ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, No 2 (1997) s. 241–250

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 2 (1997) p. 241–250

MODEL^ VUZ^KOZONNOGO MATER�˚LU Z ELEKTRONNO–D�RKOVOı ASIMETR�ı

L. D˛duh Ternop˛l~s~kiȷ derıavniȷ tehn˛qniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨. Pulffl UkraÝna, UA–282001, Ternop˛l~, vul. Rus~ka, 56 E-mail: Yasniy@sci.politech.ternopil.ua (Otrimano 3 s˛qnffl 1996)

Obİruntovana principova potreba uzagal~nennffl model˛ Gabbarda dlffl opisu osoblivosteȷ f˛ziqnih vlastivosteȷ mater˛al˛v z vuz~kimi energetiqnimi zonami ˛ zaproponovana model~ vuz~kozonnogo mater˛ffllu, osobliv˛st fflkoÝ ‚ vrahuvannffl dvoh tip˛v korelfflc˛ȷnogo perenosu elektron˛v (zumovlenogo elektronno–elektronno vza‚mod˛‚). Odn˛‚ ˛z v˛dm˛nnosteȷ gam˛l~ton˛fflna model˛ v˛d gam˛l~ton˛fflna Gabbarda ˛ ȷogo uzagal~nen~ ‚ nafflvn˛st~ koncentrac˛ȷno–zaleınogo ˛nteİrala perenosu. Dlffl vipadk˛v slabkih ˛ sil~nih vnutr˛xn~oatomnih vza‚mod˛ȷ gam˛l~ton˛ffln model˛ zobraıeniȷ u form˛ efektivnogo gam˛l~ton˛fflna, fflkiȷ uzagal~n‚ v˛dom˛ formi efektivnih gam˛l~ton˛ffln˛v. Efektivn˛ ˛nteİrali perenosu d˛rok ˛ dv˛ȷok ‚ koncentrac˛ȷno zaleınimi. U c~omu vipadku ma‚ m˛sce elektron–d˛rkova asimetr˛ffl (na protivagu elektronno–d˛rkov˛ȷ simetr˛Ý, fflka harakterna dlffl model˛ Gabbarda). Dosl˛dıeno pereh˛d d˛elektrik–metal. Pokazano, wo specif˛ka model˛ moıe privesti do nasl˛dk˛v, fflk˛ principovo v˛dr˛znfflt~sffl fflk v˛d rezul~tat˛v zonnoÝ teor˛Ý, tak ˛ standartnih rezul~tat˛v model˛ Gabbarda. U c~omu zv’fflzku rozglfflnut˛ defflk˛ zastosuvannffl zaproponovanoÝ model˛ do pofflsnennffl osoblivosteȷ f˛ziqnih vlastivosteȷ sistem z vuz~kimi zonami prov˛dnost˛.

Klqov˛ slova: vuz~k˛ zoni prov˛dnost˛, model~niȷ gam˛l~ton˛ffln, korelfflc˛ȷniȷ perenos, elektron–d˛rkova asimetr˛ffl.

PACS number(s): 71.10 Fd

I. VSTUP

S~ogodn˛ nema‚ sumn˛v˛v, wo osoblivost˛ f˛ziqnih vlastivosteȷ sistem z vuz~kimi energetiqnimi zonami zumovlen˛ m˛ıelektronnimi vza‚mod˛fflmi, vaıliv˛st~ fflkih bula obİruntovana v klasiqnih pracfflh S. Xub˛na ˛ S. Vonsovs~kogo [1], M. Bogolbova [2], N. Motta [3]. Suqasniȷ etap dosl˛dıen~ pov’fflzaniȷ nasampered z pracfflmi Dı. Gabbarda [4] ˛ P. Andersona [5], v fflkih pokazano, wo vnutr˛xn~oatomna kulon˛vs~ka vza‚mod˛ffl kardinal~no modif˛ku‚ energetiqniȷ spektr sistem z lokal˛zovanimi magnetnimi momentami. Vodnoqas, nezvaıaqi na veliqeznu k˛l~k˛st~ prac~ z dosl˛dıennffl vuz~kozonnih sistem, zavdannffl pobudovi posl˛dovnoÝ teor˛Ý elektriqnih ˛ magnetnih vlastivosteȷ vuz~kozonnih mater˛ffll˛v ‚ odnim ˛z central~nih u f˛zic˛ tverdogo t˛la [6].

Niıqe zaproponovana model~ vuz~kozonnogo mater˛ffllu, osobliv˛st fflkoÝ ‚ posl˛dovne vrahuvannffl elektronno–elektronnih vza‚mod˛ȷ u sistem˛ orb˛tal~no nevirodıenih elektron˛v, ˛ rozglfflnuto nasl˛dki z c˛‚Ý model˛ (defflk˛ z nih sutt‚vo v˛dr˛znfflt~sffl v˛d nasl˛dk˛v z model˛ Gabbarda).

II. UZAGAL^NENI„ VUZ^KOZONNI„ GAM¨L^TON¨N

Gam˛l~ton˛ffln sistemi s-elektron˛v u Van~‚–zobraıenn˛ ma‚ viglffld

H = − μ ∑ iσ α^+_{iσ} α_{iσ} + ∑_′ ijσ t(ij)α^+_{iσ} α_{jσ} (2.1)

+ 1 2 ∑ ijkl σ,σ^′ J(ijkl)α^+_{iσ}α^+_{jσ}′ α_{lσ}′ α_{kσ} ,

de α^+_{iσ} , α_{iσ} — elektronn˛ operatori narodıennffl ˛ zniwennffl na i-mu centr˛, σ =↑, ↓, μ — hem˛qniȷ potenc˛ffll, n_{iσ} = α^+_{iσ} α_{iσ} ,

t(ij) = ∫ ϕ^∗(r − R_i) ∑ n V (r − R_n)ϕ(r − R_j )dr, (2.2)

J(ijkl) = ∫ ∫ ϕ^∗(r − R_i)ϕ(r − R_k) e^2 |r − r^′ |

(2.3)

×ϕ^∗(r^′ − R_j )ϕ(r^′ − R_l)drdr^′

— matriqn˛ elementi, fflk˛ opisut~ v˛dpov˛dno elektronn˛ perehodi m˛ı vuzlami kristal˛qnoÝ İratki za rahunok elektron–ȷonnoÝ vza‚mod˛Ý (V (r − R_i) — potenc˛ffll~na energ˛ffl elektrona v pol˛ ȷona v i-tomu vuzl˛ İratki) ta elektronno– elektronnoÝ vza‚mod˛Ý. Xtrih b˛lffl drugoÝ sumi u viraz˛ (2.1) oznaqa‚, wo i ≠ j.

Specif˛ka vuz~kih energetiqnih zon da‚ zmogu sprostiti gam˛l~ton˛ffln (2.1). Tut hvil~ov˛ funkc˛Ý bliz~k˛ do atomnih 3d-funkc˛ȷ, perekrittffl fflkih xvidko zmenxu‚t~sffl z˛ zb˛l~xennfflm m˛ıatomnoÝ v˛dstan˛, tomu matriqn˛ elementi t(ij) ˛ J(ijkl) moına oc˛nvati za stupenem perekrittffl. V˛dpov˛dno do c~ogo virazi J(iiii) ˛ J(ikik) budut~ veliqinami nul~ovogo porffldku malost˛, J(iiij), J(ijkj) — perxogo porffldku malost˛ (fflk ˛ t(ij)), J(ijkl) pri i ≠ k, j ≠ l — drugogo (prfflma oc˛nka J(ijkl) navedena v [4]). Zg˛dno z cim obmeıimosffl v gam˛l~ton˛ffln˛ (2.1) matriqnimi elementami J(iiii) = U, J(ijij) = V (ij) (tut ˛ nadal˛ beremo naȷbliıqih sus˛d˛v), J(iiij) = T (ij), J(ijkj) (k ≠ i, k ≠ j), J(ijji) = J(ij); vrahuvannffl J(ij), veliqini drugogo porffldku malost˛, ‚ principovo neobh˛dnim dlffl opisu feromagnetizmu v c˛ȷ model˛ v stan˛ mott–gabbard˛vs~kogo d˛elektrika (div. dal˛). Tod˛

H = − μ ∑ iσ α^+_{iσ} α_{iσ} + ∑_′ ijσ α^+_{iσ} (t(ij) + ∑ k J(ikjk)n_k)α_{jσ} + U ∑ i n_{i↑}n_{i↓} + (2.4)

+ 1 2 ∑_′ ijσσ^′ J(ij)α^+_{iσ} α^+_{jσ}′ α_{iσ}′ α_{jσ} + 1 2 ∑_′ ijσσ^′ V (ij)n_{iσ} n_{jσ}′ ,

de n_i = n_{i↑} + n_{i↓} ˛ vrahovano, wo vuzli i ta j — naȷbliıq˛.

Vid˛limo ˛z (2.4) dodanok ∑_′ ijσk J(ikjk)α^+_{iσ} n_kα_{jσ} ˛ zapixemo ȷogo u viglffld˛ (σ̄ oznaqa‚ pro‚kc˛ sp˛nu, protileınu do σ) ∑_′ ijσ ∑ k≠i, k≠j J(ikjk)α^+_{iσ} n_kα_{jσ}

+ ∑_′ ijσ ( J(iiij)α^+_{iσ} α_{jσ} n_{iσ̄} + e.c. ) (2.5)

(uzagal~nennffl gam˛l~ton˛fflna Gabbarda xlfflhom uvedennffl operatora korelfflc˛ȷnogo perehodu zagal~nogo tipu (2.5) zrobleno v [7]). Operatorna struktura (2.5) opisu‚ perenos elektrona z vuzla j na vuzol i, spriqineniȷ elektronno–elektronno vza‚mod˛‚ — korelfflc˛ȷniȷ perenos (u dodatok do “zonnogo” perenosu t(ij)α^+_{iσ} α_{jσ} ). Korelfflc˛ȷniȷ perenos moına zobraziti, fflk vidno ˛z (2.5), u viglffld˛ dvoh dodank˛v: korelfflc˛ȷniȷ perenos perxogo tipu — perxiȷ dodanok u viraz˛ (2.5) ˛ korelfflc˛ȷniȷ perenos drugogo tipu — drugiȷ dodanok u (2.5).

Harakterno vlastiv˛st perehod˛v drugogo tipu ‚ te, wo voni v˛dbuvat~sffl za uqast dvorazovo zaȷnffltih vuzl˛v (fflk bude pokazano dal˛, ce zumovl‚ v˛dsutn˛st~ elektronno–d˛rkovoÝ simetr˛Ý u vuz~kih zonah prov˛dnost˛ ta nizki vaılivih v˛dm˛nnosteȷ c˛‚Ý model˛ v˛d zaproponovanih ran˛xe).

Korelfflc˛ȷniȷ perenos elektron˛v perxogo tipu, na v˛dm˛nu v˛d drugogo, ne korel~ovaniȷ dvorazovo zaȷnffltimi vuzlami, m˛ı fflkimi v˛dbuva‚t~sffl perenos, a lixe zaselen˛st ˛nxih vuzl˛v. Vrahuvati ostann‚ moına, priȷnfflvxi nafflvn˛st~ c˛‚Ý zaselenost˛ fflk svo‚r˛dne seredn‚ pole, fflke korel‚ perenos elektron˛v. V˛dpov˛dno do c~ogo vidno, wo perxu sumu v (2.5) moına zapisati u form˛ “standartnogo” perenosu z efektivnim ˛nteİralom perenosu, zaleınim v˛d koncentrac˛Ý elektron˛v u zon˛: ∑ ijσ T_1(ij)α^+_{iσ} α_{jσ} , (2.6)

de T_1(ij) = n ∑ k≠i k≠j J(ikjk), (2.7)

a n = ⟨n_{i↑} + n_{i↓}⟩. Vaılivo zaznaqiti, wo ceȷ pereh˛d ‚ toqnim u gomeopolfflrn˛ȷ granic˛, koli n_{i↑} + n_{i↓} = 1. Zauvaıimo, wo nabliıeno korelfflc˛ȷniȷ perenos drugogo tipu za analog˛‚ z nabliıennfflm (2.6) moına vrahovuvati lixe dlffl vipadku slabkih korelfflc˛ȷ.

Otıe, gam˛l~ton˛ffln (2.4) nabuva‚ ostatoqnoÝ formi

H = − μ ∑ iσ α^+_{iσ} α_{iσ} + ∑_′ ijσ t_{ij} (n)α^+_{iσ} α_{jσ} + ∑_′ ijσ ( T (ij)α^+_{iσ}α_{jσ} n_{iσ̄} + e.c. ) + U ∑ i n_{i↑}n_{i↓}

+ 1 2 ∑_′ ijσσ^′ J(ij)α^+_{iσ} α^+_{jσ}′ α_{iσ}′ α_{jσ} + 1 2 ∑_′ ijσσ^′ V (ij)n_{iσ} n_{jσ}′ , (2.8) de t_{ij} (n) = t(ij) + n ∑ k≠i, k≠j J(ikjk) (2.9)

— efektivniȷ ˛nteİral perenosu m˛ı naȷbliıqimi sus˛dami u model˛, fflku rozglfflda‚mo.

kwo u viraz˛ (2.8) znehtuvati vs˛ma matriqnimi elementami, za vinffltkom t(ij) ˛ J(iiii), to otrima‚mo gam˛l~ton˛ffln Gabbarda.

Pereh˛d v˛d zagal~noÝ formi gam˛l~ton˛fflna (2.8) do gam˛l~ton˛fflna Gabbarda, tobto vrahuvannffl lixe vnutr˛xn~oatomnogo v˛dxtovhuvannffl, zviqaȷno argumentut~ mal˛st veliqin J(iiij), J(ikjk), J(ijji)˛ J(ijij) por˛vnfflno ˛z J(iiii). Prote vrahuvannffl cih matriqnih element˛v moıe vifflvitisffl principovo vaılivim fflk z poglffldu pobudovi posl˛dovnoÝ teor˛Ý korelfflc˛ȷnih efekt˛v u mater˛ffllah z vuz~kimi zonami prov˛dnost˛ (VZP), tak ˛ dlffl ˛nterpretac˛Ý spostereıuvanih osoblivosteȷ f˛ziqnih vlastivosteȷ cih mater˛ffll˛v [7–12].

Nehtuvannffl m˛ıatomno obm˛nno vza‚mod˛‚ zdavalosffl b vipravdu‚, z odnogo boku, mal˛st~ J(ij) ne t˛l~ki por˛vnfflno z U, ale ȷ z ˛nteİralom perenosu t(ij), z ˛nxogo — moıliv˛st~ stab˛l˛zac˛Ý feromagnetnogo vporffldkuvannffl u VZP za rahunok “translfflc˛ȷnogo” mehan˛zmu obm˛nu. Ne torkaqis~ tut problemnogo pitannffl pro moıliv˛st~ real˛zac˛Ý feromagnetizmu v odnozonn˛ȷ model˛ Gabbarda, zaznaqimo, prote, wo u VZP (nezvaıaqi na te, wo |t(ij)| >> J(ij)), vnesok v energ˛ sistemi v˛d translfflc˛ȷnoÝ qastini energ˛Ý moıe vifflvitisffl menxim, n˛ı vnesok v˛d energ˛Ý m˛ıatomnoÝ obm˛nnoÝ vza‚mod˛Ý. Spravd˛, v qastkovo zapovnen˛ȷ VZP (pri U >> t(ij)) vnesok u “translfflc˛ȷnu” qastinu energ˛Ý osnovnogo stanu ∼ nδw (δ — stup˛n~ v˛dhilennffl v˛d polovinnogo zapovnennffl VZP, n — serednffl k˛l~k˛st~ elektron˛v na vuzol, w — nap˛vxirina zoni prov˛dnost˛) [9], a vnesok v energ˛ osnovnogo stanu v˛d obm˛nnoÝ vza‚mod˛Ý ∼ zn^2J (J — obm˛nniȷ ˛nteİral m˛ı naȷbliıqimi sus˛dami, z — k˛l~k˛st~ naȷbliıqih sus˛d˛v). Vidno, wo u VZP, bliz~k˛ȷ do polovinnogo zapovnennffl (δ → 0), vnesok v energ˛ sistemi v˛d m˛ıatomnoÝ obm˛nnoÝ vza‚mod˛Ý bude viznaqal~nim. Zokrema, v nelegovanih mott–gabbard˛vs~kih feromagnetah magnetne vporffldkuvannffl stab˛l˛zu‚t~sffl lixe m˛ıatomno obm˛nno vza‚mod˛‚.

Vrahuvannffl m˛ıatomnoÝ kulon˛vs~koÝ vza‚mod˛Ý ‚ principovo vaılivim dlffl rozum˛nnffl prirodi zarffldovogo vporffldkuvannffl u mater˛ffllah z VZP.

Narext˛, nehtuvannffl korelfflc˛ȷnim perenosom (2.5) viklikane oc˛nko matriqnih element˛v [4]. U c~omu vipadku, prote, vipada‚ z polffl zoru ta obstavina, wo (2.5) opisu‚ m˛ıvuzlov˛ perehodi, tobto matriqn˛ elementi J(ikjk) mat~ zm˛st ˛nteİral˛v perenosu. Tomu vrahuvannffl (2.5) privodit~ do perenormuvannffl translfflc˛ȷnih proces˛v, opisuvanih zonno qastino gam˛l~ton˛fflna (2.1). Pri c~omu |t(ij)|, T (ij), T_1(ij) (t(ij) < 0, T (ij) > 0, T_1(ij) > 0) — veliqini odnogo porffldku.

kwo vikonut~sffl umovi, za fflkih prfflmu obm˛nnu vza‚mod˛ ˛ m˛ıatomne kulon˛vs~ke v˛dxtovhuvannffl moına vrahuvati v˛dpov˛dnim perenormuvannfflm hem˛qnogo potenc˛ffllu (feromagnetnogo ta zarffldovogo vporffldkuvannffl nema), to gam˛l~ton˛ffln (2.8) nabude viglffldu

H = −μ ∑ iσ n_{iσ} + ∑_′ ijσ t_{ij} (n)α^+_{iσ} α_{jσ} + ∑_′ ijσ ( T (ij)α^+_{iσ} α_{jσ} n_{iσ̄} + e.c. ) + U ∑ i n_{i↑}n_{i↓}. (2.10)

(kwo u viraz˛ (2.10) znehtuvati korelfflc˛ȷnim perenosom drugogo tipu, to otrima‚mo gam˛l~ton˛ffln model˛ vuz~kozonnogo mater˛ffllu, fflkiȷ dlffl vipadku sil~nih vnutr˛xn~oatomnih korelfflc˛ȷ detal~no rozglfflnutiȷ u [12–13]).

k zaznaqalosffl, osobliv˛st model˛ mater˛ffllu ˛z vuz~ko zono prov˛dnost˛, fflku opisu‚ gam˛l~- ton˛ffln (2.8), ‚ vrahuvannffl (fflk principovo vaılivih) m˛ıvuzlovih perehod˛v elektron˛v, zumovlenih elektronno–elektronno vza‚mod˛‚, a takoı m˛ıatomnih kulon˛vskoÝ ta obm˛nnih vza‚mod˛ȷ. U c~omu zv’fflzku doreqno skazati pro take. Formal~no korelfflc˛ȷniȷ perenos vvodili v nizc˛ prac~, poqinaqi z p˛oners~koÝ S. Xub˛na ˛ S. Vonsovs~kogo [1]. Pro moılive perenormuvannffl “zonnogo” perenosu za rahunok korelfflc˛ȷnogo ȷxlosffl v [2, 17, 18]. Uperxe pro vaılivu rol~ korelfflc˛ȷnogo perenosu u vuz~kih zonah prov˛dnost˛, koli adekvatnim ‚ opis za dopomogo analog˛v gabbard˛vs~kih p˛dzon, bulo zaznaqeno v prac˛ [8], de, zokrema, pokazano, wo vuz~kim energetiqnim zonam vlastiva elektronno–d˛rkova asimetr˛ffl ta moılive sutt‚ve perenormuvannffl xirin dozvolenih zon, pov’fflzanih ˛z perenosom u “p˛dzonah d˛rok ˛ dv˛ȷok”. Ceȷ p˛dh˛d rozvinuto dal˛ v [11–13], de pokazano, wo nizku vlastivosteȷ vuz~kozonnih mater˛ffll˛v moına ˛nterpretuvati same vikoristovuqi zobraıennffl pro korelfflc˛ȷniȷ perenos ta zumovlenu nim elektronno–d˛rkovu asimetr˛ u vuz~kih energetiqnih zonah.

U nizc˛ prac~ ostann~ogo qasu [19–22] korelfflc˛ȷniȷ perenos (drugogo tipu — za priȷnfflto tut term˛nolog˛‚) rozglffldat~ fflk vza‚mod˛, za rahunok fflkoÝ real˛zu‚t~sffl nefononniȷ mehan˛zm nadprov˛dnost˛ u mater˛ffllah z vuz~kimi zonami prov˛dnost˛. U c~omu vipadku otrimut~ efektivniȷ koncentrac˛ȷno zaleıniȷ perenos (formal~no analog˛qniȷ do efektivnogo perenosu perxogo tipu (2.6)), na osnov˛ qogo ˛nterpretut~, zokrema, “vid˛len˛st~” d˛rkovih nadprov˛dnik˛v z visoko temperaturo nadprov˛dnogo perehodu. Prote takiȷ p˛dh˛d do vrahuvannffl korelfflc˛ȷnogo perenosu (drugogo tipu) vipravdaniȷ lixe dlffl slabkih vnutr˛xn~oatomnih korelfflc˛ȷ. Dlffl vipadku ı sil~nih vnutr˛xn~oatomnih vza‚mod˛ȷ vikoristannffl nabliıennffl seredn~ogo polffl prizvodit~ do nepravil~nih fflk˛snih rezul~tat˛v. Napriklad, dlffl vipadku n < 1, fflkwo vikonu‚t~sffl umova sil~noÝ korelfflc˛Ý, korelfflc˛ȷniȷ perenos drugogo tipu vzagal˛ ne robit~ vnesku u translfflc˛ȷnu energ˛ sistemu, ˛ ˛nteİral perehodu u “p˛dzon˛ d˛rok” povn˛st viznaqa‚t~sffl efektivnim ˛nteİralom perenosu, t_{ij} (n), tod˛ fflk nabliıennffl Gartr˛–Foka privodit~ do perenormuvannffl, pozbavlenogo f˛ziqnogo sensu:

t_{ij} (n) → t_{ij} (n) + nT (ij). (2.11)

III. EFEKTIVN¨ GAM¨L^TON¨NI MODEL¨. VIPADKI SLABKOÕ ¨ SIL^NOÕ VZA˝MOD¨Õ

A. Slabka vnutr˛xn~oatomna vza‚mod˛ffl

Dlffl sprowennffl vikladu skorista‚mosffl gam˛l~- ton˛fflnom model˛ (2.10). kwo vnutr˛xn~oatomna vza‚mod˛ffl por˛vnfflno slabka (U < |t_{ij} (n)|), to elektronno–elektronn˛ vza‚mod˛Ý moına vrahuvati v nabliıenn˛ Gartr˛–Foka

n_{i↑}n_{i↓} = n_↑n_{i↓} + n_↓n_{i↑}, (3.1)

α^+_{iσ} n_{iσ̄} α_{jσ} = n_{σ̄} α^+_{iσ} α_{jσ} + ⟨α^+_{iσ} α_{jσ} ⟩n_{iσ̄} ,

de seredn˛ ⟨n_{iσ} ⟩ = n_σ vvaıa‚mo nezaleınimi v˛d nomera vuzla, wo oznaqa‚ obmeıennffl prostorovo– odnor˛dnim rozpod˛lom zarffldu ˛ magnetnogo momentu elektron˛v. Z urahuvannfflm (3.1) gam˛l~ton˛ffln (2.10) nabude viglffldu H = ∑_′ ijσ ϵ_σ (ij)α^+_{iσ} α_{jσ} , (3.2) de ϵ_σ (ij) = −μ + β_σ + n_{σ̄}U + t_{ij} (nσ); (3.3)

β_σ = 2 N ∑ ij T (ij)⟨α^+_{iσ̄} α_{jσ̄} ⟩, (3.4)

t_{ij} (nσ) = t_{ij} (n) + 2n_{σ̄}T (ij). (3.5)

Sutt‚va v˛dm˛nn˛st~ odnoqastinkovogo energetiqnogo spektra elektron˛v, fflk˛ opisu‚ (3.2), v˛d spektra v model˛ Gabbarda (dlffl slabkoÝ vza‚mod˛Ý) polfflga‚ v zaleınost˛ efektivnogo ˛nteİrala perenosu v˛d koncentrac˛Ý elektron˛v ˛ namagn˛qenost˛, a takoı u nafflvnost˛ sp˛n–zaleınogo zsuvu centra zoni, zumovlenogo korelfflc˛ȷnim perenosom drugogo tipu. Ostann‚ moıe sutt‚vo modif˛kuvati teor˛ feromagnetizmu v model˛ kolektiv˛zovanih elektron˛v. Vikoristannffl (3.2) da‚ zmogu pofflsniti osoblivost˛ zaleınost˛ energ˛Ý zv’fflzku v˛d atomnogo nomera v pereh˛dnih metalah (p. 5).

B. Sil~na vnutr˛xn~oatomna vza‚mod˛ffl

Dlffl tipovih vuz~kozonnih mater˛ffll˛v tipu antiferomagnetnih metalooksid˛v vikonu‚t~sffl umova U >> t(ij). U c~omu vipadku gam˛l~ton˛ffln (2.5) moına zobraziti u viglffld˛, zruqnomu dlffl podal~- xogo matematiqnogo dosl˛dıennffl, koristuqis~ modif˛kovano formo polfflrnoÝ model˛, zaproponovano v [14]. Zg˛dno z cim pereȷdemo v (2.5) v˛d elektronnih operator˛v do Ýhn~ogo “konf˛İurac˛ȷnogo” zobraıennffl za formulami [14, 15, 35]

a^+_{i↑} = X^{↑0}_i − X^{2↓}_i , a_{i↑} = X^{0↑}_i − X^{↓2}_i ,

a^+_{i↓} = X^{↓0}_i + X^{2↑}_i , a_{i↓} = X^{0↓}_i + X^{↑2}_i , (3.6)

de H^{kl}_i — operatori perehodu vuzla z˛ stanu |l⟩ v stan |k⟩ (v “zobraıenn˛ Gabbarda” H^{kl}_i — operatori Gabbarda [16], v “zobraıenn˛ Xub˛na–Vonsovs~kogo” — ce v˛dpov˛dn˛ pari operator˛v Xub˛na–Vonsovs~kogo [14]); v stan˛ |0⟩ na vuzl˛ nema elektrona (d˛rki), v stan˛ |2⟩ ≡ | ↑↓ na vuzl˛ ‚ dva elektroni z protileınimi sp˛nami (dv˛ȷka), stan |σ⟩ v˛dpov˛da‚ odnorazovo zaȷnffltim vuzlam. Ma‚mo

H = H_0 + H_1 + H^′_1 + H_{ex}, (3.7) de

H_0 = −μ ∑ i ( X^↑_i + X^↓_i + 2X^2_i ) + U ∑ i X^2_i + 1 2 ∑ ij V (ij) ( 1 − X^0_i + X^2_i ) ( 1 − X^0_j + X^2_j ) , (3.8)

H_1 = ∑_′ ijσ t_{ij} (n)X^{σ0}_i X^{0σ}_j + ∑ ijσ t̃_{ij} (n)X^{2σ}_i X^{σ2}_j , (3.9)

H^′_1 = ∑_′ ijσ ( t^′_{ij} (n) ( X^{↓0}_i X^{↑2}_j − X^{↑0}_i X^{↓2}_j ) + e.c. ) , (3.10) H_{ex} = − 1 2 ∑_′ ijσ J(ij) (( X^σ_i + X^2_i ) ( X^σ_j + X^2_j ) + X^{σσ̄}_i X^{σ̄σ}_j ) , (3.11)

H^k_i — operator k˛l~kost˛ |k⟩-stan˛v na vuzl˛,

t̃_{ij} (n) = t_{ij} (n) + 2T (ij), (3.12)

t^′_{ij} (n) = t_{ij} (n) + T (ij). (3.13)

Doc˛l~n˛st~ konf˛İurac˛ȷnogo zobraıennffl zumovlena, zokrema, tim, wo vza‚mod˛ffl na odnomu centr˛ zadana v d˛fflgonal~n˛ȷ form˛, a efekti vnutr˛xn~oatomnoÝ vza‚mod˛Ý, fflk˛ korelt~ m˛ıvuzloviȷ perenos elektron˛v, vrahovu‚ operatorna struktura H_1˛ H^′.

Veliqina H_1 opisu‚ perehodi |jσ⟩-konf˛İurac˛ȷ v |i0⟩-konf˛İurac˛Ý ˛ |j↑↓⟩ >-konf˛İurac˛ȷ u |jσ⟩- konf˛İurac˛Ý (sus˛dn˛h vuzl˛v), fflk˛ formut~ v˛dpov˛dno (σ − 0)-p˛dzonu (“p˛dzona d˛rok”) ˛ (↑↓ −σ)- p˛dzonu — “p˛dzonu dv˛ȷok” (analogi “niın~oÝ”˛ “verhn~oÝ” gabbard˛vs~kih p˛dzon).

Veliqina H^′_1 opisu‚ perehodi m˛ı (σ−0)- ˛ (↑↓ −σ)- p˛dzonami (procesi parnogo narodıennffl ˛ zniwennffl d˛rok ˛ dv˛ȷok). C˛ perehodi na v˛dm˛nu v˛d “translfflc˛ȷnih”, fflk˛ opisu‚ H_1, — “aktivac˛ȷn˛”.

kwo v gam˛l~ton˛ffln˛ (3.7) znehtuvati m˛ıatomnimi kulon˛vs~ko ˛ obm˛nno vza‚mod˛fflmi, to moına oderıati gam˛l~ton˛ffln, operatorniȷ viraz fflkogo ma‚ taku ı operatornu strukturu, wo ȷ gam˛l~ton˛ffln Gabbarda, prote, na v˛dm˛nu v˛d ostann~ogo, de ˛nteİrali perenosu v σ − 0- ˛ ↑↓ −σ-p˛dzonah ˛ “m˛ızonn˛” ˛nteİrali perehodu — odna ˛ ta ı veliqina, v model˛, fflku rozglfflda‚mo, c˛ veliqini, po-perxe, koncentrac˛ȷno zaleın˛, a po-druge, v˛dr˛znfflt~sffl odna v˛d odnoÝ. V c~omu vipadku ma‚mo svo‚r˛dnu “nesimetriqnu” model~ Gabbarda, vlastivost˛ fflkoÝ moıut~ sutt‚vo v˛dr˛znffltisffl v˛d vlastivosteȷ model˛ Gabbarda. Tut moına baqiti formal~nu analog˛ m˛ı modell, opisano gam˛l~ton˛fflnom (3.7), ˛ “dvokonf˛İurac˛ȷno modell” ¨rh˛na [23].

Vrahu‚mo H^′_1 za dopomogo formi teor˛Ý zburen~, zaproponovanoÝ u [14]. Zg˛dno z cim zrobimo kanon˛qne peretvorennffl

H̃ = e^sHe^{−s}, (3.14) de S = ∑ ij ( L(ij) ( X^{↑0}_i X^{↓2}_j − X^{↓0}_j X^{↑2}_i ) − e.c. ) . (3.15)

kwo obmeıitisffl u viraz˛ (3.14) veliqinami drugogo porffldku malost˛ (S — veliqina perxogo porffldku malost˛), to

H̃ = H_0 + H_1 + H^′_1 + H_{ex} + [SH_0]

+ [SH_1] + [SH^′_1] + 1 2 [S[SH_0]] . (3.16)

Priȷmemo umovu viluqennffl “aktivac˛ȷnih” proces˛v

H^′_1 + [SH_0] = 0. (3.17)

kwo vrahuvati m˛ıatomnu kulon˛vs~ku vza‚mod˛ v nabliıenn˛ seredn~ogo polffl, to

L(ij) = t^′_{ij} (n)/Δ, (3.18) de Δ = U − V + zV ( ⟨X^0_i ⟩ + ⟨X^2_i ⟩ ) (3.19)

energ˛ffl aktivac˛Ý pari d˛rka–dv˛ȷka (V — veliqina kulon˛vs~koÝ vza‚mod˛Ý m˛ı naȷbliıqimi sus˛dami).

Skladov˛ komutatora [SN_1] mat~ operatornu strukturu pod˛bnu do strukturi N^′, ale z “˛nteİralami perenosu” drugogo porffldku malost˛; v nabliıenn˛, fflke roglfflda‚mo, voni ne roblfflt~ vnesku v H̃. Otıe, dlffl vipadku, koli (σ − 0)- ˛ (↑↓ −σ)-p˛dzoni rozd˛len˛ energetiqnoÝ w˛lino ˛ |t^′_{ij} (n)| << Δ vih˛dniȷ gam˛l~ton˛ffln (2.5) moına zobraziti u viglffld˛

H̃ = H_0 + ∑_′ ij t_{ij} (n)X^{σ0}_i X^{0σ}_j + + ∑_′ ijσ t̃_{ij} (n)X^{2σ}_i X^{σ2}_j + H_{ex} + H̃_{ex} + H̃_t, (3.20) de H̃_{ex} = − 1 2 ∑_′ ijσ J̃(ij)(X^σ_i X^{σ̄}_j − X^{σσ̄}_i X^{σ̄σ}_j − X^2_i X^0_j ), (3.21)

H̃_t = − 1 2 ∑_′ ijkσ J(ijk) ( X^{σ0}_i X^{σ̄}_j X^{0σ}_k − X^{σ0}_i X^{σ̄σ}_j X^{0σ̄}_k ) − 1 2 ∑_′ ijkσ J(ijk) ( X^{2σ}_i X^{σσ̄}_j X^{σ̄2}_k − X^{2σ}_i X^{σ̄}_j X^{σ2}_k ) . (3.22)

Tut J̃(ij) = 2t^′_{ij} (n)t^′_{ij} (n)/Δ (3.23)

˛nteİral neprfflmogo (qerez polfflrn˛ stani) obm˛nu,

J(ijk) = 2t^′_{ij} (n)t^′_{jk} (n)/Δ (3.24)

˛nteİral neprfflmogo perenosu zarffldu v (σ − 0)- ˛ (↑↓ −σ)-p˛dzonah; u sumah (3.22) vuzli i ta k — naȷbliıq˛ do vuzla j.

Viluqennffl proces˛v parnogo narodıennffl ˛ zniwennffl d˛rok ˛ dv˛ȷok (u perxomu porffldku za ˛nteİralom perenosu t^′_{ij} (n)) privodit~ do pofflvi u viraz˛ dlffl efektivnogo gam˛l~ton˛fflna (EG) dvoh dodank˛v, odin z fflkih — H̃_{ex} — opisu‚ neprfflmu obm˛nnu vza‚mod˛ (nadobm˛n), drugiȷ — H̃_t — neprfflmiȷ perenos elektron˛v (fflkiȷ za analog˛‚ z nadobm˛- nom moına klasif˛kuvati fflk nadperenos). EG (3.20) uzagal~n‚ EG, otrimaniȷ v [14] dlffl model˛ Gabbarda. V˛dm˛nn˛st~ EG (3.20) v˛d uzagal~nenih form t − J-modeleȷ ([24], [25]) zumovlena, po-perxe, koncentrac˛ȷno zaleın˛st ˛nteİral˛v perenosu v σ–0- ˛ ↑↓–0-p˛dzonah, po-druge, v˛dm˛nn˛st m˛ı sobo nazvanih ˛nteİral˛v perenosu (v˛dsutn˛st~ elektronno– d˛rkovoÝ simetr˛Ý, div. p. 4), po-tret‚, nestandartno formo ˛nteİral˛v nadobm˛nu ˛ nadperenosu (nafflvn˛st~ koncentrac˛ȷnoÝ zaleınost˛ v ˛nteİralah perenosu, viraz (3.19) dlffl Δ). U modif˛kovan˛ȷ takim qinom t − J-model˛, zokrema, umovi dlffl real˛zac˛Ý visokih temperatur nadprov˛dnogo perehodu vifflvlfflt~sffl b˛l~x spriffltlivimi, n˛ı u bliz~k˛ȷ za formo model˛ Spaleka [26]. Perel˛qen˛ osoblivost˛ EG model˛ vifflvlfflt~sffl korisnimi dlffl ˛nterpretac˛Ý osoblivosteȷ f˛ziqnih vlastivosteȷ vuz~kozonnih mater˛ffll˛v (div. p. 5).

IV. PEREH¨D D¨ELEKTRIK–METAL

Poza ramkami nabliıen~, rozglfflnutih v p. 2, ‚ oblast~ parametr˛v, dlffl fflkih xirina “nezburenoÝ zoni” 2w = 2z|t(ij)| ˛ veliqina kulon˛vs~kogo v˛dxtovhuvannffl na vuzl˛ U bliz~k˛. Z f˛ziqnih m˛rkuvan~ tut sl˛d oq˛kuvati pereh˛d d˛elektrik–metal (ma‚t~sffl na uvaz˛, wo n = 1). Hoqa vir˛xenn problemi energetiqnoÝ w˛lini v odnoqastinkovomu energetiqnomu spektr˛ prisvfflqena velika k˛l~- k˛st~ prac~, pitannffl korektnogo opisu perehodu d˛elektrik–metal ‚ v centr˛ uvagi dosl˛dnik˛v (div., napriklad, oglffld [6]).

Nafflvn˛st~ energetiqnoÝ w˛lini v trivim˛rnomu vipadku dlffl bud~-fflkih sp˛vv˛dnoxen~ m˛ı w ˛ U —odna z naȷserȷozn˛xih vad nabliıennffl Gabbard–1 [4]. Vvaıa‚t~sffl, wo problemu energetiqnoÝ w˛lini zn˛ma‚ pol˛pxene nabliıennffl Gabbarda [27] (Gabbard–3), fflke privodit~ do perehodu d˛elektrik–metal. Prote ˛ ce nabliıennffl ma‚ sutt‚v˛ [6, 28] nedol˛ki.

Niıqe proponu‚mo noviȷ p˛dh˛d do rozglffldu odnoqastinkovogo energetiqnogo spektra vuz~kozonnih sistem, fflkiȷ privodit~ do korektnogo opisu perehodu d˛elektrik–metal. P˛dh˛d İruntu‚t~sffl na vikoristann˛ var˛fflnta metodu nabliıenogo vtorinnogo kvantuvannffl v uzagal~nenomu nabliıenn˛ Gartr˛– Foka [29].

Budemo vihoditi z gam˛l~ton˛fflna (2.4), zapisanogo v “konf˛İurac˛ȷn˛ȷ” form˛ (3.7). Priȷmemo, wo bud~-fflkogo tipu elektronnogo vporffldkuvannffl nema (v c~omu vipadku vrahuvannffl m˛ıatomnih vza‚mod˛ȷ v nabliıenn˛ seredn~ogo polffl privodit~ do perenormuvannffl hemopotenc˛ffllu).

Vvedemo odnoelektronnu funkc˛ Ţr˛na

G^σ_{pp}′ (E) =≪ α_{pσ} |α^+_p′_σ ≫ (4.1)

˛ pereȷdemo v˛d elektronnih operator˛v do konf˛İurac˛ȷnogo zobraıennffl za formulami (3.6). Tod˛ zam˛st~ (4.1) matimemo qotiri (dlffl zadanogo znaqennffl σ) funkc˛Ý Ţr˛na, zapisan˛ za dopomogo H^{kl}_i -operator˛v.

R˛vnfflnnffl dlffl funkc˛Ý Ţr˛na ≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫ ‚ take:

(E + μ) ≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫= δ_{pp}′ 2π ⟨H^σ_p + H^0_p⟩+ ≪ [ H^{0σ}_p , H_1 ] |H^{σ0}_p′ ≫ + [ H^{0σ}_p , H^′_1 ] |H^{σ0}_p′ ≫ . (4.2)

Dlffl otrimannffl zamknutoÝ sistemi r˛vnffln~ priȷmemo, zg˛dno z uzagal~nenim nabliıennfflm Gartr˛–Foka, wo [ H^{0σ}_p , H_1 ] = ∑ j ϵ^σ (pj)H^{0σ}_j , (4.3) [ H^{0↑}_p , H^′_1 ] = ∑ j ϵ^σ_1 (pj)H^{σ̄2}_j , (4.4)

de ϵ^σ (pj) ˛ ϵ^σ_1 (pj) — neoperatorn˛ virazi. Vib˛r zobraıennffl komutator˛v u form˛ (4.3) ˛ (4.4) p˛dkazu‚ operatorna struktura cih komutator˛v, fflka v˛dobraıa‚ energetiqnu neekv˛valentn˛st~ proces˛v perenosu, zadanih virazami H_1 ˛ H^′_1. Z urahuvannfflm (4.3) ˛ (4.4) r˛vnfflnnffl (4.2) nabude formi

(E + μ) ≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫= δ_{pp}′ 2π ⟨H^σ_p + H^0_p⟩ + ∑ j ϵ^σ(pj) ≪ H^{0σ}_j |H^{σ0}_p′ ≫ + ∑ j ϵ^σ_1 (pj) ≪ H^{σ̄2}_j |H^{σ0}_p′ ≫ . (4.5)

ϵ^σ (pj) ˛ ϵ^σ_1 (pj) viznaqimo z viraz˛v (4.3) ˛ (4.4), antikomutuqi Ýh v˛dpov˛dno do H^{σ0}_k ˛ H^{2σ̄}_k . Ma‚mo

ϵ^σ(pk) [ H^σ_k + H^0_k ] = [ H^σ_p + H^0_p ] [ H^σ_k + H^0_k ] t_{pk}(n) + H^{σσ̄}_k H^{σ̄σ}_p t_{pk}(n) − δ_{pk} ∑ j t_{kj} (n)H^{σ̄0}_k H^{0σ̄}_j + δ_{pk} ∑ j t̃_{jp}(n)H^{2σ}_j H^{σ2}_k − H^{20}_k H^{02}_p t̃_{kp}(n), (4.6)

ϵ^σ_1 (pk) [ H^{σ̄}_k + H^2_k ] = − [ H^{σ̄}_p + H^2_p ] [ H^{σ̄}_k + H^2_k ] t^′_{pk}(n) + H^{σ̄σ}_p H^{σσ̄}_k t^′_{pk}(n) − δ_{pk} ∑ j t^′_{jk}(n)H^{σ̄0}_j H^{0σ̄}_k + δ_{pk} ∑ j t^′_{pj} (n)H^{2σ}_k H^{σ2}_j − H^{20}_k H^{02}_p t^′_{pk}(n). (4.7)

Pod˛bno do c~ogo r˛vnfflnnffl dlffl funkc˛Ý Ţr˛na ≪ H^{σ̄2}_p |H^{σ0}_p′ ≫ moına zapisati fflk

(E + μ − U) ≪ H^{σ̄2}_p |H^{σ0}_p′ ≫= ∑ j ϵ̃^σ(pj) ≪ H^{σ̄2}_j |H^{σ0}_p′ ≫ + ∑ j ϵ̃^σ_2 (pj) ≪ H^{0σ}_j |H^{σ0}_p′ ≫, (4.8)

de ϵ̃^σ(pj) ˛ ϵ̃^σ_2 (pj) viznaqat~sffl za dopomogo viraz˛v, analog˛qnih do (4.3) ˛ (4.4).

U takiȷ spos˛b otrimut~ zamknutu sistemu r˛vnffln~ dlffl funkc˛ȷ Ţr˛na ≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫˛ ≪ H^{σ̄2}_p |H^{σ0}_p′ ≫. Zadaqa zvodit~sffl v rezul~tat˛ do v˛dxukannffl veliqin ϵ(pj), ϵ̃(pj), ϵ_1(pj) ˛ ϵ_2(pj) (˛ndeksi σ opuwen˛, osk˛l~ki magnetnogo vporffldkuvannffl nema). Standartniȷ spos˛b viznaqennffl cih veliqin polfflga‚ v userednenn˛ viraz˛v tipu (4.6) ˛ (4.7). Ce privodit~ do xiroko vıivanih nabliıen~ Gabbarda [4], Garr˛sa–Langa [24], Rot [30]. Prote c˛ nabliıennffl dlffl dobre viznaqenogo stanu mott–gabbard˛vs~kogo d˛elektrika (n = 1, U → ∞) ne privodfflt~ do zakonu Kr˛ dlffl magnetnoÝ spriȷnffltlivost˛ (fflk ˛ nabliıennffl Gabbard–3) [28]. Tut proponu‚mo spos˛b viznaqennffl neoperatornih veliqin ϵ(pj), v osnov˛ fflkogo ‚ var˛ant metodu nabliıenogo vtorinnogo kvantuvannffl, wo po‚dnu‚ ˛de kvaz˛klasiqnogo opisu u tradic˛ȷn˛ȷ form˛ polfflrnoÝ model˛ ta metod seredn~ogo polffl, fflkiȷ vikoristovut~ ostann˛m qasom p˛d qas rozglffldu “nefononnoÝ” nadprov˛dnost˛ [31].

Real˛zac˛ffl proponovanogo p˛dhodu dlffl viznaqennffl veliqin ϵ(pj) taka. k pokazano v [14], zobraıennffl vuz~kozonnogo gam˛l~ton˛fflna za dopomogo operator˛v Gabbarda ˛ operator˛v Xub˛na–Vonsovs~kogo ekv˛valentn˛. U c~omu vipadku

X^{kl}_i = α^+_{ik}α_{il}, (4.9)

de α^+_{ik}, α_{il} — operatori Xub˛na–Vonsovs~kogo (operatori narodıennffl ˛ zniwennffl v˛dpov˛dno |k >- ˛ |l >-stanu na vuzl˛ i). Dlffl nemagnetnogo vipadku˛ n = 1

⟨α^+_{iσ} α_{iσ} ⟩ = 1 − 2c 2 ,

⟨α^+_{i0}α_{i0}⟩ = ⟨α^+_{i2}α_{i2}⟩ = c. (4.10)

F˛ziqna ˛deffl, na fflk˛ȷ İruntu‚t~sffl proponovane nabliıennffl, polfflga‚ v tomu, wo fflk u stan˛ mott– gabbard˛vs~kogo d˛elektrika pri T ≠ 0, tak ˛ dlffl vipadku mott–gabbard˛vs~kogo nap˛vmetalu (koli p˛dzoni “d˛rok” ˛ “dv˛ȷok” slabko perekrivat~sffl) |σ >-stani (gomeopolfflrna p˛dsistema) moına rozglffldati fflk svo‚r˛dne klasiqne pole; v c~omu ı nabliıenn˛ operatori narodıennffl ˛ zniwennffl |0 >-˛ | ↑↓>-stan˛v takoı zobraıat~sffl v˛dpov˛dnimi kvaz˛- klasiqnimi virazami. Vaılivim momentom real˛- zac˛Ý c˛‚Ý ˛deÝ u proponovanomu p˛dhod˛ ‚ te, wo, na v˛dm˛nu v˛d tradic˛ȷnogo p˛dhodu v polfflrn˛ȷ model˛ (v fflk˛ȷ u vih˛dnomu gam˛l~ton˛ffln˛ pevn˛ operatori Xub˛na–Vonsovs~kogo zam˛nfflli c-qislami), tut kvaz˛klasiqne nabliıennffl vikoristovu‚t~sffl, faktiqno, lixe u k˛ncevomu viraz˛ dlffl odnoqastinkovogo spektra, otrimanomu metodom uzagal~nenogo nabliıennffl Gartr˛–Foka.

Zam˛na u virazah (4.6) ˛ (4.7) zobraıennffl Gabbarda zobraıennfflm Xub˛na–Vonsovs~kogo z vikoristannfflm

α^+_{iσ} = α_{iσ} = ( 1 − 2c 2 )_{1/2} , α^+_{i0} = α_{i0} = α^+_{i2} = α_{i2} = c^{1/2} (4.11)

stverdıu‚ neoperatorniȷ harakter ϵ(pj) ˛ ϵ_1(pj).

Osoblivost˛ otrimanogo energetiqnogo spektra elektron˛v zruqno pro˛lstruvati por˛vnfflnnfflm ȷogo z gabbard˛vs~kim, tomu obmeıimosffl v (4.6) ˛ (4.7) vipadkom, koli t_{ij} (n) = t̃_{ij} (n) = t^′_{ij} (n) = t(ij) (ce oznaqa‚ nehtuvannffl korelfflc˛ȷnim perenosom). Za c˛‚Ý umovi dlffl fur’‚–komponent ϵ(pk) ˛ ϵ_1(pk) ma‚mo

ϵ(k) = (1 − 2c)t(k),

ϵ_1(k) = −2ct(k), (4.12)

de t(k) — fur’‚–komponenta ˛nteİrala perenosu t(ij). Fur’‚–komponenta funkc˛Ý Ţr˛na ≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫ viznaqa‚t~sffl teper ˛z sistemi r˛vnffln~ (4.5) ˛ (4.8) (ε̃(k) = ε(k), ε_2(k) = ε_1(k)):

≪ H^{0σ}_p |H^{σ0}_p′ ≫_k= 1 4π · E + μ − (1 − 2c)t(k) (E − E_1k)(E − E_2k)

, (4.13) de E_{1,2}(k) = − μ + U 2 + (1 − 2c)t(k) ∓ 1 2 ( U^2 + (4ct(k)^2 )_{1/2} . (4.14)

Pod˛bno do c~ogo viznaqat~ ˛ tri ˛nx˛ skladov˛ odnoelektronnoÝ funkc˛Ý Ţr˛na (4.1). V p˛dsumku odnoelektronna funkc˛ffl Ţr˛na

G_k(E) = 1 2π [ A_k E − E_1k) + B_k E − E_2k) ] , de A_k = 1 2 − 2ct(k) (U^2 + (4ct(k))^2)^{1/2} ,

B_k = 1 2 + 2ct(k) (U^2 + (4ct(k))^2)^{1/2}

, (4.15)

priqomu pri T = 0 dlffl koncentrac˛Ý d˛rok (dv˛ȷok) otrimut~ (za dopomogo funkc˛Ý Ţr˛na ≪ H^{σ̄2}_p |H^{2σ̄}_p′ ≫)

c = 1 4 + U 32cw ln(1 − 4c) (4.16)

(dlffl 2w > U).

Vidno, wo funkc˛ffl Ţr˛na (4.16) da‚ korektniȷ pereh˛d do zonnoÝ ȷ atomnoÝ granic~: fflkwo U = 0, to c = 1/4 ˛ G_k(E) nabuva‚ zonnoÝ formi, fflkwo ı t(k) → 0, to otrimut~ toqnu atomnu granic.

¨z viraz˛v (4.15) vidno, wo energetiqna w˛lina

ΔE = −2w(1 − 2c) + (U^2 + (4cw)^2)^{1/2}. (4.17)

Energetiqna w˛lina znika‚ za umovi 2w ≥ U. Pri zadanih w ˛ U w˛lina znika‚ za umovi, wo c < c_0, de

c_0 =

1 − (U/2w)^2 4 (2w > U); (4.18)

fflkwo ı c > c_0, to real˛zu‚t~sffl d˛elektriqniȷ stan. Otıe, proponovaniȷ p˛dh˛d da‚ zmogu opisati pereh˛d d˛elektrik–metal.

V. V¨DSUTN¨ST^ ELEKTRONNO–D¨RKOVOÕ SIMETR¨Õ U VUZ^KIH ENERGETIQNIH ZONAH

Rozglfflnemo vuz~kozonnu sistemu, v fflk˛ȷ serednffl k˛l~k˛st~ elektron˛v na vuzol n < 1 ˛ energetiqn˛ p˛dzoni σ–0 ˛ ↑↓–σ rozd˛len˛ w˛lino ΔE. Tod˛ pri temperaturah kT ≪ ΔE moına obmeıitisffl rozglffldom lixe niın~oÝ, σ–0-p˛dzoni. Stan takoÝ sistemi (legovaniȷ mott–gabbard˛vs~kiȷ d˛elektrik — LMGD) bude opisuvati tod˛ EG (2.20), v fflkomu potr˛bno priȷnfflti, wo virazi, fflk˛ v˛dpov˛dat~ perenosu | ↑↓>- stan˛v, dor˛vnt~ nul.

Nehaȷ vuz~kozonna sistema perebuva‚ v stan˛ LMGD z n > 1. Z poglffldu model˛ Gabbarda f˛ziqn˛ vlastivost˛ oboh sistem — LMGD z n < 1 ˛ LMGD z n > 1, — odnakov˛ za umovi ⟨X^0_i ⟩ = ⟨X^2_i ⟩. Cffl osobliv˛st~ model˛ Gabbarda (dv˛ȷkova–d˛rkova, abo elektronno–d˛rkova simetr˛ffl) ‚ nasl˛dkom r˛vnost˛ ˛nteİral˛v perehodu v σ–0- ˛ ↑↓–σ-p˛dzonah. U proponovan˛ȷ model˛ ˛nteİrali perenosu v oboh p˛dzonah t_{ij} (n) ˛ t̃_{ij} (n) moıut~ sutt‚vo v˛dr˛znffltisffl, priqomu p˛d qas perehodu sistemi z˛ stanu LMHD z n < 1 u stan LMHD z n > 1 xirina zoni stribkopod˛bno zmenxu‚t~sffl na 2z|T (ij)| (˛ nadal˛ zmenxu‚t~sffl z˛ zb˛l~xennfflm n za rahunok korelfflc˛ȷnogo perenosu perxogo tipu). Otıe, vlastivost˛ vuz~kozonnih sistem ˛z sil~no vnutr˛xn~oatomno vza‚mod˛‚ moıut~ sil~no v˛dr˛znffltisffl dlffl vipadk˛v, koli n < 1˛ n > 1 za rahunok sutt‚voÝ v˛dm˛nnost˛ v xirinah p˛dzon (dv˛ȷkova–d˛rkova, abo elektronno–d˛rkova asimetr˛ffl).

Cffl neekv˛valentn˛st~ bude vifflvlffltisffl, zokrema, v zaleınost˛ prov˛dnost˛ v˛d stupenffl zapovnennffl p˛dzon. U prac˛ [13] pokazano, wo dlffl LMHD prov˛dn˛st~ pri n < 1 σ ∼ snw/(2 − n), a dlffl n > 1 σ̃ ∼ dw̃(2 − n)/n, (s = ⟨X^0_i ⟩, d = ⟨X^2_i ⟩). V oblast˛ koncentrac˛ȷ elektron˛v, dlffl fflkih ∂σ/∂n > 0(n < 1) ˛ ∂σ̃/∂n > 0(n > 1) ma‚mo prov˛dn˛st~ n-tipu, dlffl ∂σ/∂n < 0), ∂σ̃/∂n < 0 — p-tipu. Vidno, wo n–p-tip prov˛dnost˛ vuz~kozonnoÝ sistemi v reıim˛ legovanogo mott–gabbard˛vs~kogo d˛elektrika u vipadku zm˛ni koncentrac˛Ý elektron˛v v˛d 0 do 2 zm˛n‚t~sffl triq˛: v oblast˛ perxogo ta drugogo maksimum˛v (fflkwo znehtuvati korelfflc˛ȷnim perenosom, to ce v˛dpov˛dno n_1 ≃ 0, 6 ˛ n_2 ≃ 1, 4) ta pri n = 1. V oblast˛ pevnogo tipu prov˛dnost˛ virazi dlffl prov˛dnost˛ moına zapisati u viglffld˛ formul Drude–Lorenca z efektivnimi masami, zaleınimi v˛d koncentrac˛Ý elektron˛v [13].

Neekv˛valentn˛st~ n < 1 ˛ n > 1 — vipadk˛v u koncentrac˛ȷn˛ȷ zaleınost˛ σ(n) ma‚ eksperimental~ne p˛dtverdıennffl. V prac˛ [32] pokazano, wo v metalooksidah, v fflkih 3d-obolonka zapovnena menxe n˛ı napolovinu (Mn_2O), prov˛dn˛st~ nabagato viwa, n˛ı u spolukah, v fflkih 3d-obolonka zapovnena napolovinu ˛ b˛l~xe (MnO, NiO).

VI. ZASTOSUVANN MODEL¨ DO ROZGLDU DEKIH VLASTIVOSTE„ VUZ^KOZONNIH MATER¨L¨V

Korotko rozglfflnemo moıliv˛st~ zastosuvannffl otrimanih viwe rezul~tat˛v dlffl pofflsnennffl defflkih osoblivosteȷ sistem z vuz~kimi energetiqnimi zonami.

1. Energ˛ffl zv’fflzku 3d-metal˛v. Energ˛ zv’fflzku v nax˛ȷ model˛ moına oznaqiti virazom (vipadok slabkih ta pom˛rnih vnutr˛xn~oatomnih vza‚mod˛ȷ)

E_z = − ∑ kσ ϵ_{kσ}⟨α^+_{kσ}α_{kσ}⟩ − νU, (6.1)

de ϵ_{kσ} — fur’‚ komponenta ϵ_σ (ij) virazu (3.3) (z fflkogo potr˛bno viluqiti dodanok n_σ − U, a ν = n^2/4 dlffl n < 1 ˛ ν = 1 − n + n^2/4 dlffl n > 1. Zaleın˛st~ energ˛Ý zv’fflzku v˛d koncentrac˛Ý d-elektron˛v u 3d-sistemah moına viznaqiti uzagal~nennfflm (6.1) na vipadok p’fflti ekv˛valentnih d-p˛dzon. Otrimaniȷ rezul~tat pofflsn‚ osoblivost˛ zaleınost˛ energ˛Ý zv’fflzku v˛d atomnogo nomera — m˛n˛mum dlffl Mn ˛ nafflvn˛st~ dvoh neekv˛valentnih maksimum˛v (V, So) (nasl˛dok urahuvannffl korelfflc˛ȷnogo perenosu).

2. Pereh˛d metal–d˛elektrik p˛d d˛‚ zovn˛xn˛h vpliv˛v. ¨z virazu (4.20) vidno, wo energetiqna w˛lina zb˛l~xu‚t~sffl pri zadanih U ˛ w (staliȷ tisk) z˛ zb˛l~xennfflm koncentrac˛Ý nos˛Ýv strumu. Take zb˛l~xennffl moıe buti zumovlene, zokrema,˛ za rahunok p˛dviwennffl temperaturi; umova metal˛qnost˛ c < c_0 u c~omu vipadku moıe perestati vikonuvatisffl. Otrimana temperaturna zaleın˛st~ ΔE moıe pofflsniti spostereıuvan˛ [33, s. 228] perehodi u (V_{i−x}Cr_x)_2O_3 ˛ NiS_2 z˛ stanu paramagnetnogo metalu do stanu mott–gabbard˛vs~kogo d˛elektrika z p˛dviwennfflm temperaturi.

Koncentrac˛ȷna zaleın˛st~ ΔE sv˛dqit~ pro moıliv˛st~ specif˛qnih “vuz~kozonnih efekt˛v”, fflk˛ dat~ zmogu keruvati perehodom d˛elektrik–metal za dopomogo magnetnogo polffl ta qerez fotoefekt. Napriklad, sil~ne magnetne pole moıe privesti do zmenxennffl koncentrac˛Ý polfflrnih stan˛v [11], wo ˛n˛c˛vatime pereh˛d z˛ stanu paramagnetnogo d˛elektrika do metal˛qnogo paramagnetika. Navpaki, zb˛l~- xennffl s za rahunok fotoefektu stimulvatime zvorotniȷ pereh˛d — metal–d˛elektrik analog˛qno do temperaturnogo vplivu.

3. Zm˛na n–p-tipu prov˛dnost˛. Zaznaqena v p. 4 zm˛na tipu prov˛dnost˛ poblizu polovinnogo zapovnennffl vih˛dnoÝ zoni uzgodıu‚t~sffl z˛ spostereıuvano dlffl nizki spoluk, napriklad u VO_x; u ramkah vikoristovuvanoÝ v c˛ȷ prac˛ model˛ ctan mott– gabbard˛vs~kogo d˛elektrika tut pri x = 0 v˛dpov˛da‚ koncentrac˛Ý n = 1 (wo model‚ napolovinu zapovnenu t_{2q} -zonu). Pri x > 1 u VO_x z’fflvlfflt~sffl “d˛rki” (V^{3+}), a pri x < 1 — “dv˛ȷki” (V^+). Zg˛dno z vikladenim u p. 4 eksperiment [29, s. 286] sv˛dqit~ pro pereh˛d pri x ≃ 1 v˛d prov˛dnost˛ p-tipu (pri x > 1) do prov˛dnost˛ n-tipu (pri x < 1). Analog˛qna zm˛na tipu prov˛dnost˛ sposter˛ga‚t~sffl ˛ v spoluc˛ Co_xFe_{3−x}O_3 [34, s. 416].

4. Koncentrac˛ȷna zaleın˛st~ energ˛Ý aktivac˛Ý. Za rahunok koncentrac˛ȷnoÝ zaleınost˛ parametr˛v energetiqnogo spektra v σ–0 ˛ (↑↓–σ)-p˛dzonah p˛d qas perehodu sistemi z˛ stanu z n < 1 do stanu n > 1 energ˛ffl aktivac˛Ý povinna r˛zko zm˛nvatisffl poblizu n = 1. U c~omu vipadku zaleıno v˛d vza‚mnogo rozm˛wennffl σ–0 ˛ (↑↓–σ)-p˛dzon stosovno ˛nxih aktual~- nih zon moılive fflk zb˛l~xennffl energ˛Ý aktivac˛Ý, tak ˛ zmenxennffl. Taka r˛zka zm˛na energ˛Ý aktivac˛Ý spravd˛ sposter˛ga‚t~sffl u spolukah Mn_xFe_{3−x}O_4 [34, s. 485] ta So_xFe_{3−x}O_4 [32].

[1] S. Schubin, S. Wonsowsky, Proc. Roy. Soc. A145, 159 (1934).

[2] M. M. Bogolbov, Lekc˛Ý z kvantovoÝ statistiki (Radfflns~ka xkola, KiÝv, 1948).

[3] N. F. Mott, Proc. Phys. Soc. 62, 416 (1949). [4] J. Hubbard, Proc. Roy. Soc. A 281, 238 (1963). [5] P. W. Anderson, Phys. Rev. 124, 41 (1963). [6] “. A. Izmov. Usp. fiz. nauk 165, 403 (1995). [7] L. Didukh, Ukrainian–French Simposium “Condensen Matter: Science and Industry”. Abstracts, p. 275 (Lviv, 1993).

[8] L. D. Diduh, FTT 13, 1217 (1977).

[9] L. D. Diduh, I. V. Stask, Fizika metallov i metalloved. 33, 429 (1972).

[10] L. D. Diduh, L. F. Prffldko, I. V. Stask, Korrelfflcionnye effekty v uzkozonnyh materialah (Viwa xkola, L~vov, 1978).

[11] L. D. Diduh, V. D. Diduh, Uporffldoqennye sostofflniffl v materialah s uzkimi zonami provodimosti (Viwa xkola, L~vov, 1980).

[12] L. D. Diduh, V kn.: Mehanizmy dvuh¸lektronnoȷ dinamiki ¸lektronov v neorganiqeskih materialah, s. 176 (Moskva, 1990).

[13] L. D. Diduh, Preprint ¨n-tu f˛z. kond. sist. AN UkraÝni, } IFKS–92–9R, L~v˛v, 1992.

[14] L. D. Diduh, I. V. Stask, Ukr. fiz. ıurn. 13, 899 (1968).

[15] L. D. Diduh, I. V. Stask, Fizika metallov i metalloved. 26, 582 (1968).

[16] J. Hubbard, Proc. Roy. Soc. A285, 542 (1965). [17] S. V. Vonsovskiȷ, M. S. Svirskiȷ, ”urn. ¸ksp. i teoret. fiz. 35, 1447 (1958).

[18] L. G. Caron, Pratt. G. W. Rev. Mod. Phys. 40, 802 (1968).

[19] J. E. Hirsch, Phys. Rev. B 39, 11515 (1984). [20] J. E. Hirch, Physica B 163, 291 (1990).

[21] L. D. Diduh, Preprint In-ta teor. fiz. AN USSR, } ITF–89–22r, Kiev, 1989.

[22] M. E. ”uravlev, V. A. Ivanov, Teoret. i matem. fiz.

86, 312 (1991).

[23] “. P. Irhin, FTT 35, 1432 (1993).

[24] A. B. Harris and V. Lange, Phys. Rev. 157, 295 (1967). [25] K. A. Chao, J. Spalek, A. Oles, J. Phys. C 10, L271 (1977).

[26] J .Spalek, Phys. Rev. 37, 533 (1987). [27] J. Hubbard, Proc. Roy. Soc. A281, 401 (1964). [28] A. Kawabata, Progr. Theor. Phys. 48, 1793 (1972). [29] D. N. Zubarev, “. G. Rudoȷ, Usp. fiz. nauk 163, 103 (1993).

[30] L. Roth, Phys. Rev. 184, 451 (1969).

[31] A. Ruckenstein, F. J. Hirschfeld and J. Happel, Phys.

Rev. B 38, 5142 (1988).

[32] G. H. Jonker, Journ. Phys. Chem. Solids 9, 165 (1959). [33] N. F. Mott, Perehody metal–izolffltor (Nauka, Moskva, 1979).

[34] S. Krupiqka, Fizika ferritov, t. 2 (Mir, Moskva, 1976).

[35] Poqatkovo v [14, 15] vvodili poznaqennffl dlffl operator˛v perehodu vuzla B^{kl}_i . Tut vikoristano zagal~nopriȷnfflt˛ teper poznaqennffl X^{kl}_i , a takoı b˛l~x zruqne poznaqennffl stan˛v |ik⟩.

A MODEL OF THE NARROW–BAND MATERIAL WITH THE ELECTRON–HOLE ASYMMETRY

L. Didukh Termopil State Ivan Puluj Technical University, 56 Rus’ka Str., UA–282001, Ternopil, Ukraine E-mail: Yasniy@sci.politech.ternopil.ua

The Hamiltonian for describing the materials with a narrow energy band in the following form H = ∑_′ ijσ tij (n)α^+_{iσ} αjσ + U ∑ i n_{i↑}n_{i↓} + ∑_′ ijσ ( J(iiij)α^+_{iσ} αjσ niσ̄ + h.c. )

+ 1 2 ∑_′ ijσσ′ J(ijji)α^+_{iσ} α^+_{jσ}′ α_{iσ}′ αjσ + 1 2 ∑_′ ijσσ′ J(ijij)α^+_{iσ} αiσ α^+_{jσ}′ α_{jσ}′ is proposed; α^+_{iσ} , αiσ are operators of the creation and annihilation of electrons with the spin σ(σ =↑, ↓) on i-site, niσ = α^+_{iσ} αiσ , U is the intraatomic Coulomb interaction, n =< niσ >, tij (n) = t(ij) + n ∑ k≠i, k≠j J(ikjk) t(ij), J(ijkl) are the matrix elements of electron–ion and electron–electron interaction.

With the help of the perturbation theory an effective Hamiltonian is obtained taking into account the motion of the holes and double occupation states and indirect interactions. It is shown that in the doped Mott–Hubbards insulators cases n < 1 and n > 1 are nonequivalent (absence of electron–hole symmetry in contrast with the Hubbard model).

The insulating gap in case of J(ijkl) = 0, n = 1 is

ΔE = −2w(1 − 2c) + (U^2 + (4cw)^2)^{1/2}, w = z|t(ij)|, c = 1/4 + Uln(1 − 4c)/32cw (T = 0, 2w > U)

and describes a transition from an insulating to a metallic state when the condition 2w > U is satisfied.

The results obtained are compared with some experimental data for narrow–band materials.