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Для невпорядкованого твердого тiла з безладом змiщень методом двочасових температур-
них функцiй Ґрiна розглянуто вплив спiн-орбiтальної взаємодiї на його енерґетичний спектр.
Рiвняння для спектра одержано в наближеннi, квадратичному за змiщеннями атомiв вiд вуз-
лiв iдеальної кристалiчної ґратки. Розрахунки реалiзовано для безладу, який базується на
лiнiйному ланцюжку атомiв та простiй кубiчнiй ґратцi.
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I. ВСТУП

Загальний пiдхiд до опису спiн-орбiтальної взаємо-
дiї ґрунтується на використаннi релятивiстського рiв-
няння Дiрака й розкладу його гамiльтонiяна за сте-
пенями v/c з точнiстю до квадратичних доданкiв. У
цьому випадку спiн-орбiтальна взаємодiя описується
з допомогою оператора [1]

Ĥs-o =
~

4m2c2
([∇V (r), p̂] , σ̂) , (1)

де V (r) — потенцiял, у полi якого рухається електрон,
∇V (r) — його ґрадiєнт,
p̂ — оператор iмпульсу електрона,
σ̂ — Паулi-оператор спiну електрона.
При застосуваннi до атомних систем оператор (1)

iз урахуванням центральної симетрiї атомного потен-
цiялу можна записати у виглядi [1,2]

Ĥs-o =
∑

i

ai l̂iŝi, (2)

де l̂i = [r̂i, p̂i] — оператор моменту iмпульсу,
ŝi — оператор спiну i-го електрона,
ai — константа спiн-орбiтальної взаємодiї.
Вплив спiн-орбiтальної взаємодiї на енерґетичнi

рiвнi атомiв унаслiдок її слабкости порiвняно з атом-
ним потенцiялом враховується переважно за теорiєю
збурень. Водночас енерґiя спiн-орбiтальної взаємодiї
може суттєво змiщувати енерґетичнi рiвнi, особливо,
якщо це стосується атомiв важких елементiв [2].

У кристалах спiн-орбiтальна взаємодiя зумовлює-
ться взаємодiєю магнетного моменту електрона з по-
тенцiялом ґратки [3–6]. Проте оскiльки в мiжвузло-
вому просторi кристала ґрадiєнт потенцiялу є значно
меншим, анiж усерединi йонної серцевини, то енерґiя

спiн-орбiтальної взаємодiї у твердих тiлах переваж-
но визначається спiн-орбiтальною взаємодiєю атома,
але не дорiвнює їй. При цьому розрахунок констан-
ти спiн-орбiтальної взаємодiї не дає задовiльного уз-
годження з експериментом, тому застосування напi-
вемпiричного пiдходу, коли у формулi (1) використо-
вують константу взаємодiї, визначену за величиною
спiн-орбiтального розщеплення, знайдену зi спектро-
скопiчних даних, дає лiпшi результати.

Такий напiвемпiричний пiдхiд виявився особливо
плiдним при вивченнi спiн-орбiтальної взаємодiї в так
званих наносистемах, оскiльки вигляд потенцiялу у
квантових ямах, квантових точках, нанокристалах,
нанотрубках i т. iн. вiдомий недостатньо [7–13]. Для
цих об’єктiв спiн-орбiтальну взаємодiю прийнято опи-
сувати з допомогою двох внескiв в ефективний гамi-
льтонiян. Один з них, знаний як модель Рашба, вини-
кає внаслiдок асиметрiї квантової ями i в iнварiянтнiй
формi записується як [7–10, 13, 15]

Ĥα
s-o

= α [σ̂, p̂] n = α [σ̂, p̂]z , (3)

де α — константа спiн-орбiтальної взаємодiї, n — нор-
маль до поверхнi.

Другий внесок виникає вiд кубiчних за iмпульсом
доданкiв в об’ємному гамiльтонiянi пiсля врахування
квантування в напрямку нормалi i має вигляд [10, 13,
14]

Ĥβ
s-o

= β (σ̂xp̂x − σ̂y p̂y) . (4)

Константи спiн-орбiтальної взаємодiї в цих виразах
рiзнi, зокрема β ∼ 0.1α, а α ≈ (1 − 10) · 10−10 еВ·см,
i визначаються експериментально з результатiв до-
слiдження комбiнованого й циклотронного резонансу,
електронного спiнового резонансу, їх оптичних влас-
тивостей тощо [16–17]. Подiбнi схеми використовую-
ться i для аналiзу впливу спiн-орбiтальної взаємодiї
на властивостi невпорядкованих систем [18–20].
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II. ГАМIЛЬТОНIЯН СИСТЕМИ

У цiй працi послiдовно розглянуто вплив спiн-
орбiтальної взаємодiї на енерґетичний спектр твердо-
го тiла, невпорядкованiсть якого пов’язана з випад-
ковими статичними змiщеннями атомiв iз вузлiв iде-
альної кристалiчної ґратки. Такий вид невпорядкова-
ности, який ми назвали структурним, часто розгляда-
ють при аналiзi енерґетичного спектра поверхнi тiла
чи тонкої плiвки [17]. Гамiльтонiян системи в цьому
випадку має вигляд

Ĥ = Ĥo + Ĥs-o, (5)

де Ĥo = p̂2

2m + V (r),

V (r) =
∑

l

V (r −Rl),

Ĥs-o = ~

4m2c2 ([∇V (r), p̂] , σ̂) .
У записi вторинного квантування гамiльтонiян на-

бирає вигляду

Ĥ =
∑

i,j

∑

α

H
(0)
i,j a

+
i,αaj,α +

∑

i,j

∑

α,α′

Tαα′

ij a+
i,αaj,α′ , (6)

де H(0)
ij =

∫

ψ∗(r −Ri)H
(0) ψ(r −Rj) dr,

Tαα′

ij = (Tij ,σ
αα′

),

Tij = ~

4m2c2

∫

ψ∗(r −Ri) [∇V (r), p̂] ψ(r −Rj) dr,

σαα′

= 〈χα| σ̂ |χα′〉 ,

a+
i,α(aj,α′) — оператори породження (знищення)

електрона на вузлi i(j) з орiєнтацiєю спiну α(α′),

ψ(r − Ri) — атомна хвильова функцiя електрона,
центрована на i-ому вузлi,

χ1 = |↑〉 =

(

1
0

)

, χ2 = |↓〉 =

(

0
1

)

— спiновi хви-

льовi функцiї електрона. Для визначености вважати-
мемо функцiю ψ(r−Ri) атомною хвильовою функцi-
єю s-стану.

Якщо атоми твердого тiла змiщенi з рiвноважно-
го положення R0

l на величину ul, то Rl = R0
l + ul.

У цьому випадку, вважаючи змiщення малими, по-
тенцiяльну енерґiю можна записати як розклад у ряд
за змiщеннями. Обмежуючись лише лiнiйними за змi-
щеннями доданками, одержимо

V (r) =
∑

l

V (r −R0
l − u)

≈
∑

l

V (r −R0
l ) −

∑

l

(ul,∇V (r −R0
l )). (7)

У виразi (7) перший доданок вiдповiдає потенцiя-
льнiй енерґiї iдеального кристала, а другий пов’яза-
ний iз вiдхиленням вiд iдеальности. Для невпорядко-
ваної системи внесок у гамiльтонiян, вiдповiдальний
за спiн-орбiтальну взаємодiю, набирає вигляду:

Ĥs-o =
~

4m2c2

∑

l

(

σ̂,
[

∇V (r −R0
l ), p̂

])

− ~

4m2c2

∑

l,γ

(

σ̂,
[

∇(uγ
l , V

γ(r −R0
l ), p̂

])

, (8)

де V γ(r −R0
l ) =

∂V γ(r−R0

l )
∂xγ

.
У записi вторинного квантування цей внесок у га-

мiльтонiян є таким:

Ĥs-o =
∑

i,j

∑

αα′

Tαα′

ij a+
i,αaj,α′ , (9)

де
Tαα′

ij = (Tij ,σ
αα′

), Tij = T
(0)
ij + T

(1)
ij ,

T
(0)
ij =

~

4m2c2

∑

l

∫

ψ∗(r −R0
i )
[

∇V (r −R0
l ), p̂

]

ψ(r −R0
j ) dr,

T
(1)
ij = − ~

4m2c2

∑

l,γ

uγ
l

∫

ψ∗(r −R0
i )
[

∇V γ(r −R0
l ), p̂

]

ψ(r −R0
j )dr = −

∑

l,γ

uγ
l A

γ
ij,l,

A
γ
ij,l =

∫

ψ∗(r −R0
i )
[

∇V γ(r −R0
l ), p̂

]

ψ(r −R0
j )dr,

Tij = T0
ij −

∑

l,γ

uγ
l A

γ
ij,l.
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Якщо кожному вузловi вiдповiдає лише одна ба-
зисна функцiя, то, розкриваючи скалярний добуток
(

Tii,σ
αα′

)

, можна ввести оператори спiну на вузлi

Ŝ+
i = a+

i↑ai↓, Ŝ−
i = a+

i↓ai↑, Ŝz
i =

1

2
(a+

i↑ai↑ − a+
i↓ai↓),

(10)

через якi оператор спiн-орбiтальної взаємодiї виража-
ється як

Ĥs-o = 2
∑

i

(

Tii,z Ŝ
z
i + Tii,x Ŝ

x
i + Tii,y Ŝ

y
i

)

= 2
∑

i

TiiŜi, (11)

де T = Txi + Tyj + Tzk.
У розгорнутому виглядi, враховуючи, що Tij =

T0
ij −

∑

l,γ

uγ
l A

γ
ij,l, одержаний вираз буде таким:

Hs-o = 2
∑

i

(

T0
ii, Ŝi

)

− 2
∑

il

∑

γ

uγ
l A

γ
ii,lŜi. (12)

Для сферично-симетричного атомного потенцiялу й
атомних хвильових функций s-стану T

(0)
ii = 0, оскiль-

ки орбiтальний момент електрона в s-станi дорiвнює
нулевi.

Дорiвнює нулевi для цього ж випадку й матричний
елемент T

(1)
ii , якщо взяти до уваги внесок лише вiд по-

тенцiялу “свого” атома (i = j = l). Якщо ж i = j 6= l ,
то, враховуючи що для s-стану ψ(r) = f(r)/4π, а для
сферично-симетричного випадку dr = 4πr2 dr, знай-
демо, що T

(1)
ii вiдмiнний вiд нуля й дорiвнює

T
(1)
ii,l =

i~2

16m2c2

∫

f
(∣

∣r − (R0
i −R0

j)
∣

∣

)

∣

∣r − (R0
i −R0

j )
∣

∣

df
(∣

∣r −
(

R0
i −R0

j

)∣

∣

)

dr

×
[{

ux
i

d2V

d x2
i + uy

i

d2V

d y2
j + uz

i

d2V

d z2
k

}

,
(

R0
i −R0

j

)

]

dr. (13)

Вираз (13) може бути, на вiдмiну вiд випадку iде-
ального кристала, суттєвим унаслiдок змiщення ато-
мiв iз рiвноважного стану.

III. РIВНЯННЯ ДЛЯ ФУНКЦIЙ ҐРIНА
ТА ЙОГО РОЗВ’ЯЗОК

Для дослiдження енерґетичного спектра викорис-

таймо функцiю Ґрiна Gαα′

ij =
〈〈

aiα

∣

∣

∣
a+

jα′

〉〉

, рiвняння

для якої в енерґетичному зображеннi має вигляд

E
〈〈

aiα

∣

∣

∣a+
jα′

〉〉

E
=
〈[

aiα, a
+
jα′

]〉

+
〈〈[

aiα, Ĥ
] ∣

∣

∣a+
jα′

〉〉

E
(14)

i вiдрiзняється вiд рiвняння для iдеального кристала
доданком, пов’язаним iз спiн-орбiтальною взаємодiєю

(внесок у потенцiяльну енерґiю вiд невпорядкованос-
ти ми не розглядаємо, хоча вiн має такий же поря-
док величини для спрощення розрахункiв i вивчен-
ня впливу на спектр невпорядкованої сиситеми лише
спiн-орбiтальної взаємодiї), який дає в рiвняння такий
внесок:

[

aiα, Ĥs-o

]

= −2



ai,α,
∑

n

∑

l,γ

uγ
l

(

A
γ
nn,l, Ŝn

)





= −2
∑

n

∑

l,γ

uγ
l A

γ
nn,l

[

a,
i,αŜn

]

. (15)

Розраховуючи послiдовно комутатори [aiα, Sn,x]
[aiα, Sn,y] i [aiα, Sn,z] та пiдставивши їх у доданок, що
мiстить внесок вiд спiн-орбiтальної взаємодiї, одержи-
мо таке рiвняння для функцiй Ґрiна:

E
〈〈

aiα

∣

∣

∣a+
jα′

〉〉

= δijδαα′ +
∑

n

H0
in

〈〈

anα

∣

∣

∣a+
jα′

〉〉

−
∑

l,γ

(uγ
l A

γ
ii,l)x

{(〈〈

ai,↓

∣

∣

∣a+
j,α′

〉〉

δα,↑ +
〈〈

ai,↑

∣

∣

∣a+
j,α′

〉〉

δα↓

)

(16)
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−
∑

l,γ

(

uγ
l A

γ
ii,l

)

y

(〈〈

ai,↓

∣

∣

∣
a+

j,α′

〉〉

δα,↑ −
〈〈

ai,↑

∣

∣

∣
a+

j,α′

〉〉

δα↓

)

−
∑

l,α

(

uγ
l A

γ
ii,l

)

z

(〈〈

ai,↑

∣

∣

∣a+
j,α′

〉〉

δα,↑ −
〈〈

ai,↓

∣

∣

∣a+
j,α′

〉〉

δα↓

)

.

Увiвши матрицю функцiй Ґрiна, яка стосовно спi-
нових змiнних є матрицею розмiрнiстю 2 × 2,

Ĝij =

(

G↑↑
ij G↑↓

ij

G↓↑
ij G↓↓

ij

)

(17)

i записавши три останнi доданки рiвняння (16) як T̂ Ĝ,
де T̂ буде матрицею

T̂ 1
ii =

(

T
1(z)
ii

(

T 1
ii

)∗

T 1
ii −T 1(z)

ii

)

, (18)

а

T 1
ii = T

1(x)
ii − iT

1(y)
ii = −

∑

l,γ

(

A
γ(x)
ii,l − iA

γ(y)
ii,l

)

uγ
l ,

T
1(z)
ii = −

∑

l,γ

A
γ(z)
ii,l u

γ
l , (19)

одержимо рiвняння для функцiй Ґрiна в матричнiй
формi

EĜij = Îδij +
∑

n

Ĥ
(0)
in Ĝij + T̂

(1)
ii Ĝij . (20)

Здiйснивши перехiд у k-простiр, отримаємо рiвнян-
ня для функцiй Ґрiна Ĝqq′ = 1

N

∑

i,j

e−ikRiĜαα,

ij eikRj

(

E −H(0)(q)
)

Ĝqq′ = Îδq,q′ (21)

+
1

N

∑

k,γ

uγ(k) Âγ(k) Ĝq−k,q′ ,

де

Âγ (k) =

(

Aγ(z) (k) (Aγ (k))
∗

Aγ (k) −Aγ(z) (k)

)

,

Aγ (k) = Aγ(x) (k) + iAγ(y) (k) ,

uγ(k) =
∑

l

uγ
l e

−kRl ,

Aγ(k) =
∑

i,l

A
γ
ii,le

−k(Ri−Rl).

Рiвняння (21) мiстять функцiї Ґрiна Ĝq−k,q′ , для
знаходження яких домножмо рiвняння (21) на uγ(k)
i зробiмо замiну q → q− k. Тодi

(

E −H(0)(q − k)
)

uγ(k) Ĝq−k,q′ = uγ(k)Îδq−k,q′

+
1

N

∑

k′,γ′

Âγ′

(k′)uγ(k) uγ′

(k′) Ĝq−k−k′,q′ . (22)

Цi рiвняння мають величини uγ(k) Ĝq−k,q′ i
uγ(k) uγ′

(k′)Ĝq−k−k′,q′ , для визначення яких слiд
записати новi рiвняння. Ми ж скористаємося на-
ближеним методом, що базується на застосуваннi
конфiґурацiйно-усереднених функцiй Ґрiна й обри-
вi ланцюжка рiвнянь за допомогою апроксимацiї ви-
щих функцiй Ґрiна нижчими. Пiдставою для викорис-
тання усереднених за всiма конфiґурацiями функцiй
Ґрiна є той факт, що експериментально спостерiгаю-
ться лише усередненi за всiма можливими випадкови-
ми змiщеннями атомiв величини. Тодi

(

E −H(0)(q)
)

Ĝqq′ = Îδq,q′

+
1

N

∑

k,γ

Âγ(k) uγ(k)Ĝq−k,q′ , (23)

а

(

E −H(0)(q − k)
)

uγ(k) Ĝq−k,q′

=
1

N

∑

k′,γ′

Âγ(k) uγ(k) uγ′(k′)Ĝq−k−k′,q′ . (24)

До виразу uγ(k) uγ′(k′)Ĝq−k−k′,q′ рiвняння (24) за-
стосуймо розщеплення, запропоноване для аморф-
них магнетикiв Канейошi [21], у якому рiзнi ui вва-
жаються незалежними, а їх середнє значення, усе-
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реднене по всiй системi, дорiвнює нулевi. Тодi вираз

uγ(k) uγ′(k′)Ĝ
q−k−~k′, q′

запишемо так:

uγ(k) uγ′(k′)Ĝq−k−k′, q′ ≈ uγ(k) uγ′(k′)

×Ĝq−k−k′,q′ δk,−k′δγ,γ′ , (25)

а враховуючи, що матрицi, оберненi до дiягональних,

можна записати як
(

EÎ
)−1

= 1
E Î , одержимо такий

вираз для uγ(k) Ĝq−k,q′ :

uγ(k) Ĝq−k,q′ = − 1

N

∑

k,γ

Âγ(k) Ĝq,q′

E −H0(q − k)
|uγ(k)|2. (26)

Вiдтак рiвняння для усереднених функцiй Ґрiна набирає форми:





(

E −H(0)(q)
)

Î − 1

N

∑

k,γ

|uγ(k)|2 Âγ(k)Âγ(−k)

E −H0(q − k)



 Ĝq,q′ = Îδq,q′ . (27)

Узявши до уваги, що конфiґурацiйне усереднення квадратiв змiщень з ваговою функцiєю Ґаусса дає |uγ
i |

2
=

β2, а Âγ(k)Âγ(−k) при врахуваннi лише наближчих сусiдiв має вигляд

(

Âγ(k)
)2

=

(

Aγ (Aγ)
∗

+ (Aγ(z))2 0
0 Aγ (Aγ)∗ + (Aγ(z))2

)

, (28)

одержимо таке рiвняння для функцiй Ґрiна:



E −H(0)(q) − β2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))
2

E −H0(q − k)



 Ĝq,q′ = Îδq,q′ , (29)

де (Aγ(k))
2

= (Aγ
x(k))

2
+
(

Aγ
y(k)

)2
+ (Aγ

z (k))
2
.

Його розв’язком буде

Ĝqq′ =
δq,q′

E −H(0)(q) − β2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))2

E−H0(q−k)

Î , (30)

Рiвняння ж для спектра таке:

E −H(0)(q) − β2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))
2

E −H0(q − k)
= 0. (31)

Уважаючи змiщення малими, можна припустити,
що вираз

Σ(q, E) =
β2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))
2

E −H0(q − k)
(32)

є також малим i за своїм змiстом вiдповiдає другому

порядковi теорiї збурень за змiщеннями та вiдiграє ту
ж роль, що й масовий оператор квантової теорiї поля.
∑

(q, E) має особливостi на дiйснiй осi, видiлити якi
можна, зробивши замiну E = E − iδ. Тодi

Σ(q, E) = Σ′ (q, E) − i Σ′′ (q, E) ,

а в явному виглядi

Σ(q, E) =
β2

N
P
∑

k,γ

(Aγ(k))
2

E −H0(q − k)

−iπ β
2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))2δ
(

E −H0(q − k)
)

.

Таким чином, дiйсна частина Σ′ (q, E) дорiвнює

Σ′ (q, E) =
β2

N
P
∑

k,γ

(Aγ(k))
2

E −H0(q − k)
(33)
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i визначає поправку до спектра, що виникає внаслiдок
спiн-орбiтальної взаємодiї. Уявна ж частина

Σ′′(q, E) = −πβ
2

N

∑

k,γ

(Aγ(k))
2
δ
(

E −H0(q − k)
)

(34)

пов’язана iз загасанням спектра. Для оцiнки величи-
ни Aγ(k), яка входить у вирази (33) i (34) i необхiдна
для розрахунку спектра та його загасання, приймемо,
що для найближчих сусiдiв

Aγ
ii,l = A = const, (35)

що не дає значної похибки для багатьох видiв потен-
цiялiв, а для осциляторного потенцiялу виконується
точно.

IV. ОДНОВИМIРНА ҐРАТКА

Застосуймо одержанi результати до одновимiрного
ланцюжка атомiв зi сталою ґратки a. Оскiльки при
врахуваннi лише найближчих сусiдiв

Aγ(k) = 2A cos ka, (36)

а

H(0)(q − k) = εs − 2V cos((q − k)a), (37)

то масовий оператор набирає вигляду

Σ(q, E) =
2A2β2

π

π
a
∫

−π
a

cos2 ka

(E − εs) − 2V cos((q − k) a)
dk.

(38)

Зробивши замiну змiнних q − k = k′, k = q − k′,
dk′ = dk, змiнивши межi iнтеґрування на kmin =
−π

a − q, kmax = π
a − q та виконавши iнтеґрування

для Σ(q, E), одержимо

Σ(q, E) = A2β2 (E − εs)

2V 2
cos 2qa (39)

при |E − εs| < 2V i

Σ(q, E) = A2β2

(

(E − εs)
2

V 2
√

(E − εs)2 − 4V 2
− (E − εs)

2V 2

)

cos 2qa+A2β2 1
√

(E − εs)2 − 4V 2
sin 2qa (40)

при |E − εs| > 2V .
Рiвняння для спектра при |E − εs| < 2V має вигляд

(E − εs) + 2V cos qa+A2β2 (E − εs)

2V 2
cos 2qa = 0, (41)

а спектр визначається виразом

E = εs −
2V cos qa

1 + A2β2

2V 2 cos 2qa
. (42)

Рiвняння для спектра при |E − εs| > 2V є складнiшим

(E − εs) + 2V cos qa+A2β2 (E − εs)

2V 2
cos 2qa− 2A2β2 (E − εs)

2

V 2
√

(E − εs)2 − 4V 2
cos 2qa

− 4A2β2 sin2 qa
√

(E − εs)2 − 4V 2
= 0 (43)

i є рiвнянням четвертого степеня щодо E. Його наближений розв’язок, коли |E − εs| близьке до 2V , прямує
до нуля при реалiстичних значеннях невпорядкованости й константи спiн-орбiтальної взаємодiї при всiх зна-
ченнях хвильового вектора, крiм однiєї точки, у якiй спектр має синґулярнiсть. Аналiз виразу для загасання,
одержаного без будь-яких обмежень енерґiї електрона
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Γ =
A2aβ2

2V

cos2 qa sin qa

1 + Aβ2

2V 2 cos 2qa
, (44)

Рис. 1. Енерґетичний спектр одновимiрної ґратки
E = −

cos x
1+C cos 2x

, для 1 — C = 0, 2 — C = 0.1, 3 — C = 0.25,
4 — C = 0.5. На рисунку графiк кожної наступної залеж-
ности E(k) змiщений щодо попереднього на 0.5 вiдносної
одиницi.

вказує на те, що загасання вiдсутнє в деякiй точцi,
яка збiгається з точкою синґулярности спектра при
|E − εs| > 2V . Така поведiнка спектра i його загасан-
ня в цiй точцi, очевидно, пов’язана з прийнятими в
розрахунках наближеннями i є нефiзичною.

V. ПРОСТА КУБIЧНА ҐРАТКА

Для простої кубiчної ґратки

H(0)(q − k) = εs − 2V (cos(qx − kx)a+ cos(qy − ky)a

+ cos(qz − kz)a), (45)

а

Aγ(k) = 2A(cos kxa+ cos kya+ cos kza). (46)

Тодi

Σ′(q, E) =
4A2β2

N

∑

k

(cos kxa+ cos kya+ cos kza)
2

(E − εs) − 2V (cos(qx − kx)a+ cos(qy − ky)a+ cos(qz − kz)a)
(47)

Зробивши замiну, подiбну до замiни, яка була реалiзована для одновимiрної ґратки: q − k = k′, k = q − k′,
dk′ = dk iз вiдповiдною змiною меж iнтеґрування, одержимо

Σ′(q, E) =
4A2β2

N

∑

k

(cos(qx − kx)a+ cos(qy − ky)a+ cos(qz − k)za)
2

(E − εs) − 2V (cos kxa+ cos kya+ cos kza)
. (48)

Обчислити вираз Σ′(q, E) в аналiтичному виглядi
не вдається, тому для його оцiнки використаймо дов-
гохвильове за k наближення для виразу в знаменнику,
коли

2V (cos kxa+ cos kya+ cos kza)

≈ 2V

(

3 − k2a2

2

)

. (49)

Обмежившись членами нульового порядку в чисе-
льнику, коли

(cos(qx − kx)a+ cos(qy − ky)a+ cos(qz − k)za)
2

≈ (cos kxa+ cos kya+ cos kza)
2, (50)

i перейшовши вiд пiдсумовування до iнтеґрування та
застосувавши для цього метод Дебая, одержимо

Σ′(q, E) =
2A2β2 3

√
6π2

π2V
(cos qxa+ cos qya+ cos qza)

2

+
2A2β2

√
E − εs + 6V

π2V
3

2

(cos qxa+ cos qya+ cos qza)
2 ln

∣

∣

∣

∣

∣

√
E − εs + 6V +

3
√

6π2V 3/2

√
E − εs + 6V − 3

√
6π2V 3/2

∣

∣

∣

∣

∣

. (51)

Рiвняння для спектра, розв’язане для малих E−εs

V , дає для нього вираз
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E = εs −
2V (cos qxa+ cos qya+ cos qza)

1 + 2A2β2

V 2
3
√

6π2
(cos qxa+ cos qya+ cos qza)2

+
2A2β2

V 2

(

3
√

6

π
4

3

+ 12
3
√

6π2

)

(cos qxa+ cos qya+ cos qza)
2

1 + 2A2β2

V 2
3
√

6π2
(cos qxa+ cos qya+ cos qza)2

. (52)

Рис. 2. Енерґетичний спектр простої кубiчної ґратки

E = −

cos x+cos y+cos z

1+C(cos x+cos y+cos z)2
+ 3.5C(cos x+cos y+cos z)2

1+C(cos x+cos y+cos z)2
, уздовж

напрямкiв [100], [110], [111] для 1 — C = 0, 2 — C = 0.1, 3
— C = 0.25, 4 — C = 0.5.

На рисунку графiк кожної наступної залежности
E(k) змiщений щодо попереднього на 0.5 вiдносної
одиницi.

VI. ВИСНОВКИ

Для невпорядкованої системи з безладом змiщень
у моделi сильного зв’язку зi спiн-орбiтальною взає-

модiєю на базисi атомних функцiй s-стану одержано
рiвняння для функцiй Ґрiна i знайдено їх розв’язок у
наближеннi, квадратичному за змiщеннями атомiв вiд
рiвноважного положення. Енерґетичний спектр i його
загасання визначається полюсами усереднених за всi-
ма конфiґурацiями функцiй Ґрiна. Хоча вплив спiн-
орбiтальної взаємодiї в цiй моделi визначається ли-
ше потенцiялами сусiднiх атомiв, але завдяки невпо-
рядкованостi вiн, на вiдмiну вiд iдеального кристала,
може бути немалим. Розрахунки спектра реалiзова-
но для безладу змiщень лiнiйного ланцюжка атомiв i
простої кубiчної ґратки. Показано, що при слабкiй не-
впорядкованостi та малiй константi спiн-орбiтальної
взаємодiї вигляд спектра не змiнюється, але змiню-
ються такi його параметри, як ефективна маса, кри-
визна кривої дисперсiї енерґiї. При значнiй невпоряд-
кованостi та великiй константi зв’язку, що може ре-
алiзуватися в деяких наноструктурах, вiдбуваються
суттєвiшi перебудови спектра, якi призводять до змi-
щення екстремумiв зон, появи кiлькох еквiвалентних
мiнiмумiв тощо.

Автор висловлює подяку В. М. Ткачуковi за пос-
тiйну увагу до роботи й обговорення її результатiв.
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SPIN-ORBIT INTERACTION INFLUENCE ON THE ENERGY SPECTRUM
FOR THE TIGHT-BINDING MODEL WITH A DISPLACEMENT DISORDER

O. M. Voznjak
The Precarpathian Vasyl Stefanyk University, Chair of Solid State Physics,

57 Shevchenko St., Ivano-Frankivsk, UA–76025, Ukraine

The influence of the spin-orbit interaction on the energy spectrum has been investigated by Green’s function
method for the disordered solid state with the disorder of displacements. The equation for the energy spectrum has
been received within the quadratic approximation with respect to the atomic displacements from the equilibrium
state of a regular crystal lattice. The computation has been realized for the disordered one-dimensional lattice
and the disordered simple cubic lattice.
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