутри физически беско-

нечно малого объема, возникновение спонтанной на-

магниченности и фазовый переход ферромагнетик–

парамагнетик.

Поле диполь-дипольного взаимодействия (8) вы-

ражается через интеграл по объему, линейно зави-

сит от 〈m〉, и методы его расчета хорошо извест-

ны [23, 24].

Тогда (6) принимает вид

∂f(m, r, t)

∂t
=

[
•HL + nbJ 〈m〉+Han, T •

]
f, (9)

HL = a2J∆r 〈m〉+H
dip

+Hext,

где в HL сгруппированы члены, обеспечивающие вза-

имодействие на масштабах больших размера физиче-

ски бесконечно малого объема.

5. Умножая (9) на m и интегрируя по dm (см. до-

полнительный материал), получаем УЛЛБ [14], опи-

сывающее эволюцию 〈m〉 (r):

˙〈m〉 = −γ
[
〈m〉 ×HL

]
− 2γK

(
Φ+ αΘ

)
− (10)

− αγ Ξ̂ ·
(
HL + nbεGJ 〈m〉

)
− 2αγT 〈m〉 ,

Φ =
〈
m× nK

(
m · nK

)〉
, Ξ̂ =

〈
m⊗m− Î

〉
,

Θ =
〈
m×

[
m× nK

](
m · nK

)〉
,

где ⊗ – символ тензорного произведения, Î – еди-

ничная матрица, εG ∼ 0.8 – множитель, введенный

Гараниным для учета флуктуаций среднего поля и

обеспечивающий получение правильной критической

температуры [25]. Для вычисления интегральных ко-

эффициентов Φ, Θ, Ξ̂, зависящих от старших момен-

тов одночастичной функции распределения, необхо-

димо аппроксимировать f(m, r, t), например, как3)

f ≈ ep·m

Z(p)
, Z(p) =

∫

S2

ep·m dm = 4π
sh p

p
, (11)

где p = p(r, t) – параметр аппроксимации, p ‖ 〈m〉,
| 〈m〉 | = cth p − 1/p ≡ L(p), L – функция Ланжеве-

на. Коэффициенты Φ, Θ, Ξ̂ могут быть посчитаны

численно и аппроксимированы аналитически [26] и

см. дополнительный материал. В равновесном слу-

чае УЛЛБ (10) эквивалентно теории Кюри–Вейсса с

точностью до аппроксимации (11).

6. Для учета корреляций между ближайшими

соседями аппроксимируем двухчастичную функцию

распределения как

f
(2)
ij ≈ 1

Z
(2)
ij

[
fi(mi, t) fj(mj, t)

]ρ
eλmi·mj , (12)

Z
(2)
ij =

∫∫

S2S2

[
fi(mi, t) fj(mj , t)

]ρ
eλmi·mj dmi dmj ,

где λ ≥ 0 – параметр, описывающий корреляции

(включая косвенные) между ближайшими магнит-

ными моментами mi и mj ,
1
2 ≤ ρ ≤ 1 – сте-

пень, необходимая для выполнения условия fi ≈
≈

∫
S2

f
(2)
ij dmj . Проще всего получить ρ из уравне-

ния 〈m〉 =
∫∫
S2S2

mi f
(2)
ij dmi dmj. Такая аппроксима-

ция применима для любой двухчастичной функции

распределения, но нас будут интересовать функции

для ближайших соседей.

При λ ≪ 1 аппроксимация (12) переходит в при-

ближение среднего поля и ρ → 1. При λ ≫ 1 экспо-

нента в аппроксимации (12) фактически переходит в

δ-функцию δ(mi·mj) и ρ→ 1
2 . Несмотря на степень ρ,

за счет Z(2) аппроксимация (12) имеет размерность

двухчастичной функции распределения.

Уровень парных корреляций задается величиной

〈η〉 = 〈mi ·mj〉 =
∫∫

S2S2

mi ·mj f
(2)
ij dmi dmj,

обменная энергия в расчете на одну частицу равна

−nbJ 〈η〉 /2.
Рассмотрим некоторый физически бесконечно

малый объем. При фиксированной средней намаг-

ниченности 〈m〉 возможны различные значения

3)Что позволяет получить качественные результаты, но ока-
зывается недостаточным в ряде случаев.
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Рис. 1. Варианты взаимного расположения магнитных моментов при одинаковой средней намагниченности физически

бесконечно малого объема

парных корреляций 〈η〉, что отвечает различному

взаимному расположению магнитных моментов

(рис. 1). При λ → ∞ парные корреляции 〈η〉 → 1

(принимают максимально возможное значение).

Другим предельным случаем является приближение

среднего поля, при котором λ = 0 и парные корре-

ляции принимают минимально возможные значения

〈η〉 = 〈m〉2. В реальности система находится меж-

ду этими двумя состояниями. Гипотетически для

ферромагнетика возможна ситуация, при которой

λ < 0 и 〈η〉 < 〈m〉2, что отвечает преимущественно

антипараллельной ориентации ближайших соседей.

7. Как уже отмечалось выше, приближение сред-

него поля удовлетворительно описывает коллектив-

ные взаимодействия на больших масштабах. Аппрок-

симацию (12) необходимо учитывать при расчете

вклада обменного взаимодействия внутри физически

бесконечно малого объема. Тогда (3) вместо (9) при-

нимает вид (см. дополнительный материал)

∂f(m, r, t)

∂t
=

[
•HL +Han, T − nbJΥ•

]
f, Υ =

1− ρ

λ
,

при этом обменное поле внутри физически бесконеч-

ного малого объема начинает проявлять себя как ан-

тидиффузия с коэффициентом nbJΥ в пространстве

магнитных моментов. Конкуренция этого процесса с

диффузией, обусловленной температурными флук-

туациями, задает величину спонтанной намагничен-

ности и приводит к фазовому переходу.

В итоге использование (12) вместо (10) приводит

к УЛЛБ вида

˙〈m〉 = −γ
[
〈m〉 ×HL

]
− 2γK

(
Φ+ αΘ

)
−

− αγ Ξ̂ ·HL − 2αγ
(
T − nbJΥ

)
〈m〉 , (13)

при этом коэффициент Υ удобно рассматривать как

функцию параметров 〈m〉 = |〈m〉| и 〈η〉, рис. 2.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Зависимость Υ
(

〈m〉 , 〈η〉
)

,

черной линией показан пример равновесной зависимо-

сти 〈η〉 (〈m〉), полученной из моделирования “атом-в-

атом”

В приближении среднего поля 〈η〉 = 〈m〉2 и на

этой кривой Υ = 〈m〉/p. Равновесие наступает при

условии T = nbJ〈m〉/p, откуда 〈m〉 = L(nbJ〈m〉/T ),
что отвечает теории Кюри–Вейсса. При этом крити-

ческая температура Tc = nbJ/3 оказывается боль-

ше (рис. 3), чем критическая температура, получае-

мая из результатов моделирования “атом-в-атом” (1).

Это фактически связано с заниженными значениями

〈η〉 и завышенными значениями функции Υ. В при-

ближении среднего поля для решения этой пробле-

мы приходится вводить фактор εG < 1. Однако, ес-

ли учитывать парные корреляции и допустить, что

〈η〉 ≥ 〈m〉2, то значение функции Υ при заданном 〈m〉
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимости 〈m〉 (T/J)

для объемноцентрированной кристаллической решет-

ки (nb = 8) в различных приближениях – “атом-в-атом”

(1), УЛЛБ с εG = 0.795 (2), УЛЛБ с εG = 1 (3), CMD

(4)

уменьшается и зависимость 〈m〉 (T ) соответствует ре-

зультатам моделирования “атом-в-атом” (1).

Для определения параметра 〈η〉 необходимо вве-

сти еще одно уравнение на парные корреляции. Вы-

пишем второе уравнение цепочки Боголюбова

∂f
(2)
ij

∂t
=

[
•HL +H

(3)
i , T •

]
i
f
(2)
ij +

[
•HL +H

(3)
j , T •

]
j
f
(2)
ij ,

H
(3)
i = 2K(nK ·mi)nK + Jmj +

+

N∑

k, k 6=j

Jik

f
(2)
ij

∫

S2

mkf
(3)
ijk dmk.

Умножая его на mi · mj и интегрируя по dmi dmj ,

получаем (см. дополнительный материал)

˙〈η〉
4αγ

= HL · 〈m〉Υ−KΨ−

− J

2

[
〈
η2
〉
− 1 +

∑

k

Qk

]
− T 〈η〉 , (14)

Ψ =
〈
mi ·

[
mj ×

[
mj × nK

]](
mj · nK

)〉
,

Qk =
〈
mi ·

[
mj ×

[
mj ×mk

]]〉
,

суммирование ведется по всем соседям атома j, кро-

ме атома i. Уравнения (13) и (14) образуют си-

стему уравнений корреляционной магнитодинами-

ки (CMD).

8. Для вычисления интегральных коэффициен-

тов Qk требуются трехчастичные функции распре-

деления f
(3)
ijk , зависящие от кристаллической решет-

ки. Мы рассмотрим ферромагнетики с примитивной,

Таблица 1. Характеристики рассматриваемых кристалличе-
ских решеток: nb – число ближайших соседей, nf.t. – число

типов функций распределения (ф. р.) f
(3)
ijk , k – номера коорди-

национных сфер, Rk – радиусы координационных сфер в пери-

одах решетки, nfk – количество ф. р. f
(3)
ijk , у которых третий

атом относится к соответствующей координационной сфере,

∠ijk – угол при втором атоме ф. р. f
(3)
ijk

sc ОЦК (bcc) ГЦК (fcc)

nb 6 8 12

nf.t. 2 3 4

k 2 3 2 3 4 1 2 3 4

Rk

√
2 2 1

√
2

√
3

√
2

2
1

√

3

2

√
2

∠ijk
π

2
π

2π

5

π

2
π

π

3

π

2

2π

3
π

nfk 4 1 3 3 1 4 2 4 1

объемноцентрированной (ОЦК) и гранецентрирован-

ной (ГЦК) кубическими кристаллическими решетка-

ми, см. таблицу 1 и рис. 4.

Рис. 4. Примитивная, ОЦК и ГЦК решетки и вариан-

ты трехчастичных функций f
(3)
ijk , индексами k1...4 по-

казана принадлежность третьего атома к различным

координационным сферам

Будем обозначать как fxcck=s трехчастичные функ-

ции распределения для решетки xcc, у которых атом

k относится к координационной сфере s. Для начала

рассмотрим f
(3)
ijk , у которых все три атома располо-

жены на одной прямой, это f sc
k=3, f

bcc
k=4 и f fcc

k=4. Если

пренебречь косвенными корреляциями между атома-

ми i и k, то такую функцию распределения можно

записать как f
(3)
∠ ≈ f

(2)
ij f

(2)
jk

/
fj , что является обобще-

нием приближения среднего поля на трехчастичные

функции распределения. Отвечающий ей коэффици-

ент Q∠ (см. дополнительный материал)

Q∠ =
1− ρ

ρ

[
1− 2

λ
〈η〉 −

〈
η2
〉]
.
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Другим предельным случаем является полностью

симметричная функция распределения

f fcc
k=1 ≡ f

(3)
△ ≈ 1

Z(3)
exp

[
σp ·

(
mi +mj +mk

)
+

+ ς
(
mi ·mj +mj ·mk +mk ·mi

)]
,

где параметры σ, ς могут быть определены из

∫∫∫

S2S2S2

mif
(3)
△ dmi,j,k = 〈m〉 ,

∫∫∫

S2S2S2

ηf
(3)
△ dmi,j,k = 〈η〉 .

Аналогично, f fcc
k=2 ≡ f

(3)

⊠
может быть получена

путем интегрирования симметричной шестичастич-

ной функции распределения, отвечающей правиль-

ному октаэдру (рис. 4, вершины октаэдра выделены

черным цветом), если пренебречь косвенными корре-

ляциями между противолежащими вершинами окта-

эдра.

Обобщение приближения среднего поля на f
(4)
ijkl

дает

f fcc
k=3 ≡ f

(3)
♦−ijk ≈

∫

S2

f
(3)
△ijl f

(3)
△jkl

f
(2)
jl

dml.

Для примитивной решетки при k = 2 рассмот-

рим симметричную функцию с атомами в вершинах

квадрата

f
(4)
ijkl ∼ exp

[
σp ·

(
mi +mj +mk +ml

)
+

+ ς
(
mi ·mj +mj ·mk +mk ·ml +ml ·mi

)
+

+ ǫς
(
mi ·mk +mj ·ml

)]
, ǫ < 1,

на ее основе может быть определена

f sc
k=2 ≡ f

(3)
⊠

=

∫

S2

f
(4)
ijkl dml,

зависящая от трех независимых параметров σp, ς , ǫ.

Есть только два условия на 〈m〉, 〈η〉. Для получения

третьего условия предположим, что связи ǫς на диа-

гональных членах в f
(4)
ijkl , обусловленные косвенными

корреляциями, отличаются от связей ς на внешних

ребрах на величину J/T , т.е. ǫ = 1− J/T ς .

Наибольшие сложности возникают с функциями

fbcc
k=2,3. Атомы этих функций расположены в узлах

неправильного октаэдра, что исключает подход, при-

мененный для аппроксимации f fcc
k=2. Сравнение с ре-

зультатами моделирования “атом-в-атом” (1) показы-

вает, что приемлемые результаты дает аппроксима-

ция fbcc
k=2 + fbcc

k=3 ≈ 2f
(3)
⊠

.

В итоге (14) принимает следующий вид:

˙〈η〉
4αγ

= HL · 〈m〉Υ−KΨ− J

2

[
Λ +Q

]
− T 〈η〉 , (15)

Λ =
〈
η2
〉
− 1 +Q∠, Qsc = 4Q⊠,

Qfcc = 4Q△ + 2Q
⊠
+ 4Q♦−, Qbcc = 6Q⊠.

Интегральные коэффициенты Ψ, Λ, Q△, Q
⊠
, Q♦−,

как и Υ, являются функциями параметров 〈m〉, 〈η〉.
Коэффициент Q⊠ = Q⊠

(
〈m〉 , 〈η〉 , T

)
. Все эти ко-

эффициенты рассчитаны численно на кластере K60

ИПМ им. М. В. Келдыша РАН [27]. Для коэффи-

циентов Υ, Ψ, Λ, Q△ построены аналитические ап-

проксимации4) (см. дополнительный материал), ко-

эффициенты Q
⊠
, Q♦− и Q⊠ задаются как сеточные

функции5). Все коэффициенты доступны в библио-

теке aiwlib [28].

9. Результаты численного моделирования “атом-

в-атом” (1) сравнивались с результатами расчетов

на основе традиционного УЛЛБ (10) и системы

CMD (13) для различных значений температуры T ,

внешнего поля Hext и анизотропии K [27]. Некото-

рые из результатов приведены на рис. 5.

При моделировании “атом-в-атом” во всех случа-

ях рассматривался образец 643 ячеек с периодиче-

скими граничными условиями. Для УЛЛБ и CMD

рассматривалась эволюция намагниченности в про-

странственно однородном случае.

В качестве начальных условий для расчетов

“атом-в-атом” выбиралось состояние с однородной

намагниченностью mi|t=0 = mstart∀i. Методика

оценки времени релаксации описана в дополнитель-

ном материале.

Во всех случаях зависимости равновесной намаг-

ниченности и восприимчивости в разных приближе-

ниях близки. В отсутствие внешнего поля прибли-

жение CMD дает несколько сдвинутую точку фа-

зового перехода. Согласно предварительным оцен-

кам это расхождение связано с ошибками аппрокси-

мации одночастичной функции распределения (11).

Это предположение косвенно подтверждается прак-

тически идеальным согласием приближения CMD с

результатами моделирования “атом-в-атом” в случае

сильных внешних полей (см. дополнительный мате-

риал, рис. S3) для зависимостей 〈m〉 (T ) и 〈W 〉 (T ).
При усилении внешнего поля ошибка аппроксимации

одночастичной функции распределения (11) должна

уменьшаться за счет того, что в более сложных ап-

проксимациях будет увеличиваться вклад линейного

члена.

4)https://github.com/aivn/aiwlib/blob/master/include/aiwlib/llbe.
5)https://github.com/aivn/aiwlib/tree/master/dat/llbe.
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Зависимости равновесной намагниченности 〈m〉, энергии 〈W 〉, восприимчивости χ и времени

релаксации τ от температуры T , полученные в приближениях “атом-в-атом” (LL), корреляционной магнитодинами-

ки (CMD) и среднего поля (MFA) для примитивной (sc), ОЦК (bcc) и ГЦК (fcc) кубических решеток при Hext = 0,

K = 0

Зависимости энергии и времени релаксации в

приближении CMD совпадают с результатами мо-

делирования “атом-в-атом” гораздо лучше, чем в

приближении среднего поля. Совпадение зависимо-

сти энергии говорит о правильном выборе аппрокси-

мации двухчастичной функции распределения (12).

Ошибка времени релаксации в приближении средне-

го поля может доходить до 50 %, что может играть

большую роль при создании устройств, работающих

в импульсном режиме. Ошибка времени релаксации

в приближении CMD обусловлена в первую очередь

сдвинутой точкой фазового перехода.

10. В основе CMD лежит новая аппроксимация

многочастичных функций распределения. Эта ап-

проксимация не имеет строгого обоснования, но тем

не менее в итоге дает хорошее совпадение с исходной

атомистической моделью ферромагнетика для раз-

личных кристаллических решеток в широком диапа-

зоне значений температуры, внешнего поля и анизо-

тропии.

CMD является полностью самосогласованной тео-

рией, не содержащей каких-либо подгоночных па-

раметров. Преимуществом CMD является возмож-

ность явного учета специфики строения кристалли-

ческой решетки. В отличие от традиционного УЛЛБ,

CMD оперирует расширенным фазовым простран-

ством: кроме средней намагниченности, учитывает-

ся уровень парных корреляций. За счет этого CMD

более адекватно описывает как стационарные, так и

неравновесные процессы в магнетиках, что должно

поднять качество моделирования устройств спинтро-

ники и магнитной наноэлектроники.
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CMD является новой теорией (первая публика-

ция в конце 2019 г.), чье становление только начи-

нается. Необходимо обобщить CMD на случай анти-

ферро/ферримагнетиков. Расчет интегральных ко-

эффициентов для антиферро/ферримагнетиков зна-

чительно более сложен с вычислительной точки зре-

ния, чем для ферромагнетиков.

Необходимо проверить, как повлияет на результа-

ты CMD введение квадратичного члена в аппрокси-

мацию одночастичной функции распределения (11).

Такая поправка приведет к усложнению системы

уравнений CMD, которую придется дополнить урав-

нениями на вторые моменты одночастичной функ-

ции распределения. С другой стороны, это, возмож-

но, позволит уменьшить расхождения CMD с атоми-

стической моделью ферромагнетика.
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