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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Актуальність теми. Інтенсивні дослідження, як теоретичні, 

так І експериментальні, матеріалів з вузькими зонгіми провідності 

(ВЗП) (Прикладом U  е оксиди, сульфіди і селеніди перехідних 

металів), які проводяться в останні 26-30 років, викликані 

унікальними фізичними властивостями цих матеріалів.

Спостережувані у багатьох сполуках цього класу переходи 

діелектрик-метал, різноманітність магнітних властивостей, 

взаємозв’язок електричних і магнітних характеристик, наявність 

немагнітних типів електронного впорядкування - властивості 

матеріалів з ВЗП, які викликають великий науковий 1 практичний 

інтерес. Відкриття високотемпературної надпровідності в 

міднооксидних сполуках є новим яскравим підтвердженням 

перспективності вузькозонних матеріалів (ВЗМ).

На даний час немає сумнівів, до особливості фізичних 

властивостей вузькозогаїих систем . викликані мі«електронними 

взаємодіями, важливість яких була обгрунтована в класичних працях 

С.Шубіна і С.Вонсовського, М.Боголюбова, Н.Мотта. Сучасний етап 

досліджень пов’язаний, насамперед, з роботами Д*.Хаббарда 1 

П.Андерсона, а яких було показайо, що внутрішньоатомна 

кулонівська взаемод'.» кардинально модифікує енергетичний спектр 

систем з локалізованими магнітними моментами. Разом з тим, 

незважаючи на величезну кількість робіт По дослідженню фізичних 

властивостей систем із вузькими енергетичними зонами, гавдання 

побудови послідовної теорії електричних і магнітних властивостей 

ВЗМ заливається одним із центральних у фізиці твердого тіла. В 

останній час коло питань, пов’язаних з кореляційною про .-чмою 

значно розширилося, а необхідність у поглибленому вивченні 

властивостей вузькозонних систем сильно зросла з відкриттям 

металооксидів із високою температурою надпровідного переходу 

(ВТНП).

Проблеми, які виникають при цьому, можна поділити на три 

групи: перша - побудова моделей вузькозонних матеріалів на мові 

модельних гамільтоніанів, адекватних вузькозонним матеріалам, 

друга - пошуки Методів ефективного математичного опрацювання 

молельниг гамільтоніанів, третя - розробки послідовної теорії 

кореляційних ефектів у вузьких енергетичний зонах і пояснення ча 

цій основі особливостей фізйчжгт властивостей матеріалів із ВЗП.

Дві перші групи проблем вперше були постаг.тені і частково



вирішені О.Шубіним і С.Вонсовським в їх теорії полярної моделі 

металу1’. Проте, хоча полярна модель виявилася надзвичайно 

багатою за своїм фізичним змістом2’ завдяки ідеї 

"конфігураційного" опису (яка стала базовою для модельних 

розглядів сполук із 3d -елементами - Самсонов В.Г., Прядко и.Ф., 

Прядко Л.Ф. Электронная локализация в твердом теле. М., 1976),

математична природа конфігураційного представлення в рамках 

традиційної форми полярної моделі не була з’ясована належним 

чином.

Послідовна теорія кореляційних ефектів у вузьких зонах 

провідності повинна дати, насамперед, вирішення проблеми 

енергетичної щілини в одночастинковому енергетичному спектрі. 

Хоча даній проблематиці і присвячена велика кількість робіт, 

питання коректного оішсу переходу діелектрик-метал залишається в 

центрі уваги дослідників (актуальність проблеми Ілюструють 

роботи3,4’).

На даний час немае переконливих доказів, за виключенням 

деяких окремих випадків, наявності або відсутності феромагнетизму 

в орбітально невиродаеній моделі Хаббарда. Поряд з поширеною на 

даний час точкою зору, за якою феромагнетизм у ВЗП може 

реалізуватися поза механізмом міжатомного обміну за рахунок 

особливостей трансляційної енергії електронів у вузьких зонах 

провідності, існують роботи, в яких ставиться під сумнів 

"трансляційний" феромагнетизм.

В полі зору дослідників залишаються 1 питання, пов’язані Із 

послідовним описом фізичних властивостей вузькозонних матеріалів, 

в яких можуть реалізуватися немагнітні типи електронного 

впорядкування - зарядове та орбітальне. Тут, зокрема, важливим, 

як з точки зору теорії, так і а погляду на перспективу 

практичного використання, е завдання пояснення зміни томператури 

фазового переходу діелектрик метал, викликаного зарядовим 

розвпорядкуванням у фазах Магнелі V 0 Нешрішеним е 1

1) Schubln S., Wonsowsky S. // Proc.Roy.S6c.- 1934.- Al45.- P. 

159-180.
2) Можливості полярної моделі демонструють, зокрема, недавні
роботи: Вонсовский С.В., Свирский U.G., Свирская Л.М. // ФММ,- 
1992. » 10.- 0. 49-60, 61 72; » 12,- С. 41-53.
3) Зайцев P.O., КузьминЕ.В., Овчинников С.Г. // УФИ,- 1986.- 

148.- С. 603-636.

4) Алистратов А.Л., Диматкс D.A., Подольский Ь.О. // Письма в 
К)ТФ,- 1993.- 57. - С. 313-316.
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питання про реалізацію орбітального впорядкування у вузькозонних 

матеріалах.

Коло проблем, означених вище, в тій або Іншій форм! 

пов'язане з проблемою високотемпературної надпровідності в 

мвталооксидйх. Незважаючи на великі успіхи на шляху з’ясування 

природи надпровідності в цих матеріалах, ряд питань принципового 

плану залишаються невирішеними через надзвичайну складність 

проблеми.

Не вдаючись тут в подальшу конкретизацію актуальних питань, 

пов’язаних Із проблемою дослідження кореляційних ефектів у ВЗП, 

можна, в підсумку, твердити, зважаючи на наукові та прикладні 

аспекти проблеми, що дослідження ефектів м ̂електронних кореляцій 

у вузьких енергетичних зонах е важливим напрямом у фізиці 

твердого тіла.

Мета роботи. В узагальненій формі метою роботи е дослідження 

ефектів міжелектроіших взаємодій у вузьких енергетичних зонах. У 

цьому зв'язку завданнями роботи е!

!. Формулювання моделей вузькозонних матеріалів (на мові 

модельних гамільтоніанів).

г. Розробка нових математичних підходів до опрацювання 

модельних гамільтоніанів:

- введення операторів переходу;

встановлення алгоритму переходу від електронного 

представлення до представлення в операторах переходу;

- формулювання нової форми теорії збурень для переходу від 

модельних вндерсон-хвбСардІвських гамільтоніанів до ефективних 

гамільтоніанів.

'3. Отримання коректного квазічастинкового енергетичного 

спектру у ВЗП.

4. Пояснення на основі розвинутої теорії особливостей 

електричних 1 магнітних властивостей матеріалів Із вузькими 

зонами провідності.

Наукова новизна роботи -

1. Огрунтована принципова необхідність увагальнення моделі 

Хаббарда для опису особливостей фізичних властивостей ВЗМ. 

Зокрема, показано, що кореляційний перенос перенормовуе зонний 

Інтеграл переносу; внаслідок цього ефективний Інтеграл переносу е 

концентраційно залежним, що приводить до ряду важливих наслідків.

2. Вперше (на прикладі полярної моделі 1 періодичної моделі 

Андерсона) вирішена проблема переходу від електронних форм



модельних гамільтоиіанів до їх конфігураційного представлення. У 

цьому зв’язку -

Введені оператори переходів мі* конфігураційн'чли станами 

полярної моделі. Вперше встановлений зв’язок між електронними 

операторами та операторами переходу (операторами Хаббарда).

Вперше показано, що належна Ідентифікація операторів 

дозволяє встановити еквівалентність міх операторами переходу І 

відповідними парами операторів Шуаіна-Вонсовськогс.

3. Впроваджений ефективний метод опрашивания модельних 

гамільтоиіанів з андерсон-хаббардівськими центрами - метод 

переходу до ефективного гамільтоніану. В основі методу лежить 

конфігураційна форма модельних гамільтоиіанів та зручна форма 

теорії збурень, яка дозволяє ьрохурати, як віртуальні, переходи 

електронів у високоенергетичні стани на ан«ерсон хаббардівськиж 

центрах. Для окремого випадку мотт-хаббардівського діелектрика 

запропонована форма теорії збурень еквівалентна операториїй формі 

теорії збурень Боголийова.

Вперте отримані ефективні гамільтоніани у періодичній моделі 

Андерсона, р (1-моделі І її узагальненнях.

Вперше отриманий t-J (за сьогоднішньою термінологією) 

і амільтоніан.

Вперше дане формулювання ефективних гамільтоиіанів в

представленні Х’̂-ошраторІв.

Вперше використані ефективні гамільтоніьш: в

Х̂1 представленні діш розгляду проблем феро- 1 антиферомагнегизму 

та зарядового впорядкування у вузьких енергетичних зонах.

4. Розвинутим новий підхід до розгляду енергетичного спектру 

у вузьких енергетичних зонах, який грунтується на узагальненому 

наближенні Хартрі Фска та запропонованому в роботі варіанті 

методу наолішеиого вторинного квантування. Підхід дозволяв дати 

коректний опис електричних 1 магнітних властивостей матеріалів Із 

вузькими зонши провідності; тут, зокрема, отримується (на 

відміну від відомих наближень) коректний перехід до гомеополярної 

."раниці (U-*®, п=і) та перехід дівлектрик-мїтал.

5. Вперше показано, що врахування переносу електронів, 

зумовленого електрон-електронною взаємодією, приводить до 

електрон-діркової асиметрії, спостережуваної у матеріалах Із 

вузькими зонами провідності. Показано, що кореляційний перенос 

може суттєво модифікувати енергетичний спектр хаббардівських 

підзон.



6. На основі узагальненої вузькозонноТ моделі розрахована 

валежінсть енергії зв'язку у вузьких енергетичних зонах від 

ступеня заповнення зони та параметрів системи, ідо дозволяє 

пояснити спостережувані освбливості залежності енергії зв’язку 

від атомного номера у перехідних металах.

7. Запропонована методика розрахунку зміни ширини 

енергетичної щілини у системах Із вузькими енергетичними зонами 

під дією зовнішніх впливів. Отримані вирази для ширини 

забороненої зони у квазічастинковому спектрі, залежні від 

зовнішніх факторів - температури, тиску, легування, зовнішнього 

магнітного поля. Показано при цьому, що специфіка моделі може 

привести до ряду наслідків, принципово відмінних як від 

результатів зонної теорії, так 1 стандартних результатів моделі 

Хаббарда. Показано, зокрема, що спостережуваний у NiSa 1 

(V, СГ)0 перехід Із стану парамагнітного металу у стан МХД при 

підвищенні температури може бути Пояснений пропонованою теорією.

8. Розроблена методика розрахунку енергетичного спектру 

вузькозоніпрс систем при наявності зовнішнього магнітного поля. На 

відміну від попередніх розглядів у рамках стандартної форми" 

Полярної моделі та II модифікацій пропонований підхід дозволяє 

вивчати властивості не лише напівпровідникових матеріалів, але ї 

вузькозонних систем S3 металевим типом провідності та систем, в 

яких можливий фазовий перехід напівпровідник-метал. Для випадку 

сильного магнітного поля враховано квантування по Ландау. 

■Отриманий вираз для енергетичної щілини між хвббардівськиш 

пїдзонаш 1 показано, зокрема,що, на відаїну від аналогічного 

виразу у зонній теорН, зееманівська енергія є фактором, який 

дестабілізує металевий стан. Показана можливість керування 

фазовим переходом діелектрик-метал в системах типу NiSg, 

{¥, Сг ) О зв допомогою магнітного поля.1-Х X Є З
9. Запропонований підхід до розгляду провідності у вузькій 

енергетичній зоні, який дозволяє розрахувати як провідність 

легованих мотт-хаббардівських діелектриків, так 1 вузькозонних 

систем, в яких можливий перехід діелектрик-метал під дією 

зовнішніх впливів. Показано, що для концентрацій електронів, при 

яких ва/дп має певний знак, провідність можна представити у форм! 
Друде-Лоренца з ефективною масою, залежною від ступеня заповнення 

зони; зміна знаку похідної да/вп вказує на зміну (п-р) типу 

провідності. На цій основі пояснюється зміна типу провіднооті, : 

спостережувана, зокрема, у сполуках V0x, CoxFe^_x04.

-  7  -
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іО. Вперше показало, що використання наближення Хаооарда-І 

до розгляду вузькозонних феромагнетиків (Із врахуванням 

міжатомної обмінної взаємодії) приводить до невірних результатів 

якісного характеру. При цьому запропоновані підходи, які 

дозволяють отримати коректні рівняння для намагніченості 1 вираз 

для температури Кюрі, залежний під ступеня заповнення зони.

її. Запропонована нова форма моделі феромагнетика з 

колективізованими (за умови слабкої внутрішньоатомної взаємодії) 

електронами, особливістю якої, зумовленою врахуванням 

кореляційного переносу, е залежність ефективного переносу від 

намагніченості 1 концентрації електронів та наявність 

спін-залежного зсуву центрів підзон е лектронів. Ьфективний 

Інтеграл обміну та температура Кюрі виявляються при цьому 

концентраційне., залежними.

12. Вперше отримано, цо в рамках орбітально виродженої

моделі Із сильними внутрішньоатомними кулонівськими та обмінними 

взаємодіями Існує принципово новий механізм феромагнітного

впорядкування, пов’язаний непрямими переходами електронів (через 

віртуальні хундівськ! стани). Ефективність механізму зростає при 

обільшенні ступеня легування мотт-хабоардівс̂ких феромагнетиків.

13. Показано, що пропонована теорія феромагнетизму у вузьких

енергетичних зонах може пояснити нетипову (з точки зору обмінної 

моделі> залежність температури Кюрі зіц складу у легованих 

вузькозонних феромагнетиках. 'Гак, отриманий вираз для т до-волив 

пояснити експериментально спостережувану залежність Iі від 

концентраі'І. локалізованих магнітних моментів у змішаних 

дисульфідах Со Ге, Б , Co Nl, S0 та феромагнітних шпінелях« 1 X а X 1 X £
Gd CrCuS,.1-х х 4

14. Запропонована методика розрахунку тешгератур фазових

переходів (Кюрі, Нееля, Ішрвея, Рот) в системах 8 електронним 

впорядкуванням, отримані вирави для температур фавовк переходів 

у вузьких частково заповнених зонах провідності дозволяють 

пояснити залежність тьмиэратури Нееля у ВТНП металооксидах (в

онтифвромагнітній області) від ступеня легування, залежність 

температури фазового переходу від складу у фазах Магнелі Vn0 , 

відсутність орбітального впорядкування у сполуці СоЗг (ймовірно! 

орбітально впорядкованої сполуки).

15. Запропоновані моделі вузькозонних надпровідних

матеріалів, які дозволяють пояснити, зокрема, вузькість

еяергетвчшіх зон в надпров 1 дникових металоокоидних матеріалах як



діркового так 1 електронного типів (поза рамками полярокного 

механізму, - за рахунок процесів переносу, зумовлених 

електрон-електронною взаємодією).

Практилш значення роботи. Впроваджені в роботі моделі 

вузькозогоых матеріалів, які відображають основні типи 

міжялектронних взаємодій у вузьких енергетичних зонах, та методи 

математичного опрацювання модельних гамільтоніанів носять, в 

значній мірі, загальний характер, тому запропонована теорія 

кореляційних ефектів у вузьких зонах провідності може бути 

базовою 1 при розгляді властивостей конкретних ЙЭМ Із врахуванням 

їх • реальної кристалічної та електронної структури, ефектів 

невпорядкування, сильної електрон-фононної взаємодії 1 т.п.

отримані результати дають можливість послідовної 

Інтерпретації широкого коле спостережуваних властивостей 

матеріалів з вузькими вонами провідності 1 можуть бути 

використані для прогнозування аміни властивостей вузькозонних 

матеріалів (провідність, температура фазових переходівіпід дією 

зовнішніх впливів (легування, зміна температури, тиску, зовнішніх 

електричного І магнітного полів).

В роботі показана можливість Існування у вузькозонних 

матеріалах специфічних фізичних ефектів 1 створення на цій основі 

принципово нових електронних пристроїв.

На захист виноситься:

1. Розробка моделей електронних підсистем матеріалів в 

вузькими зонами провідності та обгрунтування принципової 

важливості врахування процесів переносу електронів, викликаних 

елоктрон-елоктронною взаємодією.

2. Методика представлення модельних вузькозонних 

гамільтоніанів через оператори Переходу андероон-хаббардівських 

центрів.

3. Метод переходу до ефективного гамільтоніана через 

виключення за допомогою зручної форми теорії збурень 

високоенергетичних станів андерсон-хаобардівськйх центрів 

дієвий спосіб математичного опрацювання модельних вузькозонних 

гамільтоніанів. В окремому випадку мотт-хаббардівських 

діелектриків запропонований метод еквівалентний опараторній формі 

теорії збурень Боголюбова.

4. Обгрунтування наявності електрон-діркової асиметрії у 

вузьких енергетичних зонах (Ь протилежність до електрон-діркової 

симетрії в моделі Хаббарда).

<* -
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Ь. Метод розрахунку квазічастинкового енергетичного спектру 

у вузьких зонах провідності, який приводить до коректного опису 

переходу діелектрик метал та гомеополярної границі (ml, ІЬ«).

6. Розрахунок енергетичного спектру в Зсі-оистемах Із 

врахуванням внутрішньоатомної кулонівської взаємодії та 

кореляційного переносу для випадку слаокої та помірної взаємодії, 

який приводить, зокрема, до спостережуваних осооливостей В 

залежності енергії зв’язку від атомного номера в Зсі-металах.

?. Результати досліджень зовнішніх впливів (легування, зміна 

температури, зовнішній тиск, магнітне поле) на фазовий перехід 

діелектрик-метал та інтерпретація відповідного експериментального 

матеріалу.

а. Висновок про існування у легованих мотт-хаооардівських 

магнетиках принципово нового механізму феромагнетизму, 

зумовленого переходами електронів через зоуджені хундівські 

стани.

У. Результати досліджень форо- та антиферомагнетизму у 

вузьких зонах провідності, які дозволяють пояснити, зокрема, 

концентраційні залежності температури Кюрі в дисульфідах

перехідних металів та температури Яееля в легованих 

мотт-хаОСардівських діелектриках.

Ю. Результати досліджень зарядо- впорядкованих і орбітально 

впорядкованих станів, які дозволяють отримати концентраційні 

залежності відповідних температур фазових переходів та

інтерпретувати на цій основі експериментальний матеріал длз фаз 

Магнелі ванадію та дисульфідів перехідних металів.

it. Моделі металооксидних надпровідних матеріалів 

електронного і діркового типів, які дозволяють інтерпретувати 

залежність температури ііееля від ступеня легування, "виділеність" 

матеріалів Із високою температурою надпровідного переходу, 

вузькість енергетичних зон в цих матеріалах (поза рамками

полярошюго механізму).

Апрооація роботи. Дисертація доповідалася на засіданні 

кафедри теоретичної фізики Львівського державного університету 

їм. Хв.Франка, основні результати дисертації доповідалися і

обговорювалися на семінарах Інституту фізики конденсованих систем 

All України, регіональних семінарах секції фізики Західного 

наукового центру АН України; доповідалися, обговорювалися та 
опубликован! в матеріалах наступних конференцій: Всесоюзних

конференціях з теорії напівпровідників (Кишинів, 1964; Тарту.
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1966; Тбілісі, 1978), Всесоюзній конференції по фізиці феро- та 

антиферомагнетизму (Овердловськ, 1-966), 3-Ій Всесоюзній

ковфаренцИ по іятерметалічним сполуках (Львів, 1976), IX

Всесоюзному симпозіумі "Электронное строение и фиашсо химические 

свойства тугоплавких соединений" (Ивано-Франковск, 1979), 

Всесоюзны конференції з фізики магнітних явищ (Харків, 1979), 

Всесоюзній школі-семінарі з теорії напівпровідників (Чернівці, 

1986), В Всесоюзній конференції "Материаловедение халькогенидннх 

полупроводников" (Чернівці, 1966); Всесоюзній конференції

"Современные проблемы статистической физики" (Львів, 1967), 

Всесоюзних конференціях "Двухелекїронная динамика в 

неорганических материалах" (Черноголовка, і986; Черноголовка, 

1989), Українсько-французькому симпозіумі "Конденсована речовина: 

Наука 1 Індустрія" (Львів, 1993).

Публікації. По матеріалах дисертації опубліковано 48 робіт. 

Перелік основних Із них наведений в кінці авторефературу.

Структура 1 об'єм дисертації. Дисертація складається 18 

вступу, аестй розділів, заключного розділу, в якому наведені 

основи! результати роботи, та списку датованої літератури. Робота 

викладена на 398 сторінках. Основні частина роботи викладена не 

300 сторінках. Рисунків 57. Список літератур* містить 266 

джерел.

ЗМІСТ РОБОТИ

У вступі обгрунтована актуальність досліджень, викладених у 

дисертації, сформульована мета роботи, відзначена II наукова 

новизна та вказані основні положення, які виносяться на захист.

У першому розділі дисертації сформульовані моделі для опису 

електронних підсистем матеріалів Із вузькими енергетичними 

зонами, на основі яких у наступних розділах вивчаються ефекти 

мі«електронних взаємодій у вузьких зонах провідності.

Для випадку орбітально невиродкеної попи запропоноваяч 

узагальнена вузькозонна модель, особливістю якої е врахування 

взаємодій типу

<*)

I J kG

де <ik^3k> - матричний елемент електрон-електронної взаємодії, 

побудований на функціях Ваньє, a*a , а)о - оператори народження 1 

знищення електрона на і-ііантрі з проекцією спіну о (т,4 ),



nk = + < * v -
Нехтування взаємодіям, описуваними виразом (1), при 

переході від загальної форми гамільтоніана системи взаємодіючих 

електронів до широко вживаного плі дослідженнях системи 

електронів у вузьких енергетичних зон£- гамільтоніана Хаооврда 

звичайно аргументується малістю величин <lKpjK> у порівнянні з 

величиною кулонівського відштовхування двох електронів з 

протилежними спінами на одному 1 тому ж центрі cHpllisU. При 

цьому випускається з поля зору та ооставина, що вираз (і) описує 

міяцентрові переходи електронів, тоото матричні елементи <lkjjk> 

мають зміст інтегралів переходу. Тому врахування (1) приводить до 

перенормування трансляційних процесів, описуваних "зонним" 

Інтегралом переносу T(1J). Оскільки величини t'ljj, <ікр№> у ВЗП 

близькі за абсолютними значеннями 1 протилежні за знаком, то 

зрозуміла необхідність врахування взаємодій (1) при дослідженні 

ефектів мі «електронній кореляцій у вузьких енергетичних зонах..

Якщо у виразі (1) виділити взаємодії з k*i, 1 врахувати 

вшив заселеності k-вузлів на електронні переводи між вузлами j 

та і методом середнього поля, то (і) можна представити у зонній 

формі з інтегралом кореляційного нервное) (першого типу - за 

прийнятою в роботі термінологією)

ї , ( i j )  « n J < lk £ jb 1 (2 )
k#l ,kj<J

де n - концентрація електронів. Кореляційний перенос другого типу 

дається виразом

І(<1Ф і>аІЛоР.5 + е-с'] (3)
I Jo

(о = -о,. Характерна властивіоть цього типу кореляційного 

переносу та, що він здійснюється за умови, що один Із центрів, 

між якими відбувається перехід електрона двократно зайнятий 

(двома електронами а про тиле юпвд спінами). Врахування 

кореляційного переносу приводить, як показано у наступних 

розділах, до ряду важливих наслідків. Відзначимо у цьому зв’язку 

роботи3J (опубліковані пізніше роботи U 5 Г , де вперше була 

вапропонована модель типу (4)), які демонструють багатий фізичний

5) H lrsch  J.E. // Рііузіса В .-  1990.- 163.- і.  291-297.
Журавлев Ы.Е., Иванов В.А. // ТМФ-- 1991.- 86.- С. 312-31?.

•) Список літератури в кінці автореферату.
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зміст моделей ВЗМ із врахуванням кореляційного переносу (3).

Узагальнений вузькозонний гамільтоніан включає також 

міжатомні обмінні та кулонівські взаємодії 1 має вигляд

н = І ги<пК Л а + Ір іиКл'Аг + е-с-] + и І V я,«■4
IJtX IJo I

+ - і -  I J(13)а{„а*в.а,в.aJo + - і -  V V d J ^ a . y ^ . a ^ . . (4)
IJacr' !j оо'

де тиЗ)=<і4іЗ>. ди>=<іфі>,

= t ( i j )  + n 2  c lk jt jlo . (б)
fclil , k#J

Модель, описана вище, поширена на випадок двократного 

орбітального виродження. Такч модель адекватна ситуації, якч 

реалізується для ряду сполук перехідних металів, наприклад, в 

дисульфідах MSg, (Mj)x (ME )lxSE (М - перехідний метал). 

Особливістю моделі є наявність кореляційного переносу, заданого 

виразом

+ e -°-J’ (6»
I Jt <J

де матричний елемент е узагальнення на випадок виродження 

матричного елемента однозонної моделі, т=(а, р) нумерує

орбітальні стани; 7=р, якщо і=а ! 7=а, якщо

п,т«а* +а,тТ+а| 4.aj *. Перенос цього типу відсутній у однозонному 

випадку 1 є властивістю орбітально виродженої моделі.

Сформульована модель андерсон-хаббардівського матеріалу, яка 

узагальнює вузькозонну модель для орбітально невиродженої зони, 

описану вище, на випадок врахування гібридизаційної взаємодії із 

зонною (S-) підсйстемою. Береться до уваги як одноелектронна, так 

і деоелектронна гібридизації. Остання.має вигляд

V fv d J k . - k ja ^ a ^ j -^  + B.C.] (7)
IJk

(позначення загальноприйняті). Врахування цієї взаємодії 

обгрунтовується тим, що взаємодія, близька за своєю природою до 

розглядуваної, важлива для стабілізації антиферомагнетизку в 

металооксидах. В запропонованій Моделі ці (віртуальні) процеси 

приводять, з однієї сторони, до непрямої обмінної взаємодії між 

локалібоваїшми магнітними моментами, з другої - ініціюють 

взаємодію БКШ-типу в підсистемі електронів провідності. 

Запропоновані узагальнення гібридизаційної s-d-моделі на випадок.



коли "зп-зона провідності вузька.

Варіантом моделі, описано! вище,е модель металооксиду, яка 

враховує наявність як катіонно!, так 1 аніонної підсистем. 

Гамільтоніан моделі виораний у вигляді

Н » Н +ЧН + Н , (8)Ш » ІШ
де Н дається формулою (6), Н враховує як одноелектронну, так 1а тш
двоіелектронну гібридизацію, а гамільтоніан аніонної підсистеми 

дасться виразом, який містить доданки типу двох перших сум у 

формулі (4), а також доданок, який описує внутрішньоатомне 

притягання двох електронів 1 протилежними спінами, що можна 

Інтерпретувати як прояв енергії хімічної спорідненості, 

ьідаїнність гамільтоніана (8) від відомого гамільтоніаиа ftjepi6) 

зумовлена наявністю у (8) концентраційно залежних Інтегралів 

переносу та двохелектронно! гібридизації.

В останньому параграфі розділу розглянуто узагальнення 

вунькозонної моделі, описувано! гамільтоніаном (4), на випадок 

врахування електрон-фононно! взаємодії, яке зводиться, 

насамперед, до перенормування Інтегралів переносу за рахунок 

електрон-деформаційного те поляроннога ефектів.

У другому__Р08ДІЛІ викладений метод переход;- від

"електронного'’ представлення модельних гамільтоніанів,

розглянутих у першому розділі, до "конфігураційного", який 

грунтується на модифікованій1- формі полярної моделі 

Шуб 1на-Вонсовоі,кого, запропонованій в рооотах 13, 71/.

Схема такого переходу наступна, оператори станів Еузла 

даються формулами

X? “ ( » ~ V } [ i - V ) >  = r'.a[l n m ] ’ Х? ‘ W

(У стані |0> на вузлі «емае електрона (дірка), стани |о> 

відповідають однократно зайнятим вузлам зі спіном о, в стані

І *■*■>$ 112> на вузлі знаходяться два електрони з протилежними 

спінами). Система операторів переходу між станами будується за 

допомогою співвідношень:

= си (̂і-п|+], а »  = ро;4 [і-п|Т),

*' та**п)Т, Х̂+ = 6a*Tn l4.,’ (10)

де a, jJ, 7 , о - дійсні коефіцієнти, (Початково, в рооотах ІЗ, 71 

вводилися позначення для операторів переходу вузла В̂(. В

-  14 -

6) йпегу V.J. // Phys.Rev.Iett.- 1987.- 58.- P. Z!94-2798.
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дисертації використовуються загальноприйняті тепер позначеннями 

X*f , а також більш аручна нумерація станів, ні* раніше

використовувана: 111 >-*• f 10>, |13>-»|і*>, |14>-»|1Т>). Використання

умови $ ХГ=1, а тако* ферміевських переставних співвідношень для
v * 1

електронних операторів, приводить до представлення електронних 

операторів через оператори переходу (3J:

а %  , х;р - x f . of* - х;° ♦ x f ,

a |t = x f  - Х*а, a,* - x f  + X*E. (11)

З Іншої сторони, формули (11) дозволяють отримати вирази для 

опе'раторів Xj* через електронні.

Проведений порівняльний аналіз конфігураційного опису 

відомих форм полярної моделі. Показано, зокрема, що належна 

Ідентифікація відповідних пар операторів Шуоіна-Вонсовського 

приводить де еквівалентності цієї форми конфігураційного 

представлення 1 представлення через оператори переходу:

<° -»,*{• <° - ф,®:*

x f  x f  = ®^;, иг»

де фц ф(, Фг  Ф1 - оператори Шубіна-Вонсовського «використані 

традиційні позначення полярної моделі). При цьому

х’ = ф,фі , х| * ф,ф{,

X? = Xf = Ф,Ф*. (13)
Зрозуміло, ідо переставні співвідношення можна записати лише для 

пар операторів ШуОІна-Вонсовського.

На основі представлення (11) через опврвтори Шубіна - 

Вонсовського сформульовагшй варіант методу наближеного вторинного 

квантування, близький за своїм змістом до форми полярної моделі 

Глаубермана - Владімірова - Стасика7’. Це наближення дозволяє 

розділити гомеополярні 1 полярні "ступені вільності" для випадку 

мотт-хаббардівських діелектриків, коли концентрація дірок І 

двійок с у широкому Інтервалі температур мала (с~ехр(- ), 

внаслідок чого гомеопо лрні стани можна розглядати як свс̂ідну 

квазікласичну систему. При цьому прийняття квазікласичного

7) Глауберман А.Е., Владимиров В.В., Стасюк И.В. // ДАН СССР.- 
19?>9.- 126.- С. 543-545; ФГТ.- I960.- 2.- С. 133-143.
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наближення для опису гомеополярної підсистеми Із необхідністю 

констатує ферміІвський характер переставних співвідношень для 

дірок 1 двійок (в протилежність до традиційної форми полярної 

моделі, де ці співвідношення приймалися за Оозевські).

Проведене також порівняння запропонованої форми полярної 

моделі з методом вузлових елементарних збуджень Стасюкае) та 

встановленні межі застосовності останнього; при цьому, зокрема, 

маь місце негишжена еквівалентність обох підходів для випадку 

мотт-хаббардівоьких магнетиків в області низьких, в порівнянні з 

температурою магнітного фазового переводу, температур.

Викладена вдав методика введення операторів переходу вузла 

поширена на випадок двократного орбітального виродження.

На основі представлення електронних операторів через 

оператори переходу вузлів, розглядається "конфігураційна" форма 

модельних гамілітоніанів, описанні у першому розділі. 

Виявляється, що конфігураційне представлення модельних 

гамільтоиіанів корисне для розуміння фізики кораляційних ефектів 

у вузьких зонах провідності та вручив з точки зору математичного 

опрацювання моделей.

Першою важливою особливістю "вузлового" опису е те, що 

основна взаємодія вуаьковонних моделей -

но - а I v v  lU)
випасується у вузловому представленні у Діагональній формі Lf)X̂ .

Ця обставина виявляється надзвичайно корисною при аналізі 

властивостей систем Із сильною внутрішньоатомною взаємодією; так, 

точне рішення задачі сильно взаємодіючих електронів в атомній 

границі міститься, фактично вже у "вугловій’ формі гамільтоніана 

(14)j в той час як використання наближення Хартрі-Фзка у цьому 

випадку може привести до фіктивних фазових переходів. Доцільність 

конфігураційного опису можна бачити 1 з наступного. У 

електронному представленні міжвузельний перенос електронів 

не враховує "заееленосгвй" як вузла 1, так і вузла 

З- Якщо ш представити зонний перенос у конфігураційній формі 

(через перетворення (11)), то ефзкт внутрішньоатомних кореляцій 

проявляється вже в структурі складових трансляційної енергії. При 

цьому можна розрізняти як "трансляційні", так і енергетично 

нееквівалентні їм "активаційні" процеси. Так, перші, в моделі,

8) Стасик І.Ь. // Питання фізики твердого тіла.- 1964.- Львів.-
С. 3-17.
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описуваній (4)« даються виразом

ї + ? , j (n ,x T x f ]  <1 Б >
I Jo

(процес переносу дірок 1 двійок), де

tjjfn) * t(J<n) + 2<iljiiJ>, (16)

"активаційні" - виразом

ї  [і'п (П )[х .^г -  х;°Х/] Н .О . ] ,  (17)

J o  .
де = t|j(n) + <llj;lj>. Вказана енергетична

нееквівалентність дозволяє розглядати у випадку сильнга 

внутрішньоатомних взаємодій "активаційні” процеси за допомогою 

теорії збурень, викладено! у третьому розділі. Вузловий опис 

природно враховує і процеси, описувані виразом (3): врахування їх 

приводить до перенормування інтеграла перенесу аа виразом (16), 

що стверджує, зокрема, наявність електрон-діркової асиметрії у 

вузьких зонах провідності. Відмітимо при цьому принципову 

відмінність між пропонованою медаллю і двохконфі гураціЙйов 

моделлю Ірхіна9), зумовлену врахуванням у виразах (16) І (17) 

кореляційного переносу.

У третьому розділі впроваджений ефективний метод опрацювань): 

модельних гамільтоніанів із андерсон-хаббардІвськими центрами - 

метод переходу до ефективного гамільтоніаиа. В основі методу 

лежить конфігураційна форма модельних гамільтоніанів Та зручна 

форма теорії збурень, яка дозволяв врахувати, як віртуальні, 

переходи електронів у високоенергетичні стани на авдерсон- 

хаббардівських центрах. При цьому отриманий ефективний 

гамільтоніан (ЕГ) має такий самий низькоенергетичний спектр, що 1 

вихідний гамільтоніан. На даний час загальноприйнято, що підхід 

до опрацювання модельних гамільтоніанів шляхом переходу до ЕГ е 

досить плідним при вивченні .властивостей вузькозонних 

гамільтоніанів, зокрема механізмів обмінної взаємодії, механізмів 

нефононної надпровідності, взаємозв’язку між електричними і 

магнітними властивостями цих матеріалів. Перехід до ЕГ дозволяє 

частково розділити гомеополярні та полярні "ступені вільності" ї 

виділити взаємодії, які відповідають за перенос заряду та обмінні 

взаємодії. Таким чином вдається значно спростити подальший 

математичний розгляд вихідних модельних гамільтоніанів. Важливою 

особливістю запропонованої методики є II наочність і ефективність

9) Ирхин П.П. // «ТТ.- 1993.- 35.- С. 1432-1442.

І Л Н Б  ім. В. Стйфани;.а | 
А Н  У кра їни
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при конкретних розрахунках. Для окремого випадки

мотт-хаббардівського діелектрика запропонована форма теорії 

зоурень еквівалентна оператори18 формі теорії збурень Боголюбова. 

В загальному, метод дозволяє розглядати і леговані ІЩ  та 

системи, описувані гібридизаційними моделями, і, таким чином, 

виьчати як обмінні взаємодії, так і електричні властивості 

вузькозонних матеріалів.

Суть методики в застосуванні до узагальненої вузькозоннс-ї 

моделі, описуваної (4), полягає у виключенні за теорією зоурень 

"активаційних" процесів, заданих виразом (1?). Обмеження 

складовими другого порядку по Інтегралах переносу приводить до ЕГ 

у вигляді

(у двох останні> сумах вузли 1 та к - найолижч 1 до J). Виключення 

процесів парного народження 1 знищення дірок 1 двійок (у першому 

поряд1-у по Інтегралу переносу) приводить до появи у виразі для ЕГ 

двох доданків, один Із яких описув непряму обмінну взаємодію 

(надобмін), другий - непрямий перенос електронів. Механізм 

надоаміну, викликаний переходами |1о>-стан1ь у |Jt *>-c t s h h , 

стабілізує актиферомагнітне впорядкування станів |1а> 1 1,)а> на

сусідніх вузлах. (Вкажемо у цьому зв’язку на твердження, яке 

зустрічається, що відмінність полярної моделі від моделі Хаббарда 

полягає, зокрема, в ”ому, що в останній відсутні процеси парного 

народження 1 знищення дірок ! двійок. Як видно Із попереднього, 

це не так: такі процеси містяться і в гамільтоніані Хаобарда, 

записаному у конфігураційному представленні, а їх врахування аа 

теорією збурень приводить до надобміну;. Останню суму у ЕГ (18) 

■можна класифікувати, по аналогії Із надосміном, лк надперенос. 

Відмінність ЕГ (lfi) від узагальнених форм t-J-моделей (Гарріс- 

Ланге101, Чао-Опалей-Олеоь11} ) зумовлена перш за

10) Harris А.В. and lange R. // Phys.Rev.- 1967.- 157.- P.
295-314. —
11) Chao if..A.. SpaleK J., Oies A. // J.Phys.C.- 1977.- 10.- L.
271-276. —

V й I х? *  I VП )Х ?° С + I V n)xr xf -
I I J a  I J o

I - o r ]  - 1 -
U a  u I JH

_ + j _ jjeoxaSxo2jj (18)

1 J k o  ^
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всеконцентраційною залежністю Інтегралів переносу і відсутністю 

електрон-діркової симетрії (четвертий розділ).

На основі ЕГ (18), узагальненого врахуванням міжатомної 

оомінної взаємодії, обговорені моделі мотт-хаббардівських

магнітних напівпровідників (для випадку середнього числа

електронів на вузол п=1) 1 провідників (коли пиі). Для моделі 

магнітного напівпровідниках запропонована форма представлення ЕГ 

через оператори вузлових квазічастинок, яка для випадку

антиферомагнетюса приводить до висновку про сильну залежність 

Інтегралів переносу дірок t 1 двійок t від відносної

намагніченості підгратки m: to=(l~me )t(n), tg (I-ms)t(n)

(розглядаються найближчі сусіди); при низьких температурах можуть 

виявитися важливими переходи, зумовлені надпереносом, які не 

дестабілізують антиферомагнітне впорядкування.

Для випадку частково заповненої зони при аналізі

проблем магнітного, зарядового впорядкувань, надпровідних

кореляцій у вузьких зонах провідності, корисним е наближення, яке 

полягає у представленні процесів переносу ЕГ (18) в "зонній" 

формі з ефективним Інтегралом переносу, залежним від ступеня 

заповнення зони. Зокрема, якщо п<1, то ефективний "зонний"

Інтеграл переносу дається виразом (випадок однорідного розподілу 

спінових магнітних моментів)

t (п, ш) = — 4Птп> _■ t(n); (19)
ві (2-П) - Шг

якщо п>1, то у правій стороні (19) потрібно зробити заміну п*2-п, 

t(n)-*t(n).

’ Для гібридизаційних моделей, описаних у першому 1 другому 

розділах, перехід до ефективних гамільтоиіанів, в яких виключені 

за допомогою теорії збурень гібридизаційні взаємодії першого 

порядку, здійснюється за умов, що рівень EJt який відповідає 

однократно зайнятому стану локалівованим моментом в 

"й"-иІдсистем1, лежить достатньо глибоко під рівнем Фермі зонної 

підсистеми, а двократно зайнятий "d''-рівень (з енергією 2Ed+U) 

достатньо високо над рівнем Фермі. В цьому випадку використання

методики, описаної у [71, приводить до ефективного гамільтоніана

в узагальненій періодичній моделі Андерсона:

Н =Н  + Н + Н + Н  , (20)
еф о  ed dd  ••

де Но описує "s-d"-підсистему при відсутності гібридизації, H>d 

описує непряму "S-d"-O0MlHHy взаємодію. містить непрямий 

(через "в" підсистему) перенос електронів у о-О- 1 Т4-а~п1дзонах



"̂-підсистеми, непряму оомінну взаємодію гейзенбергівського 

тшу, а також ефекти парного народження 1 знищення дірок 1 двійок 

у d-підсистемі (врахування їх за теорією збурень також дає внесок 

в спін-спіновий зв’язок в ''d''-підсистемі). Накінець, "s-d” 

гібридизація приводить до взаємодії типу'надпереносу (аналог двох 

останніх сум у виразі (18)). Нм май структуру взаємодії БКШ-типу 

з константою взаємодії, яка включає параметри одноелектронної та 

дьохелектронної гібридизаційних взаємодій

Методика переходу до ЕГ, застосована до 

орбітррьно-невироджено 1 моделі, поширена яа модель з орбітальним 

виродамннш. При цьому приймається умова тильного

внутрішньоатомного зв’язку, тоото беруться до уваги лише 

незайняті, однократно зайняті та двократно зайняті хундівські 

стани чз центрі. Процеси парного народження 1 знищення дірок та 

двійок враховуються за методикою, описаною вшце для випадку 

кевироджено! вузькодонної моделі. В результаті отриманий ЕГ 

орбітально виродженої моделі, який узагальнює ЕГ (18) на 

орбітально вироджений випадок. Принципова відмінність ЕГ 

виродженої моделі від (18) та, що непряма обмінна взаємодія з 

параметром обміну J. ~ t'“(n)/U-J { -  енергія

Внутрішньоатомного обміну) та непрямий перенос (надперенос) 

стабілізують феромагнітне впорядкування (на відміну від 

антиферомагнітного характеру відповідай* взаємодій у орбітально 

невиродженій моделі).

Отримані фэрми ЕГ використовуються в наступних розділах для 

досн!джг-№я фізичних властивостей системи взаємодіючих електронів 

у вузьких аонах провідності.

у четвертому розділі розглянута як загальна проблема

послідовного опису електронних кореляцій у ВЗП, так 1 ряд

наслідків, які випливають із запропонованих у попередніх розділах 

моделей вузькозонних матеріалів. Показано, що послідовне 

врахування кореляційних ефектів у вузькозонних системах приводить 

до наслідків, суттєво відмінних як від результатів зонної теорії, 

так і стандартних результатів в моделі Хаббарда; це дозволяє 

пояснити ряд особливостей фізичних властивостей, спостережуваних 

у матеріалах Із ВЗП.

Отримано, що одноелектронний енергетичний спеїРгр в 

узагальненій вузькозонній моделі (4) для випадку слабкої 

внутрішньоатомної взаємодії дається виразом

Е (к) * р + n -II + t(n, о)7 (k), (21)О О <J '
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де (Зо = t(n, о) і tin) + ?,п-Т, (враховуються

N u  ^  ^

найближчі сусіди - Т=Т(1J), t(n)=tu (n)), т(к) & £ ехр(ікр) 

(сумування по найближчих вусідах), - середнє число електронів 

на вузол si спіном а. Врахування кореляційного переносу, 

по-перше, перенормовуе вихідний Інтеграл переносу (при цьому він 

стає концентраційно та спін-залежиим) 1, по-друге, приводить до 

незалежного від квазіїмпульса зсуву центра зони, також залежного 

від намагніченості.

Для випадку сильної внутрішньоатомної взаємодії, кож 

адекватним е опис в термінах о-0- 1 -о-підзон, (випадок 

легЬваного мотт-хазОардІвського діелектрика) квазічастинковий 

спектр в цих підзонах у двохполюсному наближенні дається 

відповідно виразами ,

E(k) - ра + afftj.(n), E(k) » + aatj.(n) + U, (22)

де a 1 a - фактори, які описують ефекти звуження підзон, а 0 1iv О СГ л О
- незалежні від квазіїмпульса спін-залекні зсуви підзон 

(визначаються через середні енергії̂ трансляційного руху 

електронів з ВІДПОВІДНИМ СПІНОМ), t-(n), tg(n) - фур’е компоненти 

виразів (5) 1 (16). Обговорене визначення факторів звуження

підзон за допомогою поширених наближень та за* допомогою 

запропонованого узагальненого наближення середнього поля, яке 

використовується також для аналізу енергетичного спектра системи 

у випадку, коли,на відміну від спектра (22), між інтегралами 

переносу І величиною U  може бути ДОВІЛЬНИЙ ЗВ’ЯЗОК. Ідея підходу 

полягає у використанні варіанту методу наоликеного вторинного 

квантування (розділ 2) на певному етапі опрацювання рівнянь для 

функцій Гріна за допомогою узагальненого наближення Хартрі-фока 

(у формі, близькій до використаної в робот1,2)).

Особливості отриманого в такий спосіб Квазічастинкового 

спектрі зручно проілюструвати на прикладі Моделі Хаббарда (коли в 

гамільтоніані (4) залишити лише електрон-електронну взаємодію на 

одному і тому ж вузлі "і") для принципово важливого випадку п=1. 

При відсутності магнітного впорядкування енергетичний спектр 

дається виразом
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12) Plaklda N.M., Yushankhal V.Yu., Stasjuk I.V. // Physlca 0.- 
1989,- 160, Jt 1.- P. 80-83>



-  22  -

К г  " + И 0] *2 т + М Т "  <23.>

(о=<Х?>=<Х*>), який суттєво відрізняється від хаббардівського,3). 

Спектр (23) (як 1 функція Гріна, з, якої він отримується) 

задовільняють коректному граничному переходу до атомної та зонної 

границь. Найважливіша особливість отриманого ьиразу полягає у 

вирішенні проблеми енергетичної щілини (енергетична щілина зникає 

при 2w>U, де w - напівширина вихідної зони). Спектр (23), на 

відміну від хаббардівського, е температурно залежним (через 

концентрацію полярних станів). Розрахована квазічастинкова 

густина станів, яка Ілюструє трансформацію зонної густини станів 

у квазічастинкову за рахунок міжелектрошшх кореляцій; при цьому 

система, фіксується як в режимі MX.І!, так 1 в металічному стані з 

перекриттям підзон. Врахування кореляційного переносу показує, що 

квааічастинкові густини станів, суттєво змінюються при переході 

системи із стану легованого МХД, коли п<і, у стан із. пЛ.

Особливості енергетичного спектру узагальненої вузькозонної 

моделі, описуваної гамільтоніанокі (4), Ілюструються на прикладі 

концентраційної залежності енергетичних ширин відповідних зон. 

Для випадку слабких, або помірних електрон-електрошіих взаємодій, 

коли застосовне наближення Хартрі-фока, ширина енергетичної вони 

дається виразом

« - ■„[і-'ф, + tc]), (24)

де wo=£|to| (to - зонний інтеграл переносу), а 1 і  - відношення 

кореляційних Інтегралів переносу первого і другого типів до

11 І. Для випадку сильної внутрішньоатомної взаємодії, коли 

перенос заряду здійснюється в о-0-піДзоні (якщо п<і), або у 

**-о-п1дзоні (коли п>1), ефективні напівширини цих підзон даються 

виразами (для випадку, коли впорядкування по спіну відсутнє)

w * as[l - (25)

і = az^l - ntt -2tJ|co|. (26)

Концентраційна залежність ширин підзон зумовлена, по-перше (як і 

в ішш вузькозошшх моделях) кореляційним ефектом звуження 

підзон (коефіцієнти а і Зі) 1, по-друге, що є особливістю моделі-, 

концентраційною залежністю Інтегралів переносу у нижній (t(п)) і 

верхній (t(n)) підвонах. При цьому за рахунок кореляційного

13) Hubbard J. // Proc.Roy.Soc.- 1963.- А 276. Р. >38-257.
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переносу другого типу ширина зони стрибкоподібно зменшується на 

величину 2&Т  при переході легованого МХД Із стану з п<1 в стан з 

п>1. Розрахована також концентраційна залежність ширин підзон Із 

врахуванням ефекту кореляційного звуження підзон в описаному вище 

узагальненому наближенні середнього поля, коли а=(2-2п+пг)/(2-п), 

a---(2-2ntn£ )/n. Особливістю отриманих при цьому залежностей, е 

наявність мінімумів (для моделі Хаббарда, коли т =тг=0, при

п ^.6 1 пг“1,4; врахування кореляційного переносу зміщує ці 

значення). Зміну ефективного Інтеграла переносу Із зміною 

концентрації електронів можна пояснити наступним. В Інтервалі 

концентрацій 0<п<П( переходи у 0-0-пІдзонІ можна інтерпретувати 

як перенос |о>-стан1в Із ефективним Інтегралом переносу, що 

зменшується Із збільшенням концентрації, а при подальшому 

зростанні п у проміжку п(<п<1 о-О-перенос можна тлумачити як 

перенос дірок з ефективним Інтегралом, що зростає. 1 шилі 

словами, при пО̂.б (для моделі Хаббарда) відбувається зміна

електронного типу провідності на дірковий. Концентраційну зміну 

ширини 1'і-о-п1дзони можна пояснити аналогічно. Така інтерпретація 

повністю узгоджується із закономірностями концентраційно! 

залежності провідності у легованих МХД, отриманими у четвертому 

розділі.

Важливий результат полягає в тому, що модель (4) описує 

гамільтоніан з нееквівалентними хаббардівськими підзонами, тобто 

для моделі характерна електрон-діркова асиметрія (моделі Хаббарда 

властива електрон-діркова симетрія: властивості системи не 

змінюються при заміні <Х >̂-»<Х >̂). У відповідності із цим 

Інтеграли переносу, які описують переходи електронів у о-0-

(дірковій) підзоні І ++-а-підзон! (зона двійок;, відрізняються 

один ВІД одного 1 є концентраційно залежними, причому ефект 

кореляційного переносу зростає Із збільшенням концентрації 

електронів (при цьому ефективні інтеграли переносу (5) і (16) 

зменшуються). Внаслідок цього енергетична ширина верхньої зони 

може виявитися набагато меншою, в ефективна маса набагато 

більшою, ніж у нижній підзоні; таким чином у розглядуваній моделі 

природно (як наслідок електрон-електронних взаємодій) вводяться 

поняття "легких" І "важких" носіїв струму.

Далі отримані загальні вирази для енергії системи,

описуваної гамільтоніансм (4), які використовуються у подальшому 

для конкретних розрахунків; тут отримане, зокрема, рівняння для 

концентрації полярних станів при Т=0 для випадку напівзаповиено!
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зони:

С - -1------- —  tnfl-4cl. (27)
4 32ЯС 1 J 

Проведений розрахунок енергії зв’язку в легованих МВД

(випадок сильної внутрішньоатомної взаємодії) та для випадку

слабких та помірних електрон електронних взаємодій, коли енергія

зв'язку (на вузол) в системі, описуваній (4), дається виразом

де v=na/4, якщо п<1 1 v-і-п+па/4, якщо п>1. Залежність енергії 

зв’язку ві концентрації d -електронів в Зй-системах можна знайти 

узагальненням (28) за умови еквівалентності 5-ти d-підзон. 

Отриманий результат пояснює особливості залежності енергії 

зв'язку від атомного номера в Зd-мeтaлax - мінімум для Mn 1 

наявність двох нееквівалентних максимумів (V, Со). При цьому 

отримується задовільне узгодження між експериментальними 1 

розрахунковими (1.5-10s Дж/моль + 5•105 Дж/мсль) значеннями 

енергії зв’язку при ев, ІМ ,6-3 ев, т(=т:Е“0,1.

Розглянутий енергетичний спектр вузькозонної системи в 

магнітному нолі. Для випадку слабких магнітних полів отримано 

узагальнення виразів (22); при „ьому нижня 1 верхня підзони 

розщеплюються на дві спін-залежні з різними ефективними 

(залежними від магнітного поля) Інтегралами переносу, а зміщення 

центрів п'дзон викликане як зееманівським розщепленням, так 1 

кореляційним ефектом; останнє може виявитися більшим, ніж за 

рахунок зееманівської взаємодії. Для випадку сильних магнітних 

полів спектри трансформуються у спектри Ландау з ефективними 

масами 1 циклотронними частотами, залежними від магнітного поля; 

при цьому вказані величини для 0-0- 1 -̂о-підзон можуть сильно 

відрізнятися за рахунок відміченої вище електрон-діркової 

асиметрії, викликаної суттєвою відмінністю відповідних Інтегралів 

переносу ((5) 1 (16)). Відмінність запропонованого підходу від 

попередніх розглядів енергетичЯоІ’6 спектру в рамках полярної 

моделі полягає в тому, що він дозволяє розглядати не тільки 

мотт-таббсрлівські напівпровідника, але 1 системи з перекриттям 

"діркової" І "двійкової" підзон 1, таким чиноы, вивчати перехід 

діелектрик-метал в магнітному полі.

У п. 4.9 на основі квазічастинкового спектру (23) отриманий 

вираз для енергетичної щілини:

(28)

ДЕ = -2w^l-2cJ + V U  + (4cw)2 . (29)
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При заданих w 1 U щілина зникає за умови, що с<со, де 

Co=l/4-U/8W. АЕ<и при 2w^U, що узгоджується Із критерієм переходу 

до металічного стану, який отримується 1а виразу (27) для с.

В'наступному параграфі розглянуто зміну ширини енергетично! 

щілини у вузькозонних матеріалах під дією зовнішніх впливів 

(зміни температури, зовнішнього тиску, “ легування, магнітного 

поля). Із виразу (29) виходить, що енергетична щілина зростає при 

заданих И І » (тобто за умови сталого тиску) Із зростанням 

концентрації носіїв струму. Таке зростання може бути викликане, 

зокрема, 1 за рахунок збільшення температури; умова металІчностІ 

с<со при цьому може перестати виконуватися. Отримані залежності с 

1 ДЕ від температури. Отримана температурна’ залежність ЛЕ може 

пояснити спостережувані переходи у NlSg (Wilson J.A., Pitt G.D. 

Phi’1.Mag., 1971, 23, P. 1297) I ( V ^ C r j ^  (Ис Whan D.B., 

Remelka J.P. Phya.Rev.B., 1970, 2, p. 3734) Із стану 

парамагнітного металу до стану #ХД Із підвищенням температури. 

Розрахунок показує, що при типовій для металооксидів ширин 

вузької зони W“1 ев перехід здійснюється при Т“200 К, що 

узгоджується Із експериментом для вказаних сполук. При цьому 

виконується умова U°-2w.

Концентраційна залежність АЕ вказує на можливість наступних 

ефектів, які дозволяють керувати переходом дієлектрик-метал за 

допомогою магнітного поля та через фотоефект. Так, сильне 

магнітне поле може привести до зменшення с, що Ініціюватиме 

перехід Із діелектричного стану до металічного (див. формулу 

(31'). Навпаки, збільшення с за рахунок фотоефекту стимулюватиме 

зворотний перехід - метвл-діелектрик аналогічно температурному 

впливу. Зауважимо, що ці висновки зроблені за умови, що актуальні 

лише нижня 1 верхня хаббардівські підзониі наявність в сполуці 

близько розташованих широких зон провідності або локальних рівнів 

ожуть змінити напрям переходу (метал <-» діелектрик).

Розраховані також заселеності с 1 АЕ від тиску за умови, що 

залежність ширини зони від відносної зміни об'єму а дається 

виразом w=wo(ltau) : Отримані залежності дозволяють пояснити 

фазову Р-Т-д1аграму для вказаних вище сполук, а також переходи 

діелєктрик-метал в оксидах перехідних металів під тиском.

Розглянута також зміна енергії активації ДЕ у вузькозонних 

системах за рахунок зміни концентрації електронів у вузьких 

енергетичних зонах; при цьому розглянуті випадки, коли поряд Із

о-О- 1 ’■■‘•-о-підзонами, актуальні І Інші, - виде 1 нижче розміщені
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широкі зони провідності (або локальні рівні). Так, для випадку, 

коли достатньо врахувати .чопе переходи між о-0-пІдзонами 1 вище 

розташованими незаповненими (при n=l 1 Т=0) станами, ДЕ при 

зменшенні п дається виразом

ДЕ = ДЕо - kroi[l-nj- р, (ЗО)

де АЕо - енергетична цілина при n=l, k - величина, що 

визначається фактором кореляційного звуження зони (ця величина 

залежно від вибраного наближення, може бути як додатньою, так 1 

від'ємною), р - величина зсуву центра підзони. На основі (ЗО) 

можна пояснити спостережувану в La^SrjTOg залежність ДЕ від х 

(Мотт Н.Ф. Переходы металл-изолятор.- М., 1979.- С. 284).

Незалежно від факторів кореляційного звуження підзон 1 

величини зсуву центрів підзон, маємо, що при переході системи Із 

стану з п<1 у стан з п>1 (за рахунок, наприклад, зміни хімічного 

складу компонент) енергія активації поблизу п=1 повинна різко 

змінюватися. При цьому в залежності від взаємного розміщення о-О- 

1 ’■■‘■-о-підзон відносно Інших зон можливе як збільшення енергії 

активації, так 1 II зменшення. Така різка зміна енергії активації 

дійсно спостерігається у сполуках Mn Fe 0Д (Крупичка С. Физика 

ферритов. Т. 2.- М., 1976.- С. 48Е) та CoxI'e3_x01 (Jonker G.H. 

J.Phys.Chem.Sol. 1959, 9.- P. 165) при х=1.

Отримано, що енергетична щілина в моделі, описуваній (4) у 

квантоваігму магнітному полі при п=1 Дається виразом

ДЕ(Н) = ДЕ + -£ЬЙ_Г_І_ + _L, + _ 2 _ ] , (зі)
° 2С L Ш ПІ Ше ■>

де ДЕо - щілина при Н=0, т і й -  ефективні маси в о-О- 1

■’■■‘•-о-підзонах, me - маса електрона. Принципова відмінність (31)

від ДЕ у зонній теорії (в двохзонній - електрон-дірковій моделі)

- наявність додатнього доданка (на відміну від від’ємного у 

зонній теорії), що зумовлено особливостями системи Із сильним 

внутрішньоатомним відштовхуванням (в дуже сильних полях

<Х >̂=<Х >̂-*0, що 1 дає перзхід метал*д1елеістрик на відміну від 

можливого зворотного переходу в стандартній двохзонній моделі). 

Розглянуто поширення результатів моделі, описуваної (4), на II 

узагальнення 1 вказано на можливість застосування теорії до 

пояснення переходів діелектрик-метал під дією магнітного поля в 

напівметалічних сплавах типу В1 ,_xSb (Kraak Я. et.al. 

Phys.St.Sol.B.- 1988, U S , P. 333) та домішкових зонах.

В п. 4.11 проведено узагальнення методу
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Адлера-Барі-Ланга14 * в теорії електропровідності у вузьких 

енергетичних зонах на випадок системи, описуваної гамільтоніаном 

(4). У двохполюсному наближенні для одноелектронної функції 

Гріна; коли спектри у підзонах даються виразами (22), провідність 

не залежить від наближень, які конкретизують фактори звуження 

зони а, а та величини зсувів |3 і (3, і для" випадку легованого МХД, 

або вузькозонного напівметалу із слаоким прекриттям підзон, 

дається виразом (прямокутна густина станів)

де ао - концентраційно незалежна величина, с=<Х̂ >, d=<X®>, 1

%г мають той самий зміст, що 1 у виразі (24). Ь області 

параметрів, для яких да/дп>0, маємо провідність n -типу, якщо ж 

dovdn<0, то провідність ДІрксвого типу. Таким чином р-п-тип 

провідностю системи в режимі легованого МХД при зміні 

концентрації електронів від 0 до 2 змінюється тричі - в області 

першого та другого максимумів (якщо то це відповідно

П(“0,6 1 п£=“1,4) та біля и=і. fi області певного типу провідності 

вираз (32) моше бути представлений у вигляді формули 

Друде-Лореіща з ефективними масами, залежними від концентрації 

електронів. Зміна типу провідності поблизу половинного заповнення 

вихідної зони узгоджується Із спостережуваною для ряду сполук, 

наприкла у VOx; в рамках використовуваної моделі стан МХД у цій 

сполуці при х=0 моделюється концентрацією електронів п=і (що 

відповідає наполовину заповненій tg q -30H l ) .  При х<і у V0x 

появляються "дірки” (V3*), а при х>і - "двійки'’ (V2*). У згоді з 

викладеним вище експеримент (Мотт Н.Ф. Переходы металл-изолятор.- 

М., 1979,- G. 286) вказує на перехід при х*і від провідності 

p-типу (при х>і) до провідності n-типу (х<1). Аналогічна зміна 

типу провідності спостерігається І в сполуці Co Ре„ J j 3 при х=і 

(Jonker G.H. J.Phye.CHetn.Sol. 1959, 9, P. 165).

В . п’ятому розділі розглядаються проблемі! ({еро- та 

анти̂зромьгнетизму в системах Із силышми внутрішньоатомними 

взаємодіями на основі моделей та методик, запропонованих у 

попередніх розділах.

6 п. 5.2. аналізується проблема "трансляційного" механізму 

феромагнетизму у ВЗП, коли в рамках наближених розглядів і,тия/

14) Bart P.., Adler D., Lange V. // Phys.Rev.B.- 1970.- 2.- p. 

2898-2905.

о .  о м  f - f a L  +
J L 2-n п

(32)
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відомого наближення Рот) отримується феромагнітне рішення для 

легованих МХД за умов И-.» 1 відсутності міжатомної обмінної 

взаємодії. Разом з тим, отримано, що у двохполюсному наближенні 

для спектрів типі' (22)енергія трасляційноГо руху системи для 

випадку незбуреної прямокутної густини станів дається виразом 

(п<1):

(N - число вузлів) тобто не залежить від наближення, яке 

конкретизує фактори кореляційного звуження зони та кореляційного 

зсуву центра підзони. Для випадку П>1 у (33) потрібно зробити 

заміни n-»2-n, w+w. Видно, що енергія парамагнітного стану нижча 

від феромагнітного. Використання напІвелІптичноТ густини станів 

приводить до того ж висновку.

В п. 5.3. обгрунтована необхідність узагальнення 

гамільтоніана Хаббарда за рахунок міжатомної обмінної взаємодії.

Проведений спін-хвильовий розгляд обмінної моделі 

феромагнетика Із врахуванням полярних станів за допомогою 

наближення Боголюбова-Тяблікова. Отриманий спін-хвильовий спектр 

1 рівняння для намагніченості, яке дає для температури Кюрі 

6c=J/4C (якщо U*0) 1 0c=J/2C (якщо и-*®), де С- величина; валежна 

від типу кристалічної структури.

Проведений розгляд вузькозонної моделі, яка враховує 

міжатомну обмінну взаємодію, внутрішньоатомне кулонівське 

відштовхування та перенос електронів (із врахуванням 

кореляційного переносу). Показана некоректність широко вживаних 

наближення Хаббард-І 1 його узагальнень при розгляді 

феромагнетизму у ВЗП: вказані наближення в гомеополярній границі 

(n=l, U-»®) дають невірні рівняння для намагніченості 1 вираз для 

температури Кюрі (насправді повинні отримуватися результати 

обмінної моделі). Показано, що одноелектронна функція Гріна, 

отримана у 4-тому розділі методом узагальненого наближення 

середнього поля (1 яка дає перехід діелектрик-метал у моделі 

Хаббарда), приводить до рівняння для намагніченості, яке в 

гомеополярній границі переходить до рівняння обмінної моделі. Для 

випадку п<1 1 W/U-.0, коли можна обмежитися розглядом нижньої 

підзони, отриманий вираз для температури Кюрі, наближений вигляд 

якого при zJ*w є

W(l-n)nt Я(1-П)Пі
(33)Е /Н

о 1-n+nt 1-n+n*

„ 2 ( 1 -n )w  1
e° - “VrT^Tn^Vm; (34)
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де m =((2-n)2-8(l-n)w/zJ)l/2 - відносна намагніченість пои Т=0.
о

Якщо зона заповнена більше, ніж наполовину, то у виразі (34) 

потрібно зросити заміну n-»2-n, w(n)-*w(n). Оскільки w(n)<w(n), то 

з точки зору даного розгляду для реалізації феромагнетизму більш 

сприятливий випадок зони, заповненої більше, ніж Наполовину. 

Відмітимо у цьому зв’язку, що феромагнетизм 3d-металїв 1 їх 

сплавів спостерігається лише у тих випадках, коли 3d-оболонка 

заповнена більше, ніж наполовину.

Проведений спін-хвильовий розгляд досліджуваного 

гамільтоніаиа. При розщепленні вищих функцій Гріна 

використовується наближення типу наближень,Боголюбова-Тяблікова в 

обмінній моделі феромагнетика. Для випадку U»t'(п) 1 п<і, коли

мс яа обмежитися розглядом о-0-підзони, отриманий спін-хвильовий 

спектр (в якому міжатомний інтеграл переносу перенормований за 

рахунок трансляційного руху електронів), рівняння для 

намагніченості, вираз для температури Кюрі. Показано, що у ВЗП 

внаслідок умови w>zJ Єс може аростати при зменшенні концентрації 

локалізованих магнітних моментів! для моделі Хаббарда (т1=0) 6с 

зростає при зменшенні п від одиниці до пмЗ,5. Якщо знехтувати 

прямою обмінною взаємодією, то отримується умова феромагнетизму, 

яка якісно узгоджується як Із раннім результатом Нагаотя*5* та 1

з недавн{м розглядом в раївсах t-J-моделІ16

Проаналізована умова феромагнетизму, отримане рівняная для 

намагніченості та вираз для температури Кюрі в узагальненій 

вузькозонній моделі за умови слабкої та помірної 

електрон-електронної взаємодії, коли остання враховується у 

наближенні Хартрі-̂ока за методикою, викладеною у п. 4.3.1. 

Отримано; що врахування кореляційного переносу, який зумовлює 

залежність ефективного Інтеграла переносу від концентрації 

електронів та намагніченості, а також спін-залежшій зсув центра 

зони, приводить до умови феромагнетизму (прямокутня густина 

станів)

[z,i + U ]/2w + іг [з -n j ,'Z > 1, (35)

(,w=wo«і -пт,)). а рівняння для намагніченості ма§ вигляд

?57~Nagaoka У. // Phys.Rev.- 1%6.- 147.- Р. 392-403.

1Є) Изюмов Ю.А., Летфулов Б.М., Шипиццн Е.В. // ФММ.- 1991.-
10.- G. 90-100. Izymov їй.A. et.al. // Phye.Rev.B.-
1992.- 46.- P. 15697-15711 .
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1 -nT atw/9 Sh faj.nj.w/ej|-П* atw/0 ShjaJ,n4.w/0] 

l-n4 aAw/0 Sli fa,.nrw/0j
(36)

де J = zJ + U + zT(n-l), a l-?,ti-T„ - фактор звуження зони. Із
вф СУ О  S

(36) знайдені концентраційні залежності температури Кюрі. 

Отримані результати використані для пояснення залежності Єс(п) у 

дисульфідах перехідних металів (в області незастосовності моделі 

сильно взаємодіючих електронів).

У п. 5.5 розглядається феромагнетизм у вузьких орбітально 

вироджених енергетичних зонах за умови сильного хундівського 

зв'язку. Існує принципова відмінність між ЕГ' в орбітально 

невиродкеній 1 орбітально виродженій моделі: для невиродженого

випадку основний стан МХД - антиферомагнітний, для двохкрвтного 

орбітального виродження стан магнітодіелектрика може бути як 

антиферомагнІтшіЗ, так 1 феромагнітний в залежності від

концентрації електронів (якщо п=1, то феромагнітний). При цьому 

виявляється, що в моделі легованого мотт-хзббардівського

феромагнетика Існує (поряд з механізмом феромагнітного надобміну) 

додатковий механізм стабілізації феромагнетизму, пов’язаний з 

непрямим переносом електронів (через збуджені хундівські стани), 

який, зокрема, може бути важливим для пояснення особливостей 

магнітних властивостей дисульфідів перехідних метанів. В додаток 

до електрон-діркової асиметрії, викликаної врахуванням 

кореляційного переносу в орбітально виродженій моделі Існує 

додаткова нееквівалентність між випадками, коли концентрація 

електрон1 в п<1 І п>1, ще зумовлено різною фізичною 1 математичною 

природою процесів переносу діркових (п<1) 1 хундівських (п>1)

станів (це відповідає ситуації, яка реалізується у сполуках

Аналіз умов реалізації трансляційного феромагнетизму у 

легованих мотт-хаббардівських системах (без врахування 

міжатоммно! надобмінної взаемодІД) на основі енергетичного 

спектру, який враховує ефекти кореляційного звуження то-0- 1 

оа-̂о-підзон (|аа>-хунд1вськ1 |а'*"р'*‘>, |а*р*>-стани; |т °> -  
однократно зайняті - |aa>, |ро>-стани) та спін-запежного 

кореляційного зсуву центрів підзон, викликаного особливостями 

процесів переносу в орбітально виродженій ВЗП. Розрахунок при 

цьому енергії трансляційного руху системи приводить до висновку, 

що основний стан системи при п<1 - парамагнітний. Для випадку п>1 

у згоді із відміченою вище електрон-дірковою асиметрією енергії

Ге, С°А І Со, N1 SJ.1 -у  X 2  1-Х X Р
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фвро- 1 парамагнітних станів при T=Q рівні, 1 умовою 

феромагнетизму е умова J^>0 (а не J^w(n)(1-п), як для п<1).

Ефективний гамільтоніан орбітально виродженої моделі містить 

переходи з операторною структурою типу

де - Інтеграл феромагнітного надобміну. Аналіз внеску в 

енергію основного стану від процесів непрямого переносу показує, 

що за умови 8z(l~n)a£(2-n)2 він може переважати відповідний 

внесок від феромагнітного надобміну 1, таким чином, відігравати 

важливу роль в стабілізації . феромагнетизму у легованих 

вузькозонних феромагнетиках, що підтверджується концентраційною 

залежністю температури Кюрі.

итримані в попередніх параграфах результати використані для 

пояснення концентраційної залежності температури Кюрі в 

дисульфідах перехідних металів Fe QoKSa і Ni CohS (Jarrett 

H.S. et.al. Phya.Rev.Let.- 1968 , 21*, P. 61?)*, найцікавішою 

особливістю яких e нетипова а точки зору стандартної теорії 

локалізованих магнітних моментів залежність Тt від концентрації 

електронів (у сполуці ?е) хСо)(38,Гс збільшується при зменшенні п 

в інтервалі 0,75+і), а тако* різке зменшення Тс в сполуці 

Nl^Co^Sg при зростанні п, Узагальнення спін-хвильового 

розгляду,- проведеного у п. 6.3.4., на вироджений випадок дає для 

температури Кюрі вираз

Врахування орбітального виродження приводить при реалістичних 

значеннях відношення w/zJ до зміщення максимуму Тс(п) із області 

П“0,5 (для однозонної моделі) в область п4),7 у згоді Із 

експериментальною залежністю Тс(П) для fe CoxSg . Якщо взяти 

2w=0,6 ев (експериментально значення для CoSa), zJ/2w=IO 2, то 

для П"0.?5 отримуємо значення Те“140 у згод! із даними для 

& (Джарретт та Інші - 1968). Для випадку
V  |25 О а Іщ Z

кбнцентрацій електронів 0,96<п<1 у сполуці їе^_)С а $ г і для п>1 у 

Co^Nl^^Sg експеримент вказує на колектив Іаацію електронів з 

утворенням нехундівських станів. У цьому разі мо*ша скористатися 

розглядом вузькозонної моделі, проведеним у п. 5.4'. (наближення 

помірної взаємодії), одним із'наслідків якого е концентраційна 

залежність ефективного. Інтеграла переносу від ступеня заповнення 

зони, причому при п<і вказане перенормування приводить до

(37)
IJk
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підвищення температури Кюрі, а при п>1 - цониження у

відповідності Із спостережуваною залежністю у Fe,_x0oxse І 

Co Ni S„ В області 0,95<П<1,1.
X 1 -х  2

В п. 6.6. розглядається проблема антиферомагнетизму в 

частково заповнених енергетичних зонах за умови сильних 

внутрішньоатомних кореляцій, коли адекватним е опис на основі ЕГ 

вузькозонної моделі. Система рівнянь для визначення 

одночастинкової функції Гріна лінеаризуеться за допомогою 

узагальненого наближення ХартрІ-Фока. При цьому надобмінний 

Інтеграл зменшується за рахунок дестабілізуючого двохпідграткове 

антиферомагнітне впорядкування трансляційного руху в о-О- або в 

ті-о-п1дзонах. За допомогою отриманих одночастинкових функцій 

ґріяа знаходиться система рівнянь для підграткової намагніченості 

і хімпотенціала, з якої знаходиться температура Нееля Тн (в 

наближенні Хаббард-I Тц=0) через використання наближення 

"енергетичного центра ваги"; це наближення дозволяє частково 

обійти проблему конкретизації енергетичного опектру і полягає в

заміні виразів (22) від знаком відповідних сум по k їх середніми 

значеннями, взятими по- підзолах.. Таким способом отримується 

концентраційно валежний вираз для температури Нееля в частково 

заповненій (псі) зоні!

Є . ^Wll=nj_rarth 4(1-п)п -|-)> (39)

. 1 " 2-п  ̂ zJ
де J - перенормований трансляційним переносом Інтеграл надобміну.

Із (39) маємо, що при реалістичних значеннях параметрів, які 

входять у вираз (39), антиферомвгнетизм зникає при декількох 

відсотках дірок. Отриманий результат знаходиться у згоді Із 

пізнішою роботою171, в якій використовувався варіант методу 

наблйжвного вторинного квантування. Якщо П>1, то 8И дається 

виразом (39) із заміною п-*2-п і На основі (39) можна

пояснити залежність температури Дваяя від концентрації носіїв 

струму (в магнітній підсистемі) у вузькозонних матеріалах, 

зокрема, у сполуках̂ ('/1-„Т1х)е03* Nixs2' ВТНП-матерІалі 
La^Sr^CuO^; при цьому J потрібно розглядати яг феноменологічний 

параметр, оскільки в реальних матеріалах антиферомагнітний 

надобмін включає катіон- аніон-катіонні ефективні взаємодії. Якщо 

для оцінки взяти w/ZtMCTa, то нестабільність . антиферомагнітного

17) Hu L. et.al. //Phys.Rev.В.- 1989.- 40,- P. 11306-11308.
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впорядкування наступає при концентраціях носіїв струму О.Ш; 

експеримент для сполук (V, ,Т1х)г03 (Me Whan D.B. et.al. 

Phys.Rev.B., 1973 , 7, P. 1920), N l S g (Sparks J.T. and Komoto T. 

Rev.Mod.Phys., 1968 , 40, P. 752) I Lag_xSrK Cu04 (Mltsuda et.al. 

Phys.Rev.B., 1987, 36, P. 822) дає відповідно x=0,05, x=0,04 1

x=0,03.

Отриманий також спін-хвильовий спектр антиферомагнетика, 

який приводить як до лінійної залежності енергії антиферомагнонів

від к, так 1 до коректної залежності від параметрів системи 

(стандартний розгляд задачі безпосередньо Із вихідного 

гамільтоніана Хаббарда, - без переходу до ЕГ, дає лінійну 

залежність від інтеграла переходу без коректуючого множника 

(1 -п)). Умова аятиферомагнвтиэму, яка отримується при цьому, 

узгодується Із умовою, що слідує Із виразу (39) ((l-n)U^w).

У шостому розділі розглядаються немагнітні типи електронного 

впорядкування у ВЗП - зарядове» орбітальне та деякі питання, 

пов’язані з надпровідними електронними кореляціями.

У п. 6.1 на основі гамільтоніана вузькозонної моделі, яка 

узагальнює (4) врахуванням міжатомної кулонівської взаємодії, 

аналізується проблема зарядового впорядкування (38) для типової у 

вузькозонних матеріалах типу фаз Магнелі ванадію Vv°2v-] 

ситуації, коли U значно перевищує ширину зони, а зона частково 

заповнена. Розгляд доповнює І уточнює дослідження18’, в яких 

внутрішньоатомна взаємодія враховувалася в наближенні 

Хартрі-Фока. Пропонований підхід грунтується на переході від 

загальної форми модельного гамільтоніана до ЕГ, який описує 

перенос електронів у о-О- (п<1), або **-а-підзонах (п>І) із 

врахуванням міжцентровиі кулонівських взаємодій. Використання 

методики, аналогічної до випадку двохпідграткового вузькозонного 

антиферомагнетика, приводить до наступного виразу для температури 

фазового переходу зарядовпорядкований стан (ЗВС)

невпорядкований (з однорідним розподілом зарядів по вузлах 

гратки) -

e v „
де п<і.

18) Ионова Г.В., Ионов С.П. // Изв. Ail СССР, сер.физ.- 
1978.- 42.- С. 1297-1315.
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ф,

(2~Il)eV

2w =  _ 4 U - n ) W .,_ 

a tl(2-n)aV
( 41)

V - енергія кулонівського відштовхування між найближчими 

сусідами; якщо п>1, то у виразі (40) потрібно зробити стандартну 

заміну n->2~n, w-*w. За допомогою (40) можна дозволяють пояснити, 

зокрема, спостережувані концентраційні залежності температури

фазового переходу діелектрйк-метал, які можна ототожнити Із 

температурою зникнення ЗВС (оскільки при цьому зникає Щілина у 

квазічастинковому спектрі) у фазах Магнелі ванадію V„0 ,. ’ Так,

вказані температури ^=430 К для V30e (n=2/3) І к •вля VA

(п=1/2), (де Існування ЗВС не викликає сумнівів ’) узгоджуються 

Із вирахуваними по формулі (40) При w/V=0,56, 2w=0,21 ев.

У п. 6.2 аналізується проблема Існування орбітально

впорядкованих станів (ОВС) у вузькій зоні Із двократним

орбітальним виродженням (дисульфіди перехідних металів).

Дослідження ведеться на основі ЕГ орбітально виродженої моделі за 

методикою, близькою до використаної у попередньому параграфі. 

Отриманий енергетичний спектр, який характеризується 

діелектричною щілиною у. DBC, а Також умова реалізації ОВС у 

вузькій двократно виродженій енергетичній зоні -

де J  - надобмінний Інтеграл. Таким чином, у згоді Із фізичними 

міркуваннями, перенос дірок дестабілізує ОВС. Аналіз на основі 

експериментальних даних можливості існування ОВС у дисульфідах 

перехідних металів, як найбільш перспективних з цього погляду 

матеріалів, приводить до висновку, що відсутність ОВС у CoSg (де 

е сприятливі умови для реалізації ОВС, оскільки е -зона 

напівзаповнена), яка підтверджена нейтронографічними 

дослідженнями (Ito Y. and Ohsawa A.J. Phys.Soc.Jap., 19T5, 39, P. 

(623), зумовлена невиконанням умови типу (42). Дійсно, оскільки 

для CoS2 w<0,5 ев (Waki s., Ogawa S.J. Phys.Soc.Jap., 19T2, 32, 

P. 284), zJ<2-10"z ев, концентрація полярних ставів (за 

результатами вимірювання магнітного момента - Джарретт та Інші - 

1968) ск),05, то умова (42) не виконується. Умова (42) не 

задовільвяеться 1 для змішаних дисульфідів Со,-хГєх22 га 

Col xNixSg. Існує проте, принципова можливість створення за 

допомогою сильного магнітного поля умов, сприятливих для

Z.T > 4w(l~n) 
ф

(42)

19) ChudnoYskil F.A., Terukov Е.І., Khomskii І).I. Solid State 
Coramun., 1978, 25, P. 2201.
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спостереження ОВС. Дійсно, як було відмічено вще, сильне 

магнітне поле може привести до переходу Із провідного стану у 

стан МХД (з п=1); за таких умов створяться Ідеальні умови для 

спостереження ОВС. Більш реальна, проте,ситуація, коли за рахунок 

сильного магнітного поля (104-Ю8 е), зменшується концентрація 

полярних станів до величини со так, що викочується умова J ^cow. 

Такий Індукований магнітним полем перехід до ОВС може виявитися, 

проте, більш ефективним не для CoS„, а для Ре Оо Н„ в області
2  1-Х X  2

концентрацій електронів, дещо більших від 0,96 (початок області 

ненасиченого феромагнетизму, викишканого появою полярних станів - 

Джарретт та інші, 1968). Непрямим підтвердженням такого переходу 

до ОВИ був.пи спостероржуьашій при цьому нераїід від металічного 

типу провідності до активаційного.

У передостанньому параграфі досліджуються електронні 

надпровідні кореляції, зумовлені специфікою процесів переносу 

заряду у вузьких енергетичних зонах.

Для випадку орбітально невиродженої зони розгляд ведеться на 

основі Ш1 (18), відмінність якого від гаміль.тоніанів узагальнених 

форм t-J моделі, зокрема моделі, яка грунтується на відомій 

концепції спінової рідиниЕО) зумовлена, пери за все, 

концентраційною залежністю Інтегралів переносу 1 відсутністю 

елекгрон-діркової симетрії. ЦІ особливості модзлі дозволяють 

інтерпретувати виділеність міднооксидщц надпровідників як 

електронного так 1 діркового типів як. наслідок вузькості

енергетичних зон, зумовленої врахуванням кореляційного переносу.

Роєгляд КГ (Ів) методом функцій Гріна дозволяє виділити

аномальні середні в процесам, що описують непрямий перенос (який 

Інтерпретується як перенос гомеополярних пар). Важливо відмітити, 

що фунція Гріна, в якої виділяються надпрОЕІдні кррелятори, мав 

структуру-відповідної функції Гріна в теорії БКШ у вузловому

представленні. Для оцінки концентраційної залежності температури 

надпровідного переходу використана методика, що І для визначення 

температури Нееля у ВВП. Це дає

ц = ДПІ Ш> .3fci f • (43)
16 1 2-П 1

де I - величина, яка визначається інтегралом надлереносу, а

усереднення квадрата структурного фактора ведеться по нижній

20) Spalek J. and Wojcak W. // Phys.Rev.B. - 19ba.- 37.- P.

1532-1536.
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підзоні (П<1). Якщо п>1, то потрібно зробити стандартну заміну 

п-*2-п. Із виразів (39) 1 (43) видно, що стани системи, які

відповідають максимальним значенням температур Нееля 1 

надпровідного переходу, розділені помітним концентраційним 

інтервалом (у згоді Із фазовою діаграмою ВТНП-матерІалів). Єс за 

формулою (43) приводить до температур 0^10® К за умов, близьких 

до тих, які реалізуються у ВТНИ.

Запропонована модель надпровідного матеріалу, ика е 

узагальненням моделі Іонова-Любімова-Кострубсва®1 ’ на випадок 

ВЗП 1 врахування двохелектронної гібридизації, 1 яка може бути 

застосована, насамперед, до пояснення властивостей надпровідних 

матеріалів з електронним типом провідності (Шг_хСвхСиОд), де 

провідність можна Інтерпретувати в термінах +*-о-п1даояи (при 

цьому Сиг*-Іони ототожнюються Із |ст>-станами, а Іони Син - Із 

|+А>-станами). Підсистемі локальних пар тут співставляться 

Ог"-Іони, стійкість яких враховується через "-ІГ-взаємодІю. Така 

модель дозволяє пояснити як антиферомагнетизм Ш2Си040системи, 

так І його зникнення при незначному легуванні. Перехід до ЕГ 

дозволяє звести задачу до вигляду, формально еквівалентного ЕГ 

орбітально невиродженої моделі з параметрами, залежними від 

гібридизаційних взаємодій. Модель модифікується 1 на випадок 

ВТНП-матерІалів діркового гяпу. В цьому випадку р-підсйстема 

моделюється гамілмоніанок гипу (4) з "-ІГ-взаемодІю, а в 

підсистемі Іонів Сия+ враховується лише взаємодія на одному 

центрі. Врахування гібридизаційної взаємодії приводить до ЕГ, в 

якому антиферомагнетизм зумовлений непрямими (через р-підсистему) 

обмінними взаємодіями між локалізованими магнітними моментами 

(Сиа4-підсистеми), а перенос заряду викликаний як безпосередніми 

переходи® в р-підсистемі, так І посередніми (через 

Cu2t-nlдсистемуі. Формальна ВТІШ-матерІали, як діркового, так І 

електронного ілпів, описуються в. рамках однієї 1 тієї к моделі 

ЕГ, в якій провідність здійснюються у **-а-п1дзон1 (вузькість 

якої зумовлена врахуванням кореляційного переносу), а надпровідні 

кореляції пов'язані з непрямими переходами ■ типу надобміннях. 

Розрахована в логарифмічному наближенні температура надпровідного 

переходу приводить до концентраційної залежності Т., особливістю 

якої є два максимуми - поблизу слабкого (п=*і ,1-1,2) 1 сисльного

21) Ионов С.П.. Любимов B.C., Кострубов Ю.Н. // Препринт ИАЭ АН 
СССР 4583/9.- 1988.- М.- 36 С.
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(п=1,8-1,9) заповнення -̂о-підзони, причому другий максимум - 

вищий. Перший відповідає електронному типу провідності, другий - 

дірковому. Високі в порівнянні з t-J-моделлю (яка грунтується на 

гамільтоніані Хаббарда) температури надпровідного перехода 

отримаються за рахунок значного звуження о-дідзони,

зумовленого кореляційним переносом.

В останньому параграфі розділу на основі запропонованих 

моделей проаналізований зв'язок мі* надпровідністю та 

антиферомагнетизмом у ВТНГІ-матерІалах.

В заключному розділі дисертації приведені основні результати 

1 висновки, які «коротко сформульовані у розділі Загальна 

характеристика роботи автореферату.

Основні результати роботи опубліковані в працях:

ч . Дидух Л.Д., Стасюк И.В. Косвенное обменное взаимодействие 
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