ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 5, ˝ 1 (2001) s. 31–38

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 5, No. 1 (2001) p. 31–38

ENERŢ¨ OSNOVNOGO STANU „ PEREH¨D METAL-D¨ELEKTRIK U MODEL¨ VUZ^KOZONNOGO PARAMAGNETIKA

L. D. Diduh, “. L. Skoren~kiȷ Ternopil~s~kiȷ derıavniȷ tehniqniȷ universitet imeni I. Pulffl, kafedpa fiziki vul. Rus~ka, 56, Ternopil~, 46001, UkpaÝna E-mail: didukh@tu.edu.te.ua (Otrimano 30 serpnffl 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 30 bereznffl 2001 r.)

Doslidıeno enerİi osnovnogo stanu ta pepehid metal-dielektpik u modeli vuz~kozonnogo paramagnetika z neekv˛valentnimi gabbard˛vs~kimi p˛dzonami ppi polovinnomu zapovnenni zoni ta nul~oviȷ temperaturi. Otpimano odnoqastinkoviȷ enerİetiqniȷ spektr, kriteriȷ perehodu z metaliqnogo v dielektpiqniȷ stan, zaleınosti koncentpaciÝ nosiÝv strumu ta enerİiÝ sistemi v˛d parametr˛v sistemi.

Klqov˛ slova: vuz~ki zoni ppovidnosti, neekvivalentni gabbapdivs~ki pidzoni, enerİiffl osnovnogo stanu, pepehid metal-dielektpik.

PACS number(s): 71.10.Fd, 71.30.+h, 71.27.+a

I. VSTUP

Znaqna uvaga, wo ÝÝ pridilfflt~ v ostanni 25–30 rokiv doslidıenn materifflliv z vuz~kimi enerİetiqnimi zonami (prikladom fflkih ‚ oksidi, sul~fidi ta selenidi perehidnih metaliv), zumovlena Ýhn˛mi unikal~nimi fiziqnimi vlastivostfflmi. Vidkrittffl visokotemperaturnoÝ nadprovidnosti we bil~xe pidsililo interes do c~ogo klasu spoluk.

Teper zagal~nopriȷnfflto, wo vlastivosti cih materifflliv (taki, napriklad, fflk perehid dielektrikmetal) zumovleni miıelektronnimi korelfflcifflmi. Bazovimi tut ‚ model~ Gabbarda [1] (div. oglffldi [2,3]) ta ÝÝ uzagal~nennffl.

Uzagal~nennffl modeli Gabbarda vrahuvannfflm matriqnih elementiv kulonivs~koÝ vza‚modiÝ, nedifflgonal~nih za vuzlami İratki, zaproponovane v pracfflh [4–6], dozvolffl‚ vivqati efekti miıelektronnih korelfflciȷ, fflki zalixalisffl za meıami zastosovnosti modeli Gabbarda, zokrema efekti elektron-dirkovoÝ asimetriÝ, zumovlenoÝ vrahuvannfflm korel~ovanogo perenosu elektroniv [7–14].

Uperxe na vaılivist~ urahuvannffl korel~ovanogo perenosu elektroniv pri opisi vuz~kozonnih materifflliv bulo vkazano v praci [4], zokrema bulo pokazano, wo u vipadku sil~nih i pomirnih vnutrixn~oatomnih vza‚modiȷ korel~ovaniȷ perenos privodit~ do elektron-dirkovoÝ asimetriÝ [6,15] (u c~omu zv’fflzku div. takoı prac˛ [4,5,8,14]) ta perenormuvannffl xirin enerİetiqnih zon. Doslidıenn vuz~kozonnoÝ modeli, wo vrahovu‚ korel~ovaniȷ perenos elektroniv, bula prisvfflqena nizka prac~ [6,15–19], de, zokrema, bulo vivqeno perehid metal-dielektrik(PMD), povedinku koncentraciÝ polfflrnih staniv (dirok qi dviȷok), hemiqnogo potenciffllu, enerİetiqnoÝ wilini v odnoelektronnomu enerİetiqnomu spektri. Ce dozvolilo fflkisno pofflsniti mehanizm perehodu z metaliqnogo v dielektriqniȷ stan pri zrostanni temperaturi ta z dielektriqnogo v metaliqniȷ stan pri prikladanni zovnixn~ogo tisku, osoblivosti povedinki ener- İiÝ zv’fflzku, koncentraciȷnu zaleınist~ enerİiÝ aktivaciÝ, spostereıuvani v defflkih vuz~kozonnih materiffllah. Pri c~omu dlffl znahodıennffl odnoelektronnoÝ funkciÝ Ţrina ta enerİetiqnogo spektra zastosovuvali uzagal~nene nabliıennffl Gartri–Foka [20] u formi, zaproponovaniȷ dlffl modeli Gabbarda v pracfflh [6,21]. Pol˛pxene nabliıennffl, zaproponovane v praci [22], dozvolffl‚ povn˛xe opisati elektronni korelfflciÝ dlffl sil~nih ta pomirnih vnutrixn~oatomnih vza‚modiȷ (zokrema v d˛lfflnci PMD).

Cffl pracffl prisvfflqena zastosuvann nabliıennffl [22] dlffl doslidıennffl osnovnogo stanu modeli vuz~kozonnogo materiffllu z elektron-dirkovo asimetri‚. U rozdili 2 znaȷdeno odnoelektronnu funkci Ţrina ta enerİetiqniȷ spektr modeli. U rozdili 3 obqislena koncentraciffl polfflrnih staniv. Rozdil 4 prisvfflqeniȷ vivqenn PMD v modeli. Doslidıennffl enerİiÝ osnovnogo stanu modeli provedene v rozdili 5. U rozdil˛ 6 obgovoreno otriman˛ rezul~tati ta podano visnovki.

II. FUNKCI ŢRINA TA ENERŢETIQNI„ SPEKTR MODELI

Rozglffln~mo model~ vuz~kozonnogo paramagnetika, wo opisu‚t~sffl gamil~tonifflnom, fflkiȷ urahovu‚ korel~ovaniȷ perenos elektroniv [6]:

H = H_0 + H_1 + H^′_1; (2.1)

H_0 = −μ ∑ iσ ( X^σ_i + X^2_i ) + U ∑ i X^2_i ,

H_1 = ∑ ijσ,i≠j t_{ij}(n)X^{σ0}_i X^{0σ}_j + ∑ ijσ,i≠j t̃_{ij}(n)X^{2σ̄}_i X^{σ̄2}_j ,

H^′_1 = ∑ ijσ,i≠j t^′_{ij} (n) ( X^{σ̄0}_i X^{σ2}_j − X^{σ0}_i X^{σ̄2}_j + e.c. ) ,

tut X^{kl}_i — operatori Gabbarda [23] perehodu vuzla i zi stanu |l⟩ u stan |k⟩, X^k_i — operator qisla |k⟩-staniv na vuzli i, σ poznaqa‚ spin elektrona (σ =↓, ↑), a σ̄ — proekci spinu, protileınu do σ; μ — hemiqniȷ potenciffll modeli, U — enerİiffl kulonivs~kogo vidxtovhuvannffl dvoh elektroniv z protileınimi spinami na odnomu vuzli, t_{ij}(n) — efektivniȷ koncentraciȷnozaleıniȷ [6] inteİral perenosu elektrona z vuzla j na vuzol i (t_{ij}(n) < 0),

t̃_{ij} (n) = t_{ij}(n) + 2T_{ij}, (2.2)

t^′_{ij} (n) = t_{ij}(n) + T_{ij} , (2.3)

t_{ij} (n) = t_{ij} + nT^′_{ij}, (2.4)

de t_{ij} — “zonniȷ” inteİral perehodu elektrona z vuzla j na vuzol i (t_{ij} < 0) , T_{ij} — matriqniȷ element perehodu elektrona z vuzla j na vuzol i za umovi, wo na vuzli j qi vuzli i ‚ elektron ˛z protileınim spinom (T_{ij} > 0), T^′_{ij} opisu‚ perenos z urahuvannfflm zaselenosti susidnih vuzliv, wo ne berut~ uqasti v procesi perestribuvannffl (T^′_{ij} > 0); za klasifikaci‚, priȷnfflto v prac˛ [6], T^′_{ij} opisu‚ korel~ovaniȷ perenos perxogo rodu, T_{ij} — korel~ovaniȷ perenos drugogo rodu. kisniȷ efekt vklqennffl v gamil~toniffln korel~ovanogo perenosu polfflga‚ v perenormuvanni inteİrala perenosu, fflkiȷ sta‚ spin- ta koncentraciȷno zaleınim. Oskil~ki veliqini |t_{ij}|, T_{ij} ta T^′_{ij} odnogo porffldku, vsi vkazani matriqni elementi opisut~ procesi perenosu elektrona, to dlffl korektnogo opisu spostereıuvanih osoblivosteȷ f˛- ziqnih vlastivosteȷ vuz~kozonnih materifflliv urahuvannffl T_{ij} ta T^′_{ij} ‚ principovo neobhidnim (div u c~omu zv’fflzku prac [6]). Uvedemo bezrozmirniȷ parametr τ = T_{ij} /|t_{ij}(n)|, wo harakterizu‚ vidnosnu veliqinu korel~ovanogo perenosu.

Odnoelektronnu funkci Ţrina moına podati u viglffldi

G_{ps} = ⟨⟨a_{p↑}|a^+_{s↑}⟩⟩ = G^1_{ps} − G^2_{ps} − G^3_{ps} + G^4_{ps}, (2.5) de G^1_{ps} = ⟨⟨X^{0↑}_p |X^{↑0}_s ⟩⟩, (2.6)

G^2_{ps} = ⟨⟨X^{↓2}_p |X^{↑0}_s ⟩⟩, (2.7)

G^3_{ps} = ⟨⟨X^{0↑}_p |X^{2↓}_s ⟩⟩, (2.8)

G^4_{ps} = ⟨⟨X^{↓2}_p |X^{2↓}_s ⟩⟩. (2.9)

Dlffl znahodıennffl funkciȷ (2.6–2.9) zastosuȷmo proceduru, zaproponovanu v praci [22].

U rivnfflnni dlffl funkciÝ (2.6)

(E + μ)⟨⟨X^{0↑}_p |X^{↑0}_s ⟩⟩ = δ_{ps} 2π ⟨X^↑_p + X^0_p ⟩ + ∑ i,i≠p t_{pi}⟨⟨(X^0_p + X^↑_p )X^{0↑}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩

+ ∑ i,i≠p t_{pi}⟨⟨X^{↓↑}_p X^{0↓}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩

− ∑ i,i≠p t̃_{pi}⟨⟨X^{02}_p X^{2↑}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩

− ∑ i,i≠p t^′_{pi}⟨⟨(X^0_p + X^↑_p )X^{↓2}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩

− ∑ i,i≠p t^′_{pi}⟨⟨X^{02}_p X^{↓0}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩

+ ∑ i,i≠p t^′_{pi}⟨⟨X^{↓↑}_p X^{↑2}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩ (2.10)

perxi tri sumi, wo otrimani vnaslidok komutuvannffl [X^{0↑}_p , H_1], urahovu‚mo metodom uzagal~nenogo nabliıennffl Gartri–Foka [21]: [ X^{0↑}_p , H_1 ] = ∑ i ϵ(pi)X^{0↑}_i . (2.11)

Ostanni tri sumi v rivnfflnni (2.10) urahovu‚mo v nabliıenni seredn~ogo polffl [ X^{0↑}_p , H^′_1 ] = −⟨X^↑_p + X^0_p ⟩ ∑ i t^′_{pi}⟨⟨X^{↓2}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩. (2.12)

Docil~nist~ vikoristannffl riznih nabliıen~ u rivnfflnnfflh (2.11) ta (2.12) zumovlena vidminnostfflmi v operatorniȷ strukturi qleniv gamil~tonifflna H_1 ta H^′_1; ce vidpovida‚ enerİetiqniȷ neekvivalentnosti procesiv, wo opisut~sffl H_1 ta H^′_1.

Dlffl funkciÝ (2.7) vidpovidna procedura ma‚ viglffld [ X^{↓2}_p , H_1 ] = ∑ i ϵ̃(pi)X^{↓2}_i , (2.13) [ X^{↓2}_p , H^′_1 ] = −⟨X^↓_p + X^2_p ⟩ ∑ i t^′_{pi}⟨⟨X^{0↑}_i |X^{↑0}_s ⟩⟩. (2.14)

Dlffl neoperatornih koefici‚ntiv ϵ(pi) ta ϵ̃(pi), zg˛dno z metodom prac˛ [6], u paramagnetnomu stani pri koncentraciÝ elektroniv n = 1 otrimu‚mo

ϵ(pi) = (1 − 2d + 2d^2)t_{pi} − 2d^2t̃_{pi},

ϵ̃(pi) = (1 − 2d + 2d^2)t̃_{pi} − 2d^2t_{pi}, (2.15)

de d ≡ ⟨X^2_p ⟩ — koncentraciffl podviȷno zaȷnffltih vuz-

ENERŢ¨ OSNOVNOGO STANU „ PEREH¨D METAL-D¨ELEKTRIK . . .

liv (dviȷok), dlffl n = 1 rivna koncentraciÝ c ≡ ⟨X^0_p ⟩ nezaȷnffltih vuzliv (dirok).

Rozv’fflzok sistemi rivnffln~ dlffl fur’‚-komponent funkciȷ (2.6), (2.7) z urahuvannfflm (2.15) da‚

G^1_k = 1 4π ( A^1_k E − E_1(k) + B^1_k E − E_2(k) ) , (2.16)

A^1_k = 1 2 ( 1 − U − (t(k) − t̃(k))(1 − 2d − 2d^2) E_2(k) − E_1(k) ) , B^1_k = 1 − A^1_k,

G^2_k = 1 8π t^′(k) E_2(k) − E_1(k) ( 1 E − E_1(k) − 1 E − E_2(k) ) . (2.17)

Tut t(k), t^′(k) ta t̃(k) ‚ fur’‚-komponentami inteİraliv perenosu t_{ij}, t^′_{ij} ta t̃_{ij} vidpovidno,

E_{1,2}(k) = −μ + U 2 + (1 − 2d) t(k) + t̃(k) 2 ∓ 1 2 √ [U − (t(k) − t̃(k))(1 − 2d + 4d^2)]^2 + (t^′(k))^2 (2.18)

‚ enerİetiqniȷ spektr sistemi.

Analogiqno otrima‚mo dlffl fur’‚-komponent funkciȷ (2.8), (2.9):

G^3_k = 1 8π t^′(k) E_2(k) − E_1(k) ( 1 E − E_1(k) − 1 E − E_2(k) ) , (2.19)

G^4_k = 1 4π ( A^4_k E − E_1(k) + B^4_k E − E_2(k) ) , A^4_k = B^1_k, B^4_k = A^1_k. (2.20)

Viraz dlffl odnoelektronnoÝ funkciÝ Ţrina (2.5) matime viglffld

G_k = 1 2π ( A_k E − E_1(k) + B_k E − E_2(k) ) , A_k = 1 2 ( 1 − t^′(k) E_2(k) − E_1(k) ) , B_k = 1 − A_k. (2.21)

Funkciffl Ţrina (2.21) ta enerİetiqniȷ spektr sistemi (2.18) ‚ toqnimi v graniqnih vipadkah t_k = 0 ta U = 0 (atomna ta zonna granici vidpovidno). Pri t̃(k) = t^′(k) = t(k) virazi (2.18) ta (2.21) perehodfflt~ vidpovidno u virazi dlffl spektra ta odnoqastinkovoÝ funkciÝ Ţrina, otrimani v praci [22].

III. PEREHID METAL-DIELEKTRIK

Z enerİetiqnogo spektra (2.18) znaȷd˛mo enerİetiqnu wilinu fflk riznic enerİiȷ miı naȷniıqim dozvolenim rivnem verhn~oÝ zoni ta naȷviwim dozvolenim rivnem niın~oÝ zoni:

ΔE = −2w(1 − 2d)(1 − τ ) +

Q_1 + Q_2 2 , (3.1) tut

Q_{1,2} = ( (U ∓ 2τ Cw)^2 + (1 − 2τ )^2w^2

) 1_2 , C = 1 − 2d + 4d^2,

w = z|t_{ij}|, z− k˛l~k˛st~ naȷbliıqih do vuzla susidiv. Zaleınist~ ΔE/U vid parametra U/w pri riznih znaqennfflh parametra korel~ovanogo perenosu τ pokazana na ris. 1.

Pri pevnomu kritiqnomu znaqenni (^U_w )_c wilina znika‚ — v sistemi vidbuva‚t~sffl perehid dielektrikmetal. Niınffl kriva na ris. 1 vidtvor‚ zaleınist~ ΔE/U vid U/w, znaȷdenu v praci [22] dlffl modeli Gabbarda. Vidno, wo korel~ovaniȷ perenos zmenxu‚ znaqennffl (U/w)_c. Zmina kritiqnogo znaqennffl (U/w)_c z rostom τ pokazana na ris. 2.

Veliqini (U/w)_c, fflk˛ mi znaȷxli, pri fiksovanih znaqennfflh parametra korel~ovanogo perenosu ‚ menximi, niı vidpovidni kritiqni znaqennffl, oderıani v praci [24]. Na ris. 3 enerİetiqna wilina, otrimana z formuli (3.1) pri pevnomu znaqenni parametra korel~ovanogo perenosu, porivn‚- t~sffl z vidpovidnim rezul~tatom prac~ [16–19]. Zastosovane tut nabliıennffl da‚ dewo menxe znaqennffl (U/w)_c, niı otrimane u vkazanih pracfflh.

Ris. 1. Energetiqna wilina fflk funkciffl parametra U/w: niıniȷ grafik vidpovida‚ znaqenn τ = 0, seredniȷ — τ = 0.1, verhniȷ — τ = 0.2

Ris. 2. Zmina kritiqnogo znaqennffl (U/w)c pri zbil~- xenni parametra korel~ovanogo perenosu τ (τ=0 vidpovida‚ modeli Gabbarda).

Na vidminu vid rezul~tatu prac~ [16–19], rozklad spektra (3.1) pri velikih U/w mistit~ korektniȷ dodanok, proporciȷniȷ do w^2/U . Vaılivo vidznaqiti, wo nax pidhid do rozglffldu PMD v modeli z neekvivalentnimi pidzonami vidtvor‚ toqniȷ rezul~tat prac~ [25–28]. Pri t^′_k = 0 otrimu‚mo z (3.1)

U_c = w + w̃, (3.2)

de w — napivxirina niın~oÝ gabbardivs~koÝ pidzoni, w̃ = z|t̃_{ij}| — napivxirina verhn~oÝ gabbardivs~koÝ pidzoni.

Ris. 3. Enerİetiqna w˛lina, znaȷdena v c˛ȷ prac˛ (verhnffl kriva), ta v˛dpov˛dniȷ rezul~tat prac~ [16 –19] (niınffl kriva). Parametr korel~ovanogo perenosu τ = 0.1.

IV. KONCENTRACI POLRNIH STANIV

Dlffl znahodıennffl koncentraciÝ dviȷok d z funkciÝ (2.20) pri T = 0 priȷmemo prfflmokutnu gustinu staniv. Todi

d = 1 2N ∑ k ( A^4_k

e^{E1 (k)k}B^T + 1 + B^4_k

e^{E2(k)k}B^T + 1 )

= 1 4w w∫ −w ( A^4(ϵ)Θ(−E_1(ϵ)) + B^4(ϵ)Θ(−E_2(ϵ)) ) dϵ. (4.1)

Znaqennffl c~ogo inteİrala zaleıit~ vid spivvidnoxennffl miı |ε_{1,2}| ta w, de ε_{1,2} ‚ rozv’fflzkami rivnffln~ E_{1,2} = 0. Z virazu (4.1) pri |ε_{1,2}| < w otrimu‚mo dlffl d samouzgodıene rivnfflnnffl

d = 1 4 − U 2w τ^2C^2 (1 − τ )(1 − 2d)D − U 8w (1 − τ )^2 D^32 ln L_1 L_2

, (4.2) de

ENERŢ¨ OSNOVNOGO STANU „ PEREH¨D METAL-D¨ELEKTRIK . . .

D = 4τ^2C^2 + (1 − τ )^2,

L_{1,2} = 1 ∓

D^{12} 2(1 − τ )(1 − 2d) .

Z rivnfflnnffl (4.2) vidno, wo d →^1_4 pri U/w → 0. Pri τ = 0 (model~ Gabbarda) otrimu‚mo

d = 1 4 − U 8w ln | | | | 1 − 4d 3 − 4d | | | | , (4.3)

wo zb˛ga‚t~sffl z vidpovidnim rezul~tatom prac˛ [22] dlffl koncentraciÝ polfflrnih staniv u metaliqniȷ fazi.

Pri |ε|_{1,2} > w z funkciÝ (2.20) oderıu‚mo

d = 1 4 − 1 4w τ C D^{12}

(Q_1 − Q_2) (4.4)

− U 8w (1 − τ )^2

D^{32} ln | | | | D^{12} Q_1 − Dw − 2τ U C D^{12} Q_1 + Dw − 2τ U C | | | | .

Pri τ = 0 (model~ Gabbarda) zvidsi otrimu‚mo

d = 1 4 + U 8w ln | | | | | √ 1 +^U_w^2 + 1 √ 1 +^U_w^2 − 1

| | | | | , (4.5)

wo zb˛ga‚t~sffl z rezul~tatom prac˛ [22] dlffl koncentraciÝ polfflrnih staniv u dielektriqniȷ fazi.

Na ris. 4 pokazana koncentraciffl dviȷok d fflk funkciffl parametra U/w pri riznih znaqennfflh parametra korel~ovanogo perenosu τ . Z risunka vidno,

Ris. 4. Koncentraciffl dviȷok fflk funkciffl parametra U/w: niıniȷ grafik vidpovida‚ znaqenn τ = 0.2, seredniȷ — τ = 0.1, verhniȷ — τ = 0.

wo zbil~xennffl parametra korel~ovanogo perenosu privodit~ do zmenxennffl koncentraciÝ polfflrnih staniv pri fiksovanih znaqennfflh U/w. Na ris. 5 koncentraciffl dviȷok, otrimana z formul (4.2–4.4), porivn‚t~sffl z rezul~tatom prac~ [16–19]. Na vidminu vid rezul~tatu prac~ [16–19], znaȷdeni tut znaqennffl d vidminni vid nulffl u vsiȷ d˛lfflnci znaqen~ U/w.

Ris. 5. Koncentraciffl dviȷok, znaȷdena v ciȷ praci, ta vidpovidniȷ rezul~tat prac~ [16–19]. Parametr korel~ovanogo perenosu τ = 0.1.

Vaılivo vidznaqiti, wo pri zrostanni parametra U/w vid zaleınosti d(U/w) zmin‚t~sffl. k naslidok kriva ma‚ zlam u toqci perehodu metal-dielektrik. Otrimana tut zaleınist~ d(U/w) dlffl vipadku τ = 0 (model~ Gabbarda) dobre uzgodıu‚t~sffl z rezul~tatom prac˛ [29], oderıanim dlffl modeli Gabbarda v granici neskinqennoÝ rozmirnosti prostoru (na ris. 6 porivnfflno koncentraciÝ dviȷok fflk funkciÝ U/ε_0, de ε_0 ‚ serednffl zonna enerİiffl elektroniv).

V. ENERŢI OSNOVNOGO STANU

Enerİi osnovnogo stanu sistemi v rozrahunku na vuzol İratki zapix˛mo fflk sumu kinetiqnoÝ ta potenciffll~noÝ enerİiÝ elektroniv

E_0 N = E_k N + U d, (5.1)

tut d zada‚t~sffl virazom (4.2) v metaliqniȷ fazi i virazom (4.4) v dielektriqniȷ fazi. Dlffl znahodıennffl kinetiqnoÝ enerİiÝ elektroniv vikoristovu‚mo formulu

E_k N = 1 N ∑ ijσ t_{ij}⟨X^{σ0}_i X^{0σ}_j ⟩ + ∑ ijσ t̃_{ij}⟨X^{2σ̄}_i X^{σ̄2}_j ⟩ + ∑ ijσ η_σt^′_{ij} (⟨X^{σ0}_i X^{σ̄2}_j ⟩ + e.c.) . (5.2)

Seredni u virazi (5.2) znaȷd˛mo za dopomogo funkciȷ (2.6)–(2.9):

⟨ ∑ ij t_{ij}X^{σ0}_i X^{0σ}_j ⟩ = 1 2N ∑ k ( A^1_k

e^{E1 (k)kBT} + 1 + B^1_k

e^{E2(k)kBT} + 1 ) , (5.3)

⟨ ∑ ij t̃_{ij}X^{2σ̄}_i X^{σ̄2}_j ⟩ = 1 2N ∑ k ( A^4_k

e^{E1 (k)kBT} + 1 + B^4_k

e^{E2(k)kBT} + 1 ) , (5.4)

⟨ ∑ ij t^′_{ij}X^{σ0}_i X^{σ̄2}_j ⟩ = η_σ 4N ∑ k t^′(k) E_2(k) − E_1(k) ( 1 e^{E1 (k)k}B^T + 1 − 1 e^{E2 (k)k}B^T + 1 ) . (5.5)

Dlffl rozrahunku (5.3-5.5) pri nul~oviȷ temperaturi pereȷd˛mo do inteİruvannffl z prfflmokutno gustino staniv:

⟨ ∑ ij t_{ij}X^{σ0}_i X^{0σ}_j ⟩ = 1 4w w∫ −w ( A^1(ϵ)Θ(−E_1(ϵ)) + B^1(ϵ)Θ(−E_2(ϵ)) ) dϵ, (5.6)

⟨ ∑ ij t̃_{ij}X^{2σ̄}_i X^{σ̄2}_j ⟩ = 1 4w w∫ −w ( A^4(ϵ)Θ(−E_1(ϵ)) + B^4(ϵ)Θ(−E_2(ϵ)) ) dϵ, (5.7)

⟨ ∑ ij t^′_{ij}X^{σ0}_i X^{σ̄2}_j ⟩ = η_σ 4w w∫ −w (1 − τ )ϵ E_2(ϵ) − E_1(ϵ)

(Θ(−E_1(ϵ)) − Θ(−E_2(ϵ)))dϵ. (5.8)

Takim qinom, otrima‚mo dlffl |ε|_{1,2} < w (metaliqna faza)

E_0 N = U d − (1 − τ ) w 2 + U^2 2wg ( 1 − τ 2g + P ) F − U^2 w τ^2C gD (1 + 3CP )

+ U^2 4w (4τ^2C + P (12τ^2C^2 − D)D^{− 32} ln

L_1 L_2

, (5.9) de g = (1 − τ )(1 − 2d), P = (2τ^2C − (1 − τ )) D ,

F = ( 1 − 1 4 (1 − τ )^2 g^2 − τ^2C^2 )_{−1} .

Dlffl |ε|_{1,2} > w (dielektriqna faza)

E_0 N = U d + τ U^2 2w (Q_1 − Q_2) D (1 + 3CP ) +

Q_1 + Q_2 4 P

+ U^2 4w (4τ^2C + P (12τ^2C^2 − D)D^{− 32} ln | | | | C^{12} Q_1 − Cw − 2τ CU C^{12} Q_1 + Cw − 2τ CU | | | | . (5.10)

ENERŢ¨ OSNOVNOGO STANU „ PEREH¨D METAL-D¨ELEKTRIK . . .

Ris. 6. Porivnfflnnffl zaleınosteȷ d(U/ε0): neperervna liniffl — nax rezul~tat, xtrihovana liniffl — rezul~- tat iterovanoÝ teoriÝ zburen~, toqki — rezul~tat metodu QMC.

Za vidsutnosti korel~ovanogo perenosu (τ = 0) zvidsi oderıu‚mo vidpovidni formuli prac˛ [22].

Zaleınosti enerİiÝ osnovnogo stanu vid U/w dlffl pevnih znaqen~ τ pokazani na ris. 7. Vidno, wo E_0/N ma‚ zlam u toqci PMD. Zrostannffl parametra korel~ovanogo perenosu τ privodit~ fflk do zmenxennffl absoltnoÝ veliqini kinetiqnoÝ enerİiÝ elektroniv (zvuıennffl enerİetiqnoÝ zoni), tak i do zmenxennffl potenciffll~noÝ enerİiÝ elektroniv (zmenxennffl koncentraciÝ podviȷno zaȷnffltih vuzliv). Otıe, korel~- ovaniȷ perenos elektroniv sutt‚vo zmin‚ enerİi osnovnogo stanu sistemi v d˛lfflnci poblizu PMD.

Ris. 7. Enerİiffl osnovnogo stanu fflk funkciffl parametra U/w: niıniȷ grafik vidpovida‚ znaqenn τ = 0, seredniȷ — τ = 0.1, verhniȷ — τ = 0.2.

Podibniȷ visnovok zrobili avtori prac~ [24,30], fflki doslidıuvali osnovniȷ stan modeli metodom Gartri– Foka v odnovimirnomu vipadku ta metodom seredn~ogo polffl v tehnici dopomiınih bozoniv vidpovidno. Zauvaımo, prote, wo isnu‚ problema viznaqennffl korektnogo kriteri PMD v metodi dopomiınih bozoniv (div. u c~omu zv’fflzku prac˛ [18,31]).

Pri τ = 0 (model~ Gabbarda) zaleınist~ enerİiÝ osnovnogo stanu, fflku mi otrimali, dobre uzgodıu‚- t~sffl z meıami na veliqinu enerİiÝ osnovnogo stanu, znaȷdenimi dlffl trivimirnogo vipadku v praci [32] (ris. 8)

Ris. 8. Verhnffl (verhnffl kriva) ta niınffl (niınffl kriva) meıi na enerİi osnovnogo stanu u trivimirnomu vipadku ta enerİiffl osnovnogo stanu, znaȷdena v ciȷ praci (serednffl kriva).

VI. VISNOVKI

U ciȷ praci mi doslidili vpliv korel~ovanogo perenosu na perehid metal-dielektrik ta seredn ener- İi elektroniv u paramagnetnomu osnovnomu stani modeli z neekvivalentnimi gabbardivs~kimi pidzonami pri polovinnomu zapovnenni. Dlffl znahodıennffl odnoelektronnoÝ funkciÝ Ţrina ta enerİetiqnogo spektra vikoristano nove dvopolsne nabliıennffl, zaproponovane v praci [22]. Znaȷdeno kvaziqastinkoviȷ enerİetiqniȷ spektr, zaleıniȷ vid veliqin enerİiÝ vnutrixn~oatomnogo kulonivs~kogo vidxtovhuvannffl U , napivxirini enerİetiqnoÝ zoni w, koncentraciÝ polfflrnih staniv (dirok ta dviȷok) ta parametra korel~ovanogo perenosu τ . Za dopomogo virazu dlffl enerİetiqnoÝ wilini opisano PMD v sistemi pri polovinnomu zapovnenni zoni (n = 1). Kriteriȷ PMD zaleıit~ vid veliqini parametra korel~ovanogo perenosu. Perehid z dielektriqnogo v metaliqniȷ stan vidbuva‚t~sffl pri zmenxenni parametra U/w (z˛ zbil~- xennfflm w pri prikladanni zovnixn~ogo tisku qi le- İuvann˛). Otrimaniȷ kriteriȷ PMD vidtvor‚ toq-

L. D. D¨DUH, “. L. SKOREN^KI„

niȷ kriteriȷ, znaȷdeniȷ v okremomu vipadku modeli, koli nehtu‚t~sffl gibridizaci‚ miı gabbardivs~kimi pidzonami.

Obqisleno koncentraci polfflrnih staniv u metaliqniȷ ta dielektriqniȷ fazah. U toqci PMD zaleınist~ d(U/w) ma‚ zlam (ceȷ rezul~tat uzgodıu‚- t~sffl z rezul~tatom prac˛ [29]).

Otrimano zaleınist~ enerİiÝ osnovnogo stanu modeli vid parametriv U/w ta τ . Pokazano, wo v toqci PMD zaleınist~ enerİiÝ osnovnogo stanu modeli vid

U/w ma‚ zlam (podibnu osoblivist~ enerİiÝ osnovnogo stanu znaȷdeno v prac˛ [29]), pov’fflzaniȷ z˛ zmino povedinki pri perehodi z metaliqnogo v dielektriqniȷ stan. Veliqina enerİiÝ osnovnogo stanu leıit~ u meıah, ustanovlenih u praci [32].

Zastosuvannffl vikoristanogo tut nabliıennffl dlffl opisu PMD pri nenul~ovih temperaturah ta uzagal~nennffl ȷogo dlffl opisu antiferomagnetnogo vporffldkuvannffl v sistemi budut~ provedeni v nastupnih pracfflh.

[1] J. Hubbard, Proc. R. Soc., London, Ser. A 276, No. 1369, 238 (1963).

[2] “. A. Izmov, Usp. fiz. nauk 165, } 4, 403 (1995). [3] F. Gebhard, The Mott metal-insulator transition: models and methods (Springer, Berlin, 1997).

[4] L. D. Diduh, Fiz. tverd. tela 13, } 8, 1217 (1977). [5] J. E. Hirsch, Physica C 158, 326 (1989); J. E. Hirsch, Physica B 199–200, 366 (1994).

[6] L. Diduh, ”urn. fiz. dosl. 1, } 2, 241 (1997). [7] L. D. Diduh, V. D. Diduh, Uporffldoqennye sostofflniffl v materialah s uzkimi zonami provodimosti (Vysxaffl xkola, L~vov, 1980).

[8] D. K. Campbell, J. T. Gammel, E. Y. Loh, Phys. Rev. B 42, No. 1, 475 (1990).

[9] J. E. Hirsch, Physica B 163, 291 (1990).

[10] F. Marsiglio, J. E. Hirsch, Phys. Rev. B 41, No. 10, 6435 (1990).

[11] J. Appel, M. Grodzicki, F. Paulsen, Phys. Rev. B 47, No. 5, 2812 (1993).

[12] H. Q. Lin, J. E. Hirsch, Phys. Rev. B 52, No. 22, 16155 (1995).

[13] L. D. Diduh, preprint In-ta teor.fiz. AN USSR, } ITP-89-22P, Kiev (1989).

[14] J. C. Amadon, J. E. Hirsch, Phys. Rev. B 54, No 9, 6364 (1996).

[15] L. A. Didukh, Cond. Matt. Phys. (Lviv) 1, No. 1(13), 125 (1998).

[16] L. Diduh, V. Gankeviq, “. Dovgop’ffltiȷ, ”urn. fiz.

dosl. 2, } 3, 362 (1998).

[17] L. Didukh, V. Hankevych, Yu. Dovhopyaty, Physica B

259–261, 719 (1999).

[18] L. D. Diduh, V. V. Gankeviq, Fiz. nizk. temp. 25, } 5, 481 (1999).

[19] L. Didukh, V. Hankevych, Phys. Status Solidi B 211, No. 2, 703 (1999).

[20] D. N. Zubarev, “. G. Rudoȷ, Usp. fiz. nauk 163, } 3, 103 (1993).

[21] L. Didukh, Phys. Status Solidi B 206, R5 (1998). [22] L. Didukh, Acta. Phys. Pol. B 31, 3097 (2000). [23] J. Hubbard, Proc. R. Soc., London, Ser. A 285, No. 1403, 542 (1965).

[24] B. Bułka, Phys. Rev. B 57, No. 17, 10303 (1998). [25] R. Strack, D. Vollhardt, Phys. Rev. Lett 70, No. 17, 2637 (1993).

[26] A. A. Ovchinnikov, J. Phys.: Cond. Matt. 6, 11057 (1994).

[27] J. de Boer, A. Schadschneider, Phys. Rev. Lett 75, No. 23, 4298 (1995).

[28] L. Arrachea, A.Aligia, Phys. Rev. Lett 73, No. 16, 2240 (1994).

[29] G. Kotliar, M. Rozenberg, The Mott transition in infinite dimensions: old ideas and some surprises. In: The Hubbard Model (edited by M. Baeriswyl, New-York and London, Plenum Press, 1995, p. 155–166).

[30] L. Arrachea, E. R. Gagliano, A. A. Aligia, Phys. Rev. B 55, No. 2, 1173 (1997).

[31] M. Imada, A. Fujimori, Y. Tokura, Rev. Mod. Phys. 70, No. 4, 1039 (1998).

[32] W. D. Langer, D. C. Mattis, Phys. Lett. A 36, 139 (1971).

GROUND STATE ENERGY AND METAL-INSULATOR TRANSITION IN A MODEL OF NARROW-BAND PARAMAGNET

L. Didukh, Yu. Skorenkyy Ternopil State Technical University, Department of Physics, 56 Rus’ka Str., Ternopil, UA–46001, Ukraine E-mail: didukh@tu.edu.te.ua

The ground state energy and metal-insulator transition in a model of a narrow-band paramagnet with nonequivalent Hubbard subbands at half-filling and zero temperature are investigated. The single-particle energy spectrum, the criterion of metal-insulator transition, as well as the dependence of current carrier concentration and energy of the system on model parameters are obtained.