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Ob�runtovana principova potreba uzagal~nenn� model� Gabbarda dl� opisu osoblivo-

ste� f�ziqnih vlastivoste� mater�al�v z vuz~kimi energetiqnimi zonami � zaproponovana

model~ vuz~kozonnogo mater��lu, osobliv�st� �koÝ  vrahuvann� dvoh tip�v korel�c��nogo

perenosu elektron�v (zumovlenogo elektronno{elektronno� vzamod��). Odn�� �z v�dm�n-

noste� gam�l~ton��na model� v�d gam�l~ton��na Gabbarda � �ogo uzagal~nen~  na�vn�st~

koncentrac��no{zale�nogo �nte�rala perenosu. Dl� vipadk�v slabkih � sil~nih vnutr�xn~o-

atomnih vzamod�� gam�l~ton��n model� zobra�eni� u form� efektivnogo gam�l~ton��na, �ki�

uzagal~n� v�dom� formi efektivnih gam�l~ton��n�v. Efektivn� �nte�rali perenosu d�rok

� dv��ok  koncentrac��no zale�nimi. U c~omu vipadku ma m�sce elektron{d�rkova asi-

metr�� (na protivagu elektronno{d�rkov�� simetr�Ý, �ka harakterna dl� model� Gabbarda).

Dosl�d�eno pereh�d d�elektrik{metal. Pokazano, wo specif�ka model� mo�e privesti do na-

sl�dk�v, �k� principovo v�dr�zn��t~s� �k v�d rezul~tat�v zonnoÝ teor�Ý, tak � standartnih

rezul~tat�v model� Gabbarda. U c~omu zv'�zku rozgl�nut� de�k� zastosuvann� zaproponovanoÝ

model� do po�snenn� osoblivoste� f�ziqnih vlastivoste� sistem z vuz~kimi zonami prov�d-

nost�.

Kl�qov� slova: vuz~k� zoni prov�dnost�, model~ni� gam�l~ton��n, korel�c��ni� perenos,

elektron{d�rkova asimetr��.
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I. VSTUP

S~ogodn� nema sumn�v�v, wo osoblivost� f�ziq-

nih vlastivoste� sistem z vuz~kimi energetiqnimi

zonami zumovlen� m��elektronnimi vzamod��mi,

va�liv�st~ �kih bula ob�runtovana v klasiqnih

prac�h S. Xub�na � S. Vonsovs~kogo [1], M. Bogo-

l�bova [2], N. Motta [3]. Suqasni� etap dosl�d�en~

pov'�zani� nasampered z prac�mi D�. Gabbarda [4]

� P. Andersona [5], v �kih pokazano, wo vnutr�x-

n~oatomna kulon�vs~ka vzamod�� kardinal~no mo-

dif�ku energetiqni� spektr sistem z lokal�zova-

nimi magnetnimi momentami. Vodnoqas, nezva�a�qi

na veliqeznu k�l~k�st~ prac~ z dosl�d�enn� vuz~ko-

zonnih sistem, zavdann� pobudovi posl�dovnoÝ teor�Ý

elektriqnih � magnetnih vlastivoste� vuz~kozonnih

mater��l�v  odnim �z central~nih u f�zic� tverdogo

t�la [6].

Ni�qe zaproponovana model~ vuz~kozonnogo ma-

ter��lu, osobliv�st� �koÝ  posl�dovne vrahuvann�

elektronno{elektronnih vzamod�� u sistem� or-

b�tal~no nevirod�enih elektron�v, � rozgl�nuto na-

sl�dki z c�Ý model� (de�k� z nih suttvo v�dr�zn�-

�t~s� v�d nasl�dk�v z model� Gabbarda).

II. UZAGAL^NENI� VUZ^KOZONNI�

GAM�L^TON��N

Gam�l~ton��n sistemi s-elektron�v u Van~{zobra-

�enn� ma vigl�d
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| matriqn� elementi, �k� opisu�t~ v�dpov�dno

elektronn� perehodi m�� vuzlami kristal�q-

noÝ �ratki za rahunok elektron{�onnoÝ vzamod�Ý

(V (r � R

i

) | potenc��l~na energ�� elektrona v

pol� �ona v i-tomu vuzl� �ratki) ta elektronno{

elektronnoÝ vzamod�Ý. Xtrih b�l� drugoÝ sumi u

viraz� (2.1) oznaqa, wo i 6= j.

Specif�ka vuz~kih energetiqnih zon da zmogu

sprostiti gam�l~ton��n (2.1). Tut hvil~ov� funk-

c�Ý bliz~k� do atomnih 3d-funkc��, perekritt� �kih

241



L. D�DUH

xvidko zmenxut~s� z� zb�l~xenn�m m��atomnoÝ v�d-

stan�, tomu matriqn� elementi t(ij) � J(ijkl) mo�na

oc�n�vati za stupenem perekritt�. V�dpov�dno do

c~ogo virazi J(iiii) � J(ikik) budut~ veliqinami nu-

l~ovogo por�dku malost�, J(iiij), J(ijkj) | perxogo

por�dku malost� (�k � t(ij)), J(ijkl) pri i 6= k; j 6= l|

drugogo (pr�ma oc�nka J(ijkl) navedena v [4]). Zg�dno

z cim obme�imos� v gam�l~ton��n� (2.1) matriqnimi

elementami J(iiii) = U , J(ijij) = V (ij) (tut � nadal�

beremo na�bli�qih sus�d�v), J(iiij) = T (ij), J(ijkj)

(k 6= i; k 6= j), J(ijji) = J(ij); vrahuvann� J(ij),

veliqini drugogo por�dku malost�,  principovo ne-

obh�dnim dl� opisu feromagnetizmu v c�� model� v

stan� mott{gabbard�vs~kogo d�elektrika (div. dal�).
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bli�q�.
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(uzagal~nenn� gam�l~ton��na Gabbarda xl�hom uve-

denn� operatora korel�c��nogo perehodu zagal~nogo

tipu (2.5) zrobleno v [7]). Operatorna struktura (2.5)

opisu perenos elektrona z vuzla j na vuzol i, spri-

qineni� elektronno{elektronno� vzamod�� | ko-

rel�c��ni� perenos (u dodatok do \zonnogo" perenosu

t(ij)�

+
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). Korel�c��ni� perenos mo�na zobraziti,

�k vidno �z (2.5), u vigl�d� dvoh dodank�v: korel�c��-

ni� perenos perxogo tipu| perxi� dodanok u viraz�

(2.5) � korel�c��ni� perenos drugogo tipu | drugi�

dodanok u (2.5).

Harakterno� vlastiv�st� perehod�v drugogo tipu 

te, wo voni v�dbuva�t~s� za uqast� dvorazovo za�n�-

tih vuzl�v (�k bude pokazano dal�, ce zumovl� v�d-

sutn�st~ elektronno{d�rkovoÝ simetr�Ý u vuz~kih zo-

nah prov�dnost� ta nizki va�livih v�dm�nnoste� c�Ý

model� v�d zaproponovanih ran�xe).

Korel�c��ni� perenos elektron�v perxogo tipu,

na v�dm�nu v�d drugogo, ne korel~ovani� dvorazovo

za�n�timi vuzlami, m�� �kimi v�dbuvat~s� pere-

nos, a lixe zaselen�st� �nxih vuzl�v. Vrahuvati

ostann mo�na, pri�n�vxi na�vn�st~ c�Ý zaselenost�

�k svor�dne seredn pole, �ke korel� perenos elek-

tron�v. V�dpov�dno do c~ogo vidno, wo perxu sumu v

(2.5) mo�na zapisati u form� \standartnogo" pere-

nosu z efektivnim �nte�ralom perenosu, zale�nim

v�d koncentrac�Ý elektron�v u zon�:
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de

t

ij

(n) = t(ij) + n

X

k 6=i; k 6=j

J(ikjk) (2.9)

| efektivni� �nte�ral perenosu m�� na�bli�qimi

sus�dami u model�, �ku rozgl�damo.

�kwo u viraz� (2.8) znehtuvati vs�ma matriqnimi

elementami, za vin�tkom t(ij) � J(iiii), to otrimamo

gam�l~ton��n Gabbarda.

Pereh�d v�d zagal~noÝ formi gam�l~ton��na (2.8)

do gam�l~ton��na Gabbarda, tobto vrahuvann� lixe

vnutr�xn~oatomnogo v�dxtovhuvann�, zviqa�no argu-

mentu�t~ mal�st� veliqin J(iiij), J(ikjk), J(ijji) �

J(ijij) por�vn�no �z J(iiii). Prote vrahuvann� cih ma-

triqnih element�v mo�e vi�vitis� principovo va-

�livim �k z pogl�du pobudovi posl�dovnoÝ teor�Ý ko-

rel�c��nih efekt�v u mater��lah z vuz~kimi zonami

prov�dnost� (VZP), tak � dl� �nterpretac�Ý sposte-

re�uvanih osoblivoste� f�ziqnih vlastivoste� cih

mater��l�v [7{12].

Nehtuvann� m��atomno� obm�nno� vzamod�� zda-

valos� b vipravdu, z odnogo boku, mal�st~ J(ij) ne

t�l~ki por�vn�no z U , ale � z �nte�ralom perenosu

t(ij), z �nxogo | mo�liv�st~ stab�l�zac�Ý feromag-

netnogo vpor�dkuvann� u VZP za rahunok \trans-

l�c��nogo" mehan�zmu obm�nu.Ne torka�qis~ tut pro-

blemnogo pitann� pro mo�liv�st~ real�zac�Ý fero-

magnetizmu v odnozonn�� model� Gabbarda, zaznaqimo,

prote, wo u VZP (nezva�a�qi na te, wo jt(ij)j >>

J(ij)), vnesok v energ�� sistemi v�d transl�c��noÝ

qastini energ�Ý mo�e vi�vitis� menxim, n�� vnesok

v�d energ�Ý m��atomnoÝ obm�nnoÝ vzamod�Ý. Spravd�,

v qastkovo zapovnen�� VZP (pri U >> t(ij)) vne-

sok u \transl�c��nu" qastinu energ�Ý osnovnogo stanu

� n�w (� | stup�n~ v�dhilenn� v�d polovinnogo za-

povnenn� VZP, n | seredn� k�l~k�st~ elektron�v na

vuzol, w | nap�vxirina zoni prov�dnost�) [9], a vne-

sok v energ�� osnovnogo stanu v�d obm�nnoÝ vzamod�Ý

� zn

2

J (J | obm�nni� �nte�ral m�� na�bli�qimi

sus�dami, z | k�l~k�st~ na�bli�qih sus�d�v). Vidno,

wo u VZP, bliz~k�� do polovinnogo zapovnenn� (� !

0), vnesok v energ�� sistemi v�d m��atomnoÝ obm�nnoÝ

vzamod�Ý bude viznaqal~nim. Zokrema, v nelegovanih

mott{gabbard�vs~kih feromagnetah magnetne vpor�d-

kuvann� stab�l�zut~s� lixe m��atomno� obm�nno�

vzamod��.

Vrahuvann� m��atomnoÝ kulon�vs~koÝ vzamod�Ý 

principovo va�livim dl� rozum�nn� prirodi zar�-

dovogo vpor�dkuvann� u mater��lah z VZP.

Narext�, nehtuvann� korel�c��nim perenosom (2.5)

viklikane oc�nko� matriqnih element�v [4]. U c~omu

vipadku, prote, vipada z pol� zoru ta obsta-

vina, wo (2.5) opisu m��vuzlov� perehodi, tobto

matriqn� elementi J(ikjk) ma�t~ zm�st �nte�ral�v

perenosu. Tomu vrahuvann� (2.5) privodit~ do pe-

renormuvann� transl�c��nih proces�v, opisuvanih

zonno� qastino� gam�l~ton��na (2.1). Pri c~omu

jt(ij)j; T (ij); T

1

(ij) (t(ij) < 0; T (ij) > 0; T

1

(ij) > 0)

| veliqini odnogo por�dku.

�kwo vikonu�t~s� umovi, za �kih pr�mu ob-

m�nnu vzamod�� � m��atomne kulon�vs~ke v�dxtovhu-

vann� mo�na vrahuvati v�dpov�dnim perenormuvan-

n�m hem�qnogo potenc��lu (feromagnetnogo ta zar�-

dovogo vpor�dkuvann� nema), to gam�l~ton��n (2.8)

nabude vigl�du
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(�kwo u viraz� (2.10) znehtuvati korel�c��nim pe-

renosom drugogo tipu, to otrimamo gam�l~ton��n

model� vuz~kozonnogo mater��lu, �ki� dl� vipadku

sil~nih vnutr�xn~oatomnih korel�c�� detal~no roz-

gl�nuti� u [12{13]).

�k zaznaqalos�, osobliv�st� model� mater��lu

�z vuz~ko� zono� prov�dnost�, �ku opisu gam�l~-

ton��n (2.8),  vrahuvann� (�k principovo va�li-

vih) m��vuzlovih perehod�v elektron�v, zumovle-

nih elektronno{elektronno� vzamod��, a tako�

m��atomnih kulon�vskoÝ ta obm�nnih vzamod��. U

c~omu zv'�zku doreqno skazati pro take. Formal~no

korel�c��ni� perenos vvodili v nizc� prac~, poqi-

na�qi z p�oners~koÝ S. Xub�na � S. Vonsovs~kogo [1].

Pro mo�live perenormuvann� \zonnogo" perenosu za

rahunok korel�c��nogo �xlos� v [2, 17, 18]. Uperxe

pro va�livu rol~ korel�c��nogo perenosu u vuz~kih

zonah prov�dnost�, koli adekvatnim  opis za dopomo-

go� analog�v gabbard�vs~kih p�dzon, bulo zaznaqeno

v prac� [8], de, zokrema, pokazano, wo vuz~kim ener-

getiqnim zonam vlastiva elektronno{d�rkova asi-

metr�� ta mo�live suttve perenormuvann� xirin

dozvolenih zon, pov'�zanih �z perenosom u \p�dzonah

d�rok � dv��ok".Ce� p�dh�d rozvinuto dal� v [11{13], de

pokazano, wo nizku vlastivoste� vuz~kozonnih ma-

ter��l�v mo�na �nterpretuvati same vikoristovu�qi

zobra�enn� pro korel�c��ni� perenos ta zumovlenu

nim elektronno{d�rkovu asimetr�� u vuz~kih energe-

tiqnih zonah.

U nizc� prac~ ostann~ogo qasu [19{22] korel�c��-
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ni� perenos (drugogo tipu | za pri�n�to� tut ter-

m�nolog��) rozgl�da�t~ �k vzamod��, za rahunok

�koÝ real�zut~s� nefononni� mehan�zm nadprov�d-

nost� u mater��lah z vuz~kimi zonami prov�dnost�.

U c~omu vipadku otrimu�t~ efektivni� koncen-

trac��no zale�ni� perenos (formal~no analog�q-

ni� do efektivnogo perenosu perxogo tipu (2.6)),

na osnov� qogo �nterpretu�t~, zokrema, \vid�len�st~"

d�rkovih nadprov�dnik�v z visoko� temperaturo�

nadprov�dnogo perehodu. Prote taki� p�dh�d do vra-

huvann� korel�c��nogo perenosu (drugogo tipu) vi-

pravdani� lixe dl� slabkih vnutr�xn~oatomnih ko-

rel�c��. Dl� vipadku � sil~nih vnutr�xn~oatomnih

vzamod�� vikoristann� nabli�enn� seredn~ogo pol�

prizvodit~ do nepravil~nih �k�snih rezul~tat�v.

Napriklad, dl� vipadku n < 1, �kwo vikonut~s�

umova sil~noÝ korel�c�Ý, korel�c��ni� perenos dru-

gogo tipu vzagal� ne robit~ vnesku u transl�c��nu

energ�� sistemu, � �nte�ral perehodu u \p�dzon� d�rok"

povn�st� viznaqat~s� efektivnim �nte�ralom pere-

nosu, t

ij

(n), tod� �k nabli�enn� Gartr�{Foka pri-

vodit~ do perenormuvann�, pozbavlenogo f�ziqnogo

sensu:

t
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(n) + nT (ij): (2.11)

III. EFEKTIVN� GAM�L^TON��NI MODEL�.

VIPADKI SLABKOÕ � SIL^NOÕ VZA�MOD�Õ

A. Slabka vnutr�xn~oatomna vzamod��

Dl� sprowenn� vikladu skoristamos� gam�l~-

ton��nom model� (2.10). �kwo vnutr�xn~oatomna

vzamod�� por�vn�no slabka (U < jt
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elektronno{elektronn� vzamod�Ý mo�na vrahuvati v
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nomera vuzla, wo oznaqa obme�enn� prostorovo{

odnor�dnim rozpod�lom zar�du � magnetnogo momentu

elektron�v. Z urahuvann�m (3.1) gam�l~ton��n (2.10)

nabude vigl�du

H =

X

0

ij�

�

�

(ij)�

+

i�

�

j�

; (3.2)

de

�

�

(ij) = ��+ �

�

+ n

��

U + t

ij

(n�); (3.3)

�

�

=

2

N

X

ij

T (ij)h�

+

i��

�

j��

i; (3.4)

t

ij

(n�) = t

ij

(n) + 2n

��

T (ij): (3.5)

Suttva v�dm�nn�st~ odnoqastinkovogo energetiqnogo

spektra elektron�v, �k� opisu (3.2), v�d spektra v

model� Gabbarda (dl� slabkoÝ vzamod�Ý) pol�ga v

zale�nost� efektivnogo �nte�rala perenosu v�d kon-

centrac�Ý elektron�v � namagn�qenost�, a tako� u na-

�vnost� sp�n{zale�nogo zsuvu centra zoni, zumovle-

nogo korel�c��nim perenosom drugogo tipu. Ostann

mo�e suttvo modif�kuvati teor�� feromagnetizmu

v model� kolektiv�zovanih elektron�v. Vikoristann�

(3.2) da zmogu po�sniti osoblivost� zale�nost�

energ�Ý zv'�zku v�d atomnogo nomera v pereh�dnih me-

talah (p. 5).

B. Sil~na vnutr�xn~oatomna vzamod��

Dl� tipovih vuz~kozonnih mater��l�v tipu an-

tiferomagnetnih metalooksid�v vikonut~s� umova

U >> t(ij). U c~omu vipadku gam�l~ton��n (2.5)

mo�na zobraziti u vigl�d�, zruqnomu dl� podal~-

xogo matematiqnogo dosl�d�enn�, koristu�qis~ mo-

dif�kovano� formo� pol�rnoÝ model�, zaproponova-

no� v [14]. Zg�dno z cim pere�demo v (2.5) v�d elek-

tronnih operator�v do Ýhn~ogo \konf��urac��nogo" zo-

bra�enn� 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 jli v stan

jki (v \zobra�enn� Gabbarda" H

kl

i

| operatori Gab-

barda [16], v \zobra�enn� Xub�na{Vonsovs~kogo" |

ce v�dpov�dn� pari operator�v Xub�na{Vonsovs~kogo

[14]); v stan� j0i na vuzl� nema elektrona (d�rki), v

stan� j2i � j "# na vuzl�  dva elektroni z protile�-

nimi sp�nami (dv��ka), stan j�i v�dpov�da odnorazovo

za�n�tim vuzlam. Mamo

H = H

0

+H

1

+H

0

1

+H

ex

; (3.7)

de
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H

0

= ��

X

i

�

X

"

i

+X

#

i

+ 2X

2

i

�

+ U

X

i

X

2

i

+

1

2

X

ij

V (ij)

�

1�X

0

i

+X

2

i

� �

1�X

0

j

+X

2

j

�

; (3.8)

H

1

=

X

0

ij�

t

ij

(n)X

�0

i

X

0�

j

+

X

ij�

~

t

ij

(n)X

2�

i

X

�2

j

; (3.9)

H

0

1

=

X

0

ij�

�

t

0

ij

(n)

�

X

#0

i

X

"2

j

�X

"0

i

X

#2

j

�

+ e:c:

�

; (3.10)

H

ex

= �

1

2

X

0

ij�

J(ij)

��

X

�

i

+X

2

i

� �

X

�

j

+X

2

j

�

+X

���

i

X

���

j

�

; (3.11)

H

k

i

| operator k�l~kost� jki-stan�v na vuzl�,

~

t

ij

(n) = t

ij

(n) + 2T (ij); (3.12)

t

0

ij

(n) = t

ij

(n) + T (ij): (3.13)

Doc�l~n�st~ konf��urac��nogo zobra�enn� zumo-

vlena, zokrema, tim, wo vzamod�� na odnomu centr�

zadana v d��gonal~n�� form�, a efekti vnutr�xn~o-

atomnoÝ vzamod�Ý, �k� korel��t~ m��vuzlovi� pere-

nos elektron�v, vrahovu operatorna struktura H

1

�

H

0

.

Veliqina H

1

opisu perehodi jj�i-konf��urac��

v ji0i-konf��urac�Ý � jj"#i >-konf��urac�� u jj�i-

konf��urac�Ý (sus�dn�h vuzl�v), �k� formu�t~ v�d-

pov�dno (� � 0)-p�dzonu (\p�dzona d�rok") � ("# ��)-

p�dzonu | \p�dzonu dv��ok" (analogi \ni�n~oÝ" �

\verhn~oÝ" gabbard�vs~kih p�dzon).

VeliqinaH

0

1

opisu perehodi m�� (��0)- � ("# ��)-

p�dzonami (procesi parnogo narod�enn� � zniwenn�

d�rok � dv��ok). C� perehodi na v�dm�nu v�d \trans-

l�c��nih", �k� opisu H

1

, | \aktivac��n�".

�kwo v gam�l~ton��n� (3.7) znehtuvati m��atomni-

mi kulon�vs~ko� � obm�nno� vzamod��mi, to mo�na

oder�ati gam�l~ton��n, operatorni� viraz �kogo ma

taku � operatornu strukturu,wo � gam�l~ton��n Gab-

barda, prote, na v�dm�nu v�d ostann~ogo, de �nte�rali

perenosu v � � 0- � "# ��-p�dzonah � \m��zonn�" �n-

te�rali perehodu | odna � ta � veliqina, v mo-

del�, �ku rozgl�damo, c� veliqini, po-perxe, kon-

centrac��no zale�n�, a po-druge, v�dr�zn��t~s� odna

v�d odnoÝ. V c~omu vipadku mamo svor�dnu \nesime-

triqnu" model~ Gabbarda, vlastivost� �koÝ mo�ut~

suttvo v�dr�zn�tis� v�d vlastivoste� model� Gab-

barda. Tut mo�na baqiti formal~nu analog�� m��

modell�, opisano� gam�l~ton��nom (3.7), � \dvokon-

f��urac��no� modell�" �rh�na [23].

Vrahumo H

0

1

za dopomogo� formi teor�Ý zburen~,

zaproponovanoÝ u [14]. Zg�dno z cim zrobimo kanon�qne

peretvorenn�

~

H = e

s

He

�s

; (3.14)

de

S =

X

ij

�

L(ij)

�

X

"0

i

X

#2

j

�X

#0

j

X

"2

i

�

� e:c:

�

: (3.15)

�kwo obme�itis� u viraz� (3.14) veliqinami dru-

gogo por�dku malost� (S | veliqina perxogo po-

r�dku malost�), to

~

H = H

0

+H

1

+H

0

1

+H

ex

+ [SH

0

]

+ [SH

1

] + [SH

0

1

] +

1

2

[S[SH

0

]] : (3.16)

Pri�memo umovu viluqenn� \aktivac��nih" proces�v

H

0

1

+ [SH

0

] = 0: (3.17)

�kwo vrahuvati m��atomnu kulon�vs~ku vzamod�� v

nabli�enn� seredn~ogo pol�, to

L(ij) = t

0

ij

(n)=�; (3.18)

de

� = U � V + zV

�

hX

0

i

i+ hX

2

i

i

�

(3.19)

energ�� aktivac�Ý pari d�rka{dv��ka (V | veliqina

kulon�vs~koÝ vzamod�Ý m�� na�bli�qimi sus�dami).

Skladov� komutatora [SN

1

] ma�t~ operatornu

strukturu pod�bnu do strukturi N

0

, ale z \�nte�ra-

lami perenosu" drugogo por�dku malost�; v nabli-

�enn�, �ke rogl�damo, voni ne robl�t~ vnesku v

~

H .

Ot�e, dl� vipadku, koli (� � 0)- � ("# ��)-p�dzoni

rozd�len� energetiqnoÝ w�lino� � jt

0

ij

(n)j << � vih�d-

ni� gam�l~ton��n (2.5) mo�na zobraziti u vigl�d�

~

H = H

0

+

X

0

ij

t

ij

(n)X

�0

i

X

0�

j

+

+

X

0

ij�

~

t

ij

(n)X

2�

i

X

�2

j

+H

ex

+

~

H

ex

+

~

H

t

; (3.20)
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de

~

H

ex

= �

1

2

X

0

ij�

~

J(ij)(X

�

i

X

��

j

�X

���

i

X

���

j

�X

2

i

X

0

j

); (3.21)

~

H

t

= �

1

2

X

0

ijk�

J(ijk)

�

X

�0

i

X

��

j

X

0�

k

�X

�0

i

X

���

j

X

0��

k

�

�

1

2

X

0

ijk�

J(ijk)

�

X

2�

i

X

���

j

X

��2

k

�X

2�

i

X

��

j

X

�2

k

�

: (3.22)

Tut

~

J(ij) = 2t

0

ij

(n)t

0

ij

(n)=� (3.23)

�nte�ral nepr�mogo (qerez pol�rn� stani) obm�nu,

J(ijk) = 2t

0

ij

(n)t

0

jk

(n)=� (3.24)

�nte�ral nepr�mogo perenosu zar�du v (� � 0)- � ("#

��)-p�dzonah; u sumah (3.22) vuzli i ta k | na�-

bli�q� do vuzla j.

Viluqenn� proces�v parnogo narod�enn� � zni-

wenn� d�rok � dv��ok (u perxomu por�dku za �n-

te�ralom perenosu t

0

ij

(n)) privodit~ do po�vi u vi-

raz� dl� efektivnogo gam�l~ton��na (EG) dvoh do-

dank�v, odin z �kih |

~

H

ex

| opisu nepr�mu ob-

m�nnu vzamod�� (nadobm�n), drugi� |

~

H

t

| nepr�-

mi� perenos elektron�v (�ki� za analog�� z nadobm�-

nom mo�na klasif�kuvati �k nadperenos). EG (3.20)

uzagal~n� EG, otrimani� v [14] dl� model� Gab-

barda. V�dm�nn�st~ EG (3.20) v�d uzagal~nenih form

t � J-modele� ([24], [25]) zumovlena, po-perxe, kon-

centrac��no� zale�n�st� �nte�ral�v perenosu v �{0-

� "#{0-p�dzonah, po-druge, v�dm�nn�st� m�� sobo� na-

zvanih �nte�ral�v perenosu (v�dsutn�st~ elektronno{

d�rkovoÝ simetr�Ý, div. p. 4), po-tret, nestandartno�

formo� �nte�ral�v nadobm�nu � nadperenosu (na�v-

n�st~ koncentrac��noÝ zale�nost� v �nte�ralah pere-

nosu, viraz (3.19) dl� �). U modif�kovan�� takim qi-

nom t�J-model�, zokrema, umovi dl� real�zac�Ý viso-

kih temperatur nadprov�dnogo perehodu vi�vl��t~s�

b�l~x spri�tlivimi, n�� u bliz~k�� za formo� mo-

del� Spaleka [26]. Perel�qen� osoblivost� EG model�

vi�vl��t~s� korisnimi dl� �nterpretac�Ý osoblivo-

ste� f�ziqnih vlastivoste� vuz~kozonnih mater��l�v

(div. p. 5).

IV. PEREH�D D�ELEKTRIK{METAL

Poza ramkami nabli�en~, rozgl�nutih v p. 2, 

oblast~ parametr�v, dl� �kih xirina \nezburenoÝ

zoni" 2w = 2zjt(ij)j � veliqina kulon�vs~kogo v�d-

xtovhuvann� na vuzl� U bliz~k�. Z f�ziqnih m�r-

kuvan~ tut sl�d oq�kuvati pereh�d d�elektrik{metal

(mat~s� na uvaz�, wo n = 1). Hoqa vir�xenn�

problemi energetiqnoÝ w�lini v odnoqastinkovomu

energetiqnomu spektr� prisv�qena velika k�l~-

k�st~ prac~, pitann� korektnogo opisu perehodu

d�elektrik{metal  v centr� uvagi dosl�dnik�v (div.,

napriklad, ogl�d [6]).

Na�vn�st~ energetiqnoÝ w�lini v trivim�rnomu vi-

padku dl� bud~-�kih sp�vv�dnoxen~ m�� w � U |odna

z na�ser�ozn�xih vad nabli�enn� Gabbard{1 [4]. Vva-

�at~s�, wo problemu energetiqnoÝ w�lini zn�ma

pol�pxene nabli�enn� Gabbarda [27] (Gabbard{3),

�ke privodit~ do perehodu d�elektrik{metal. Prote

� ce nabli�enn� ma suttv� [6, 28] nedol�ki.

Ni�qe proponumo novi� p�dh�d do rozgl�du od-

noqastinkovogo energetiqnogo spektra vuz~kozonnih

sistem, �ki� privodit~ do korektnogo opisu pere-

hodu d�elektrik{metal. P�dh�d �runtut~s� na vi-

koristann� var��nta metodu nabli�enogo vtorinnogo

kvantuvann� v uzagal~nenomu nabli�enn� Gartr�{

Foka [29].

Budemo vihoditi z gam�l~ton��na (2.4), zapisa-

nogo v \konf��urac��n��" form� (3.7). Pri�memo, wo

bud~-�kogo tipu elektronnogo vpor�dkuvann� nema (v

c~omu vipadku vrahuvann� m��atomnih vzamod�� v

nabli�enn� seredn~ogo pol� privodit~ do perenor-

muvann� hemopotenc��lu).

Vvedemo odnoelektronnu funkc�� �r�na

G

�

pp

0

(E) =� �

p�

j�

+

p

0

�

� (4.1)

� pere�demo v�d elektronnih operator�v do kon-

f��urac��nogo zobra�enn� za formulami (3.6). Tod�

zam�st~ (4.1) matimemo qotiri (dl� zadanogo zna-

qenn� �) funkc�Ý �r�na, zapisan� za dopomogo� H

kl

i

-operator�v.

R�vn�nn� dl� funkc�Ý �r�na � H

0�

p

jH

�0

p

0

�  take:

(E + �)� H

0�

p

jH

�0

p

0

�=

�

pp

0

2�

hH

�

p

+H

0

p

i+�

�

H

0�

p

; H

1

�

jH

�0

p

0

� +

�

H

0�

p

; H

0

1

�

jH

�0

p

0

� : (4.2)
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Dl� otrimann� zamknutoÝ sistemi r�vn�n~ pri�memo, zg�dno z uzagal~nenim nabli�enn�m Gartr�{Foka, wo

�

H

0�

p

; H

1

�

=

X

j

�

�

(pj)H

0�

j

; (4.3)

�

H

0"

p

; H

0

1

�

=

X

j

�

�

1

(pj)H

��2

j

; (4.4)

de �

�

(pj) � �

�

1

(pj) | neoperatorn� virazi. Vib�r zobra�enn� komutator�v u form� (4.3) � (4.4) p�dkazu opera-

torna struktura cih komutator�v, �ka v�dobra�a energetiqnu neekv�valentn�st~ proces�v perenosu, zadanih

virazami H

1

� H

0

1

. Z urahuvann�m (4.3) � (4.4) r�vn�nn� (4.2) nabude formi

(E + �)� H

0�

p

jH

�0

p

0

�=

�

pp

0

2�

hH

�

p

+H

0

p

i+

X

j

�

�

(pj)� H

0�

j

jH

�0

p

0

� +

X

j

�

�

1

(pj)� H

��2

j

jH

�0

p

0

� : (4.5)

�

�

(pj) � �

�

1

(pj) viznaqimo z viraz�v (4.3) � (4.4), antikomutu�qi Ýh v�dpov�dno do H

�0

k

� H

2��

k

. Mamo

�

�

(pk)

�

H

�

k

+H

0

k

�

=

�

H

�

p

+H

0

p

� �

H

�

k

+H

0

k

�

t

pk

(n) +H

���

k

H

���

p

t

pk

(n)

� �

pk

X

j

t

kj

(n)H

��0

k

H

0��

j

+ �

pk

X

j

~

t

jp

(n)H

2�

j

H

�2

k

�H

20

k

H

02

p

~

t

kp

(n); (4.6)

�

�

1

(pk)

�

H

��

k

+H

2

k

�

= �

�

H

��

p

+H

2

p

� �

H

��

k

+H

2

k

�

t

0

pk

(n) +H

���

p

H

���

k

t

0

pk

(n)

� �

pk

X

j

t

0

jk

(n)H

��0

j

H

0��

k

+ �

pk

X

j

t

0

pj

(n)H

2�

k

H

�2

j

�H

20

k

H

02

p

t

0

pk

(n): (4.7)

Pod�bno do c~ogo r�vn�nn� dl� funkc�Ý �r�na � H

��2

p

jH

�0

p

0

� mo�na zapisati �k

(E + �� U)� H

��2

p

jH

�0

p

0

�=

X

j

~�

�

(pj)� H

��2

j

jH

�0

p

0

� +

X

j

~�

�

2

(pj)� H

0�

j

jH

�0

p

0

�; (4.8)

de ~�

�

(pj) � ~�

�

2

(pj) viznaqa�t~s� za dopomogo� viraz�v,

analog�qnih do (4.3) � (4.4).

U taki� spos�b otrimu�t~ zamknutu sistemu

r�vn�n~ dl� funkc�� �r�na � H

0�

p

jH

�0

p

0

� �

� H

��2

p

jH

�0

p

0

�. Zadaqa zvodit~s� v rezul~tat� do

v�dxukann� veliqin �(pj); ~�(pj); �

1

(pj) � �

2

(pj) (�n-

deksi � opuwen�, osk�l~ki magnetnogo vpor�dkuvann�

nema). Standartni� spos�b viznaqenn� cih veliqin

pol�ga v userednenn� viraz�v tipu (4.6) � (4.7). Ce

privodit~ do xiroko v�ivanih nabli�en~ Gabbarda

[4], Garr�sa{Langa [24], Rot [30]. Prote c� nabli�enn�

dl� dobre viznaqenogo stanu mott{gabbard�vs~kogo

d�elektrika (n = 1, U ! 1) ne privod�t~ do za-

konu K�r� dl� magnetnoÝ spri�n�tlivost� (�k � na-

bli�enn� Gabbard{3) [28]. Tut proponumo spos�b vi-

znaqenn� neoperatornih veliqin �(pj), v osnov� �kogo

 var�ant metodu nabli�enogo vtorinnogo kvantu-

vann�, wo podnu �de� kvaz�klasiqnogo opisu u tra-

dic��n�� form� pol�rnoÝ model� ta metod seredn~ogo

pol�, �ki� vikoristovu�t~ ostann�m qasom p�d qas

rozgl�du \nefononnoÝ" nadprov�dnost� [31].

Real�zac�� proponovanogo p�dhodu dl� viznaqenn�

veliqin �(pj) taka. �k pokazano v [14], zobra�enn�

vuz~kozonnogo gam�l~ton��na za dopomogo� opera-

tor�v Gabbarda � operator�v Xub�na{Vonsovs~kogo

ekv�valentn�. U c~omu vipadku

X

kl

i

= �

+

ik

�

il

; (4.9)

de �

+

ik

; �

il

| operatori Xub�na{Vonsovs~kogo (ope-

ratori narod�enn� � zniwenn� v�dpov�dno jk >-

� jl >-stanu na vuzl� i). Dl� nemagnetnogo vipadku �

n = 1

h�

+

i�

�

i�

i =

1� 2c

2

;
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h�

+

i0

�

i0

i = h�

+

i2

�

i2

i = c: (4.10)

F�ziqna �de�, na �k�� �runtut~s� proponovane na-

bli�enn�, pol�ga v tomu, wo �k u stan� mott{

gabbard�vs~kogo d�elektrika pri T 6= 0, tak � dl� vi-

padku mott{gabbard�vs~kogo nap�vmetalu (koli p�d-

zoni \d�rok" � \dv��ok" slabko perekriva�t~s�)

j� >-stani (gomeopol�rna p�dsistema) mo�na roz-

gl�dati �k svor�dne klasiqne pole; v c~omu � na-

bli�enn� operatori narod�enn� � zniwenn� j0 >- �

j "#>-stan�v tako� zobra�a�t~s� v�dpov�dnimi kvaz�-

klasiqnimi virazami. Va�livim momentom real�-

zac�Ý c�Ý �deÝ u proponovanomu p�dhod�  te, wo,

na v�dm�nu v�d tradic��nogo p�dhodu v pol�rn�� mo-

del� (v �k�� u vih�dnomu gam�l~ton��n� pevn� opera-

tori Xub�na{Vonsovs~kogo zam�n�li c-qislami), tut

kvaz�klasiqne nabli�enn� vikoristovut~s�, fak-

tiqno, lixe u k�ncevomu viraz� dl� odnoqastinko-

vogo spektra, otrimanomu metodom uzagal~nenogo na-

bli�enn� Gartr�{Foka.

Zam�na u virazah (4.6) � (4.7) zobra�enn� Gabbarda

zobra�enn�mXub�na{Vonsovs~kogo z vikoristann�m

�

+

i�

= �

i�

=

�

1� 2c

2

�

1=2

;

�

+

i0

= �

i0

= �

+

i2

= �

i2

= c

1=2

(4.11)

stverd�u neoperatorni� harakter �(pj) � �

1

(pj).

Osoblivost� otrimanogo energetiqnogo spektra

elektron�v zruqno pro�l�struvati por�vn�nn�m �ogo

z gabbard�vs~kim, tomu obme�imos� v (4.6) � (4.7) vi-

padkom, koli t

ij

(n) =

~

t

ij

(n) = t

0

ij

(n) = t(ij) (ce

oznaqa nehtuvann� korel�c��nim perenosom). Za c�Ý

umovi dl� fur'{komponent �(pk) � �

1

(pk) mamo

�(k) = (1� 2c)t(k);

�

1

(k) = �2ct(k); (4.12)

de t(k) | fur'{komponenta �nte�rala perenosu t(ij).

Fur'{komponenta funkc�Ý �r�na � H

0�

p

jH

�0

p

0

� vi-

znaqat~s� teper �z sistemi r�vn�n~ (4.5) � (4.8)

(~"(k) = "(k); "

2

(k) = "

1

(k)):

� H

0�

p

jH

�0

p

0

�

k

=

1

4�

�

E + �� (1� 2c)t(k)

(E�E

1

k)(E�E

2

k)

; (4.13)

de

E

1;2

(k) = � �+

U

2

+ (1� 2c)t(k)

�

1

2

�

U

2

+ (4ct(k)

2

�

1=2

: (4.14)

Pod�bno do c~ogo viznaqa�t~ � tri �nx� skladov�

odnoelektronnoÝ funkc�Ý �r�na (4.1). V p�dsumku od-

noelektronna funkc�� �r�na

G

k

(E) =

1

2�

�

A

k

E �E

1

k)

+

B

k

E �E

2

k)

�

;

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 dl� koncentrac�Ý d�rok

(dv��ok) otrimu�t~ (za dopomogo� funkc�Ý �r�na

� H

��2

p

jH

2��

p

0

�)

c =

1

4

+

U

32cw

ln(1� 4c) (4.16)

(dl� 2w > U).

Vidno, wo funkc�� �r�na (4.16) da korektni� pe-

reh�d do zonnoÝ � atomnoÝ granic~: �kwo U = 0,

to c = 1=4 � G

k

(E) nabuva zonnoÝ formi, �kwo �

t(k)! 0, to otrimu�t~ toqnu atomnu granic�.

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

�E = �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)

�kwo � c > c

0

, to real�zut~s� d�elektriqni� stan.

Ot�e, proponovani� 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

Rozgl�nemo vuz~kozonnu sistemu, v �k�� seredn�

k�l~k�st~ elektron�v na vuzol n < 1 � energetiqn� p�d-

zoni �{0 � "#{� rozd�len� w�lino� �E. Tod� pri tem-

peraturah kT � �E mo�na obme�itis� rozgl�dom

lixe ni�n~oÝ, �{0-p�dzoni. Stan takoÝ sistemi (le-

govani� mott{gabbard�vs~ki� d�elektrik | LMGD)

bude opisuvati tod� EG (2.20), v �komu potr�bno pri�-

n�ti, wo virazi, �k� v�dpov�da�t~ perenosu j "#>-

stan�v, dor�vn��t~ nul�.

Neha� vuz~kozonna sistema perebuva v stan�

LMGD z n > 1. Z pogl�du model� Gabbarda f�ziqn�

vlastivost� oboh sistem | LMGD z n < 1 � LMGD

z n > 1, | odnakov� za umovi hX

0

i

i = hX

2

i

i. C�

osobliv�st~ model� Gabbarda (dv��kova{d�rkova, abo
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elektronno{d�rkova simetr��)  nasl�dkom r�vnost�

�nte�ral�v perehodu v �{0- � "#{�-p�dzonah. U pro-

ponovan�� model� �nte�rali perenosu v oboh p�dzonah

t

ij

(n) �

~

t

ij

(n) mo�ut~ suttvo v�dr�zn�tis�, priqomu

p�d qas perehodu sistemi z� stanu LMHD z n < 1

u stan LMHD z n > 1 xirina zoni stribkopod�bno

zmenxut~s� na 2zjT (ij)j (� nadal� zmenxut~s� z�

zb�l~xenn�m n za rahunok korel�c��nogo perenosu

perxogo tipu). Ot�e, vlastivost� vuz~kozonnih si-

stem �z sil~no� vnutr�xn~oatomno� vzamod�� mo-

�ut~ sil~no v�dr�zn�tis� dl� vipadk�v, koli n < 1 �

n > 1 za rahunok suttvoÝ v�dm�nnost� v xirinah p�d-

zon (dv��kova{d�rkova, abo elektronno{d�rkova asi-

metr��).

C� neekv�valentn�st~ bude vi�vl�tis�, zokrema, v

zale�nost� prov�dnost� v�d stupen� zapovnenn� p�d-

zon. U prac� [13] pokazano, wo dl� LMHD prov�d-

n�st~ pri n < 1 � � snw=(2 � n), a dl� n > 1

~� � d ~w(2 � n)=n, (s = hX

0

i

i; d = hX

2

i

i). V oblast�

koncentrac�� elektron�v, dl� �kih @�=@n > 0(n <

1) � @~�=@n > 0(n > 1) mamo prov�dn�st~ n-tipu,

dl� @�=@n < 0), @~�=@n < 0 | p-tipu. Vidno,

wo n{p-tip prov�dnost� vuz~kozonnoÝ sistemi v re-

�im� legovanogo mott{gabbard�vs~kogo d�elektrika

u vipadku zm�ni koncentrac�Ý elektron�v v�d 0 do

2 zm�n�t~s� triq�: v oblast� perxogo ta drugogo

maksimum�v (�kwo znehtuvati korel�c��nim pereno-

som, to ce v�dpov�dno n

1

' 0; 6 � n

2

' 1; 4) ta pri

n = 1. V oblast� pevnogo tipu prov�dnost� virazi

dl� prov�dnost� mo�na zapisati u vigl�d� formul

Drude{Lorenca z efektivnimi masami, zale�nimi

v�d koncentrac�Ý elektron�v [13].

Neekv�valentn�st~ n < 1 � n > 1 | vipadk�v u kon-

centrac��n�� zale�nost� �(n) ma eksperimental~ne

p�dtverd�enn�. V prac� [32] pokazano, wo v metalo-

oksidah, v �kih 3d-obolonka zapovnena menxe n�� na-

polovinu (Mn

2

O), prov�dn�st~ nabagato viwa, n�� u

spolukah, v �kih 3d-obolonka zapovnena napolovinu

� b�l~xe (MnO, NiO).

VI. ZASTOSUVANN� MODEL� DO ROZGL�DU

DE�KIH VLASTIVOSTE� VUZ^KOZONNIH

MATER��L�V

Korotko rozgl�nemo mo�liv�st~ zastosuvann� ot-

rimanih viwe rezul~tat�v dl� po�snenn� de�kih oso-

blivoste� sistem z vuz~kimi energetiqnimi zonami.

1. Energ�� zv'�zku 3d-metal�v. Energ�� zv'�zku v na-

x�� model� mo�na oznaqiti virazom (vipadok slab-

kih ta pom�rnih vnutr�xn~oatomnih vzamod��)

E

z

= �

X

k�

�

k�

h�

+

k�

�

k�

i � �U; (6.1)

de �

k�

|fur' komponenta �

�

(ij) virazu (3.3) (z �kogo

potr�bno viluqiti dodanok n

�

� U , a � = n

2

=4 dl�

n < 1 � � = 1�n+n

2

=4 dl� n > 1. Zale�n�st~ energ�Ý

zv'�zku v�d koncentrac�Ý d-elektron�v u 3d-sistemah

mo�na viznaqiti uzagal~nenn�m (6.1) na vipadok

p'�ti ekv�valentnih d-p�dzon. Otrimani� rezul~tat

po�sn� osoblivost� zale�nost� energ�Ý zv'�zku v�d

atomnogo nomera | m�n�mum dl� Mn � na�vn�st~ dvoh

neekv�valentnih maksimum�v (V, So) (nasl�dok ura-

huvann� korel�c��nogo 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~xut~s� pri zadanih U � w (stali�

tisk) z� zb�l~xenn�m koncentrac�Ý nos�Ýv strumu.

Take zb�l~xenn� mo�e buti zumovlene, zokrema, �

za rahunok p�dviwenn� temperaturi; umova metal�q-

nost� c < c

0

u c~omu vipadku mo�e perestati vi-

konuvatis�. Otrimana temperaturna zale�n�st~ �E

mo�e po�sniti spostere�uvan� [33, s. 228] perehodi u

(V

i�x

Cr

x

)

2

O

3

� NiS

2

z� stanu paramagnetnogo metalu

do stanu mott{gabbard�vs~kogo d�elektrika z p�dvi-

wenn�m temperaturi.

Koncentrac��na zale�n�st~ �E sv�dqit~ pro mo-

�liv�st~ specif�qnih \vuz~kozonnih efekt�v", �k�

da�t~ zmogu keruvati perehodom d�elektrik{metal

za dopomogo� magnetnogo pol� ta qerez fotoefekt.

Napriklad, sil~ne magnetne pole mo�e privesti

do zmenxenn� koncentrac�Ý pol�rnih stan�v [11], wo

�n�c��vatime pereh�d z� stanu paramagnetnogo d�elek-

trika do metal�qnogo paramagnetika.Navpaki, zb�l~-

xenn� s za rahunok fotoefektu stimul�vatime zvo-

rotni� 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 zapov-

nenn� vih�dnoÝ zoni uzgod�ut~s� z� spostere�uva-

no� dl� nizki spoluk, napriklad u VO

x

; u ram-

kah vikoristovuvanoÝ v c�� prac� model� ctan mott{

gabbard�vs~kogo d�elektrika tut pri x = 0 v�dpov�da

koncentrac�Ý n = 1 (wo model� napolovinu zapov-

nenu t

2q

-zonu). Pri x > 1 u VO

x

z'�vl��t~s� \d�rki"

(V

3+

), a pri x < 1 | \dv��ki" (V

+

). Zg�dno z vi-

kladenim 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�gat~s� � v spoluc�

Co

x

Fe

3�x

O

3

[34, s. 416].

4. Koncentrac��na zale�n�st~ energ�Ý aktivac�Ý.

Za rahunok koncentrac��noÝ zale�nost� parametr�v

energetiqnogo spektra v �{0 � ("#{�)-p�dzonah p�d qas

perehodu sistemi z� stanu z n < 1 do stanu n > 1

energ�� aktivac�Ý povinna r�zko zm�n�vatis� poblizu

n = 1. U c~omu vipadku zale�no v�d vzamnogo roz-

m�wenn� �{0 � ("#{�)-p�dzon stosovno �nxih aktual~-

nih zon mo�live �k zb�l~xenn� energ�Ý aktivac�Ý,

tak � zmenxenn�. Taka r�zka zm�na energ�Ý aktivac�Ý

spravd� sposter�gat~s� u spolukah Mn

x

Fe

3�x

O

4

[34,

s. 485] ta So

x

Fe

3�x

O

4

[32].
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The Hamiltonian for describing the materials with a narrow energy band in the following form

H =

X

0

ij�

t

ij

(n)�

+

i�

�

j�

+ U

X

i

n

i"

n

i#

+

X

0

ij�

�

J(iiij)�

+

i�

�

j�

n

i��

+ h:c:

�

+

1

2

X

0

ij��

0

J(ijji)�

+

i�

�

+

j�

0

�

i�

0

�

j�

+

1

2

X

0

ij��

0

J(ijij)�

+

i�

�

i�

�

+

j�

0

�

j�

0

is proposed; �

+

i�

; �

i�

are operators of the creation and annihilation of electrons with the spin �(� ="; #) on i-site,

n

i�

= �

+

i�

�

i�

, U is the intraatomic Coulomb interaction, n =< n

i�

>,

t

ij

(n) = t(ij) + n

X

k 6=i; k 6=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 e�ective 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

�E = �2w(1� 2c) + (U

2

+ (4cw)

2

)

1=2

; w = zjt(ij)j; 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 satis�ed.

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