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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

А к т у а л ь н іс т ь  т е м и  д о с л ід ж е н ь .  Серед актуальних і важливих 
задач сучасної фізики, що заслуговують на увагу як з експерименталь­
ної, так і з теоретичної точки зору, слід віднести дослідження явища 
високотемпературної надпровідності (В ТН П ). Великий інтерес до цих 
сполук зумовлений різноманітністю і незвичайністю їх фізичних вла­
стивостей. На даний час чітко встановлено, що ці особливості пов’язані 
з їх шаруватою структурою, коли основним структурним елементом є 
площини СиОг, які слабо зв’язані між собою , що зумовлює сильну ані­
зотропію властивостей. Провідність у ВТНП сполуках визначається 
сильно гібридизованими орбіталями в площинах С 11О 2 і характеризу­
ється великим значенням енергії внутрі-іонного (хаббардівського) від­
штовхування на іонах міді.

У зв’язку з пошуком природи виникнення надпровідного стану у 
ВТНП широко обговорюється роль ґратки, причому розгляд прово­
диться як в рамках традиційного підходу так і з залученням додатко­
вих механізмів. Один з таких підходів Грунтується на аналогії струк­
турних та фізичних властивостей ВТНП сполук та сегнетоелектриків 
типу перовскитів. Зокрема, широко обговорю ється питання про роль 
локальних ґраткових нестійкостей в утворенні надпровідного стану.

Серед теоретичних моделей, які в дусі моделі Хаббарда описують 
сильні електронні кореляції на одному вузлі кристалічної ґратки і до­
повнені, разом з тим, врахуванням тих чи інших особливостей елек­
тронних станів або динаміки ґратки досліджуваних кристалів, слід 
відзначити модель, у якій до гамільтоніана Хаббарда додається вза­
ємодія електронів з модою ґраткових коливань, яка володіє значним 
локальним ангармонізмом. Таку властивість мають коливання іону т.зв. 
вершинного кисню, через який відбувається перенос електронного за­
ряду між провідними площинами С 11О 2 та і н ш и м и  елементами структу­
ри, причому існує сильна кореляція між такими флюктуаціями і його 
ангармонічним рухом. У випадку локального потенціалу з двома мі-
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німу мами, розділеними досить високим бар ’єром, для опису ангармо­
нічних коливань може бути застосований псевдоспіновий формалізм. 
Відповідна псевдоспін-електронна модель (Miiller К.А. Phase transition 
(special issue) 1988) володіє спільними рисами як моделі Хаббарда, так 
і псевдоспінових моделей типу моделі Ізінґа у поперечному полі і до­
сліджувалася рядом дослідників (див. напр. Hirsch J.E., Tang S. Phys. 
Rev. В 40 (1989) 2179; Plakida N.M., Udovenko V.S. Mod. Phys. Lett. В 
6 (1992) 541), основні зусилля яких були спрямовані на виявлення мо­
жливості надпровідних спарювань, причому, як правило, розглядався 
випадок слабої взаємодії між електронами і псевдоспінами.

М етою  роботи є розвиток загального підходу до розгляду псев- 
доспін-електронної моделі (моделі з локальним ангармонізмом) і до­
слідження властивостей систем, що нею описуються, а саме:

• узагальнення методу операторів Хаббарда на випадок моделі з ло­
кальною псевдоспін-електронною взаємодією;

• аналіз ефективних обмінних взаємодій між електронами, які взаємо­
діють з локальними ангармонічними коливаннями;

• теоретичне дослідження впливу локальних ангармонічних коливань 
ґратки на електронні стани у електронних зонах провідності при 
врахуванні сильних хаббардівських кореляцій;

• аналіз особливостей спектру одноелектронних переходів, заповнення 
зон та поведінки хімічного потенціалу;

• розрахунок кореляційних функцій і внесків у діелектричну сприйня­
тливість від псевдоспінової та електронної підсистем; встановлення 
умов виникнення діелектричних нестійкостей.

Н аукова новизна. Вперше при розгляді моделі з локальним ангар­
монізмом застосовано формалізм операторів Хаббарда, який дозволив 
точно врахувати локальну псевдоспін-електронну взаємодію в гаміль- 
тоніані нульового наближення, проведено дослідження спектру одно­
електронних переходів та проаналізовано особливості заповнення зон.

Вперше здійснено узагальнення t —J моделі на випадок систем з ло­
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кальними ангармонічними коливаннями; досліджено вплив стану ко­
ливної підсистеми на величину і знак ефективної обмінної взаємодії.

На основі моделі, що розглядається, висвітлено суттєвий вклад елек­
тронних переходів між провідними площинами СиОг та і н ш и м и  струк­
турними елементами у величину поперечної діелектричної сприйнятли­
вості та у виникнення електро-польового ефекту. Отримано загаль­
ні вирази для динамічної діелектричної сприйнятливості у випадках 
фіксації значення хімічного потенціалу та концентрації електронів у 
провідних площинах СиСЬ- Проведено дослідження спектру низькоча­
стотних коливань та його перебудови при зміні параметра асиметрії 
ангармонічного потенціалу або концентрації електронів.

Вперше в рамках псевдоспін-електронної моделі в узагальненому 
наближенні хаотичних фаз отримані вирази для кореляційних функ­
цій, що визначають поперечну діелектричну сприйнятливість системи. 
Встановлено можливість виникнення нестійкостей відносно флюктуа- 
цій поляризації та густини заряду в рамках моделі з локальним ангар- 
монізмом. Побудовано відповідні фазові діаграми.

П р а к ти чн е  зн ачен н я роботи. Проведені теоретичні дослідже­
ння виявили можливості застосування псевдоспін-електронної моделі 
до опису ВТНП систем. Отримані в роботі результати можуть бути 
покладені в основу розвитку нових підходів до пояснення явища висо­
котемпературної надпровідності, інтерпретації ряду спостережуваних 
властивостей ВТНП сполук. В ній показано можливість існування спе­
цифічних фізичних ефектів у системах з локальним ангармонізмом.

В роботі підтверджено придатність методу операторів Хаббарда 
і відповідної діаграмної техніки при дослідженні систем із сильними 
електронними кореляціями і локальними взаємодіями.

Н а захист ви н осяться  н аступні основні п ол ож ен н я :

1. М етод врахування сильної локальної взаємодії між електронами і ан­
гармонічними коливаннями ґратки (псевдоспінами) з використанням 
техніки операторів Хаббарда.
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2. Вираз для ефективної обмінної взаємодії між електронами, які вза­
ємодіють з локальними ангармонічними коливаннями.

3. Результати дослідження спектру одноелектронних переходів, струк­
тури та заповнення енергетичних зон.

4. Вирази для кореляційних функцій і динамічної діелектричної сприй­
нятливості в узагальненому наближенні хаотичних фаз.

5. Особливості електронних, ґраткових та змішаних вкладів у динаміч­
ну сприйнятливість в режимах ц =  const та п =  const, особливості 
спектру низькочастотних коливань.

6. Висновок про існування нестійкостей відносно флюктуацій поляри­
зації та густини заряду на температурній залежності сприйнятливо­
сті. Фазові діаграми температура нестійкості -  концентрація елек­
тронів -  модуляція структури.

А пробація роботи. Основні результати дисертації доповідалися 
і обговорювалися на семінарах Інституту фізики конденсованих си­
стем НАН України; Інституту теоретичної фізики Технічного універ­
ситету м. Ґрац (Австрія); доповідалися, обговорювалися і опублікова­
ні в матеріалах наступних конференцій: 29 нарада з фізики низьких 
температур (Казань, Росія, 1992 p.); XIX міжнародна школа та II схід­
ноєвропейська зустріч з фізики сегнетоелектриків (Пжесєка, Польща, 
1992 p.); X V  конференція з радіо та мікрохвильової спектроскопії (П о­
знань, Польща, 1993 p.); Українсько-французський симпозіум «К он ­
денсована речовина: наука та індустрія» (Львів, 1993 p.); Европейсь- 
ка конференція «Фізика магнетизму 93: сильно корельовані системи» 
(Познань, Польща, 1993 p.); Міжнародна конференція «Фізика в Укра­
їні» (Київ, 1993 p.); 20 міжнародна конференція з низьких температур 
(Ю джін, СІЛА, 1993 p.); Міжнародна амперівська школа з магнітного 
резонансу та мікрохвильового поглинання у високотемпературних над­
провідних матеріалах (Познань, Польща, 1994 p .); 4 міжнародна кон­
ференція «Матеріали і механізми надпровідності. Високотемпературні 
надпровідники» (Ґренобль, Франція, 1994 p.); 8 міжнародна конферен­
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ція з останніх досягнень в теорії багатьох частинок (Ш льосс Сеґґау, 
Австрія, 1994 p .); Міжнародна конференція з магнетизму (Варшава, 
Польща, 1994 p.); 2 міжнародний симпозіум «Високотемпературна над­
провідність та тунельні явища» (Слав’яногірськ, 1994 p.); Українсько- 
польська і східноєвропейська школа з сегнетоелектриків та фазових 
переходів (Уж город-Великі Ремети, 1994 p.).

П ублікації. За матеріалами дисертації опубліковано 15 робіт, пе­
релік яких наведено в кінці автореферату. Автор приймав безпосеред­
ню участь в розвитку методики операторів Хаббарда для опису моделі 
з локальним ангармонізмом, проведенні розрахунку ефективних вза­
ємодій, кореляційних функцій та динамічної сприйнятливості. Особи­
сто автором виконано розрахунки спектру одноелектронних переходів, 
проведено аналіз випадку безмежно вузької зони, доведено можливість 
виникнення структурних нестійкостей, побудовано фазові діаграми.

С тр уктур а і об’єм  ди сертації. Дисертація складається з всту­
пу, чотирьох розділів, висновків, додатку і списку цитованої літерату­
ри. Робота викладена на 148 сторінках, включає 28 рисунків і список 
літератури, що містить 138 джерел.

ОСНОВНИЙ ЗМІСТ РОБОТІ!

У вступі обґрунтована актуальність досліджень, викладених у дис­
ертації, сформульована мета роботи, відзначена її наукова новизна та 
вказані основні положення, які виносяться на захист.

У перш ом у розділі, зроблено короткий огляд основних резуль­
татів експериментальних і теоретичних досліджень високотемператур­
них надпровідників, які були покладені в основу моделі з локальним 
ангармонізмом, що розглядається.

В д р угом у розділі введено представлення операторів Хаббарда 
для гамільтоніана моделі з локальним ангармонізмом і на цій основі 
знайдено точні розв’язки для енергетичного спектру і середніх заселе- 
ностей станів при відсутності електронного переносу, які є  вихідними
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при побудові подальших наближень. З використанням теорії збурень 
в операторній формі побудовано гамільтоніан, що є  узагальненням га- 
мільтоніана t—J моделі на випадок систем з локальним ангармонізмом, 
досліджено вплив термодинамічного стану псевдоспінової системи на 
величину і знак ефективної обмінної взаємодії між електронами.

Гамільтоніан моделі, що описує рух сильно скорельваних електро­
нів, які взаємодіють з локальними ангармонічними коливаннями гратки 
(псевдоспінами), записаний у вигляді

де останні два доданки в гамільтоніані для однієї комірки (2) описують 
розщеплення найнижчого коливного стану та асиметрію ангармонічно­
го потенціалу, відповідно.

отримуємо гамільтоніан, одновузлова частина якого є  діагональною 
при Q =  0. У випадку ф 0 з допомогою унітарного перетворення 
IR) — aRr |г) гамільтоніан (2) можна привести до діагонального вигляду

Тут пі =  0, гіг =  2, пз =  П4 =  1 (nr =  rif). Відповідне представлення

АтПХ™п, а.<7 =  5Z ^ і Д Г і  Де коефіцієнти А атп визначаються ма-
т п  т п
тричними елементами унітарного перетворення адг •

Взаємодія з псевдоспіном приводить до розщеплення кож ного з ене­
ргетичних рівнів 0, Eq, U +  2Ео моделі Хаббарда при =  0 на два

(1)* xja
Ні =  U n,Tn,j. +  Ео (n.'T +  n,^) +  g («it +  rc.'i) S f -  fiS f -  h S f , (2)

Ввівши оператори Хаббарда X f ®  =  |г, P) (і, Q |, які діють на базисі 
восьми станів однієї комірки (|г, Р)  =  |п,"[, пц,  5 / ) )

| 1 ) = | ° - М >  |2) =  |1,1,І> І3> =  |0,1, і )  |4> =  |1 ,0 ,І)
|Ї) =  |0І0.-1) |2> =  |1.1,- §) |3) =  |0,1,-і) |4) =  |1,0,-І) *

Я =  У^єгХ гг + У ]tjjajgfljа , єг,г =  f/5r,2 + £ ’o'ir±  2 \ /(пгЗ- Л)2+ ^ 2- (3)
*Г І )  О

для операторів народження і знищення електронів має вигляд а-а
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підрівні (3) із значенням z-компоненти псевдоспіна S ■ =  ± | , відповід­
но. Середні заселеності відповідних станів визначаються розподілом 

Больцмана і суттєво залежать від знаку величини J7eff =  £i+£:2— єз ~ еі  ^  
U , яка має зміст ефективної енергії кореляції на одному вузлі для елек­
тронів, що взаємодіють з псевдоспіновою підсистемою.1

Включення переносу (tij ф 0) приводить до розмиття енергетич­
них рівнів одноелектронних переходів Є т п  —  Є т  ~  Є п  ( Д Л Я  А°тп ф 0) 
у підзони. Вплив однієї підзони на іншу враховується шляхом пере­
ходу до ефективного гамільтоніана.2 В даній роботі використовува­
лася операторна форма теорії збурень за т.зв. недіаґональним пере­
носом Е ги 'АттАт'п'Х™пХ " 'т' , де штрих біля суми означає, що

Іі а т,п,* т' п'
( ran) ф (т'п '). Обмежуючись членами другого порядку за t i j , для ефек­
тивної обмінної взаємодії отримуємо наступний вираз:

- £  { Е  J8 >vi 'p! } (<г*<г> - ї п,Пі) (4)
i j  ар

де V ?  =  І ± 5 / ,  5? =  \ Е  ( х г - х г ) ,  v }  =  Е * г .  v\  =  Е * Г , а ~
Т— 1 Г — 1 Г = 1

a t 2 A a А а А*  А а
оператор спіна електрона, J,“  '---- Е  Е  ” е +е r'-er- e .q' ' ' Вираз у фі-

<7 р = 1 ,  ї  Р 9 
, = 2 , 3

ґурних дужках в (4) є ефективним обмінним інтегралом між електро­
нами. Він є оператором за псевдоспіновими змінними3, і, як наслідок, 
вплив коливної підсистеми на електронний обмін проявляється різним 
чином залежно від її термодинамічномго стану. У рівноважному стані 
заселеними є переважно рівні з S- =  —| і основний вклад у ефективний

2 (2  ( А І . у і А І . ) 3
обмін дає доданок J -  и ----- и и 23 > ЯКІ™ приводить до антифе-
ромагнетизму у гомеополярному випадку (при £/eff >  0)- Якщо має місце 
нерівноважність коливної підсистеми (типу замороженого безпорядку,

'П одібне перенормування енергії кореляції отримано при кластерних розра­
хунках (Hirsch J.E., Tang S. Phys. Rev. В 40 (1989) 2179).

2Для моделі Хаббарда це відповідає переходу до t —J моделі.
3У t —J моделі і взаємодія має антиферомагнітний характер.
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що може мати місце у сполуках із нестехіометрією за киснем), відносна 
частка комірок із значенням проекції псевдоспіна S- = + 1 / 2  зростає і 
ефективна обмінна взаємодія між такими вузлами та іншими, яка за­
дається коефіцієнтами j£ ~  та J^+ , може мати як антиферомагнітний 
так і феромагнітний характер залежно від величини параметрів га- 
мільтоніану. Це може бути додатковим механізмом фрустрації обмінної 
взаємодії у ВТНП сполуках при зміні стехіометрії за киснем.

У третьом у розділ і методом двочасових температурних функцій 
Ґріна досліджено вплив локальних ангармонічних коливань на спектр 
одноелектронних переходів. Досліджено зміну заповнення підзон і по­
ложення хімічного потенціалу із зміною концентрації електронів та 
параметра асиметрії ангармонічного потенціалу.

Спектр одноелектронних переходів визначався з полюсів функцій 
Ґріна, побудованих на операторах Хаббарда Фермі типу,

((а \Хтп)) =  1 . ( * тт+ * ’,"> п (V)= Г
' '  / / Ч іе  27Г 1- t 4 g „ ( c )  е - ( є т - Е „ )  > 9 < У \ )  jL ,  е - ( е т - е „ )  > '  /

( т п )

вирази для яких були розраховані у наближенні, що відповідає набли­
женню Хаббард-І. На основі спектральної теореми були знайдені рів­
няння для (Х т т ), які разом з умовою нормування ^2тХ тт =  1 та рів­
нянням для хімічного потенціалу J2r пг {Х гг) =  п дають самоузгоджену 
систему рівнянь для середніх заселеностей станів.

Коли величина інтегралу переносу є набагато менша від віддалі
між рівнями одноелектронних переходів ( Єтп̂  ,..■; <С 1 для тп ф
т'п'), для спектру одноелектронних переходів отримуємо:

(І,) =  етп +  и  СA°mnf  (Х тт +  Х пп) . (6)

В дисертації приведені графіки залежності спектру одноелектронних 
переходів від концентрації електронів п та величини параметра асиме­
трії ангармонічного потенціалу h (див. рис. 1). Незважаючи на складну 
структуру спектру, хімічний потенціал у наближенні невзаємодіючих 
підзон фіксується тільки у зонах (41) і (23), утворених одноелектрон-
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ними переходами між станами з най- 
нижчою енергією (cS? =  — |). Взаєм­
ний вплив підзон стає суттєвим тіль­
ки в околі точок h — 0, д та 2д, 
коли відповідні підзони зближуються 
(див. рис. 1) і при зміні електронної 
концентрації відбувається затягуван­
ня хімічного потенціалу у зону утво­
рену з участю  збуджених станів (S- =  
+  ! ) .  В околі п и  1 взаємодія під­
зон (41) і (23) приводить до пору­
шення електрон-діркової симетрії, ко­
ли заповнення нижньої підзони (41) і 
стрибок хімічного потенціалу у верх­

ню підзону (23) відбувається при значенні електронної концентрації 

По =  І +  Н с ^ г )2 ( ( ^ з ) 4 -  ( ^ і ї ) 4)  +  ■ ■ • 7̂  1 (ТУТ і нижче W  -  ширина 
незбуреної електронної зони). Це є  наслідком ефективного «звужен­
ня» підзон, яке характеризується параметрами (А ^ ,„)2 (див. (6)), під 
впливом псевдоспінової підсистеми.

В ч етвер том у  розділі проведено розрахунок поперечної діеле­
ктричної сприйнятливості. Такий розрахунок зроблено, з одного боку, 
при Т  =  0 у наближенні, що відповідає наближенню Хаббард-І. З 
другого боку, з допомогою діаграмної техніки виходячи з рядів теорії 
збурень за електронним переносом отримано вирази для динамічної ді­
електричної сприйнятливості в узагальненому наближенні хаотичних 
фаз, проаналізовано її поведінку при зміні температури та співвідно­
шення між параметрами моделі.

Взаємодія з зовнішнім електричним полем Е ±, орієнтованим пер­
пендикулярно до шарів С 11О 2 , враховувалася введенням у гамільтоніан 
доданка

=  - E ± J 2 A P i ’ А Р і = ds S ? +  dem , (7)

£r, { ± W ) , f l

Рис. 1: Спектр одноелектрон- 
них переходів (-----) та хіміч­
ний потенціал (------- ) як функ­
ції параметра h.
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де A P f -  змінна частина поперечної компоненти вектора поляризації, 
яка включає вклад від псевдоспінової та електронної (за рахунок пе­
реносу заряду між провідними шарами С и О г  та і н ш и м и  елементами 
структури -  резервуаром електронів, який визначає рівень хімічного 
потенціалу) підсистем.

У найпростішому випадку статичну сприйнятливість можна ро­

зрахувати використовуючи формули X — ) „  для РежимУ

n =  const, та х  =  +  Для ц =  const, де (Sz)
та (п) виражаються через середні заселеності станів (Х тт), які роз­
раховувалися у наближенні Хаббард-І. У режимі п =  const основний 
вклад у сприйнятливість дає псевдоспінова підсистема, а саме

х$ = £ г £ т , ---- (8)Г=1 ((п гд -  h)2 +  Q2)

Вираз (8) містить три доданки (пг =  0, 2 і 1), кожен з яких описує 
сприйнятливість одного псевдоспіна поміщеного в поперечне поле Q 
і поздовжнє поле (/і — тігд ) і дає пік сприйнятливості при h =  пгд, 
інтенсивність якого визначається концентрацією електронів.

У режимі ц =  const, якщо із зміною зовнішнього поля зона може 
накладатися на рівень хімічного потенціалу і переміщатися відносно 
нього, то концентрація електронів у шарі змінюється (див. рис. 2), а 
також появляється вклад від електронної підсистеми у сприйнятли­
вість х е та додаткові вклади у її псевдоспінову компоненту (рис. 3). 
Безпосередня числова оцінка дає Xе ~  Ю1 -г- 102, що може відповідати 
великим спостережуваним значенням проникливості є22 (Testardi L.R., 
et al. Phys. Rev. В 37 (1988) 2324) і свідчити про наявність тенденції 
до діелектричної нестійкості. Приведена на рис. 2 залежність концен­
трації електронів від величини поля відповідає т.зв. електропольовому 
ефекту (Хі Х .Х ., et al. Phys. Rev. Lett. 68 (1992) 1240), суть якого по­
лягає у зміні концентрації носіїв і, як наслідок, температури переходу 
у надпровідний стан при накладанні електричного поля £j_-
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Рис. 2: Зміна концентрації елек- Рис. 3: Повна, електронна і псев- 
тронів у провідному шарі при зміні доспінова компоненти сприйнятли- 
поля h/g. вості в режимі /і =  const.

В загальному динамічна діелектрична сприйнятливість XqP (u n) ви­
раж ається через мацубарівську функцію Ґріна Крр(шп), побудовану 
на операторах поляризації елементарної комірки. ХдР (шп) =  К р р (ип) 
у режимі /і =  const; в режимі п — const слід враховувати зміну поло­
ження хімічного потенціалу при накладанні зовнішнього поля, що дає

хрр К )  = Крр К )  -  К Рп (шп) {К™  К ) } - 1 к пчр Ю 6(д)6ю .

У випадку відсутності електронного переносу (tij =  0) вирази для 
кореляційних функцій були розраховані аналітично і, зокрема, у ви­
падку U —* оо, ті <  1 (n =  const) отримано

SS Ґ \ Р с ґ  Кп гУ —  “ ) \л  т л  /
X Ю  -  4 Ю  £  ((nrff _  ft)2 +  naj ch2 1 ^ Пгд _  Л)2 +  Q2

1 ^  ft2 ( Г Ч Г ^ Ь І ^ М - ^  + О2 
+  2 -s/Cfirfl1 -  Л)2 +  П2 (nrg -  ft)2 + f i 2 -  (iw „)2

де перший доданок (пропорційний 6 (ы „)) визначає різницю між ізо­
термічною та ізольованою сприйнятливістю. Полюси функції (9) дають 
спектр низькочастотних збуджень Ьшт — \J(пгд — h)2 +  ІІ2 (пг = 0 , 1 ,  
2). Взаємодія псевдоспінів з електронною підсистемою приводить до 
вібронного розщеплення коливного спектру. Інтенсивності відповідних 
мод визначаються температурою, параметрами гамільтоніана та засе­
леністю відповідних електронних станів, міняючись із зміною концен­
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трації електронів, що може проявлятися на експерименті як «перероз­
поділ» інтенсивностей коливних мод.

Розрахунок мацубарівських функцій Гріна, що визначають сприй­
нятливості, у випадку tij ф 0 проводився з використанням регуляр­
ної теорії збурень за величиною електронного переносу tij у формі 
діаграмної техніки для операторів Хаббарда (Слободян П.М., Стасюк 
И.В. ТМФ 19 (1974) 423). Всі подальші розрахунки проводилися для 
випадку 0  =  0, коли оператори S ■ та щ виражаються через діаго­
нальні оператори Хаббарда X™m , а всі функції Ґріна -  через функції 

К іт \ т ~  т') =  ( г Х Ї Р(т)Х%1 (т7)^ . Ф ур’є  образ даних функцій може 
бути записаний у вигляді

X  =  6 + П ,' +  'П6 +  Ш Ч ,П Ш ', (Ю )

де 6 -  повний кумулянт другого порядку, що задовільняє рівняння типу 
Дайсона 6 =  6 +  6П6 (тут Ь -  кумулянт другого порядку, який розра­
ховувався у наближенні середнього поля). Вираз (10) містить також  
вклади від повних петелевих діаграм П, П', 'П, П", які визначалися з 
рівнянь типу Бете-Солпітера

П" =  П{,' +  Пц П' +  'П0 П", П' =  П'о +  П'о П' +  П0 П",

'П =  'П0 + 'П о 'П  +  П0 П", П =  П0 +  П0 'П +  Пд П, (11)

що були отримані у т.зв. узагальненому наближенні хаотичних фаз при 
сумуванні рядів петлевих діаграм. Дане наближення аналогічне до ви­
користаного Ю.Ізюмовим та Б.Летфуловим (Izyumov Yu.A., Letfulov 
В.М. J. Phys.: Condens. Matter 3 (1991) 5373) при розрахунку магніт­
ної сприйнятливості моделі Хаббарда. Поляризаційні внески нульово­
го наближення П0, П'0, 'По, П'0' будувалися з одноелектронних функцій 
Гріна, що розраховувалися у наближенні Х аббард-І. Тоді як функції 
Пд, 'По, По визначаються тільки переходами між станами однієї одное- 
лектронної зони, функція По містить вклади і від міжзонних переходів

тт / ............ \ 1 ,  п + [£mr (k )]  -  П+ [є„р (k  +  q )]  , 10,
П»(п,г, „ , )  -  -  ^  1к(к+,  ^ . + £ т г ( к ) - £„ р ( 1  +  ч ) ■ <12>
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де 71+(А) -  розподіл Фермі. Функція Щ? описує ефективну взаємодію 
між станами |г) та |s) комірок і та j  через електрони провідності.

Проведені числові розрахунки, які виконувалися для випадку U —►
00, п <  1, виявили, що на відміну від випадку tij =  0 при значеннях

параметра асиметрії h <  0 та h >  д, 
коли хімічний потенціал попадає у від­
повідну зону (див. рис. 1), появляєть­
ся значний вклад у сприйнятливість 
від електронної підсистеми у режимі 
/і =  const. Особливістю досліджуваної 
моделі є  поява розбіжностей на тем­
пературній залежності сприйнятливо­
стей (див. рис. 4), які є  подібні до спо­
стережуваних В .Мюллером та інши­
ми (Muller V., et al. Ferroelectrics 130 
(1992) 45). Виявлені розбіжності мож­
на трактувати як прояв діелектричної 
нестійкості у псевдоспіновій чи елек­

тронній підсистемі. Були розраховані фазові діаграми температура 
нестійкості (Т*) -  концентрація електронів (п) -  модуляція структу­
ри (q ) і встановлено, що при h >  д нестійкість є  тільки при q =  0 і 
відповідає втраті стійкості системи відносно флюктуацій поляризації 
сегнетоелектричного типу, а при 0 <  h <  д, залежно від концентра­
ції електронів, є  для q =  0 або при q =  (^ , що відповідає втраті 
стійкості відносно флюктуацій заряду. В кінці розділу обговорюєть­
ся можливість внеску виявлених нестійкостей у константу зв’язку між 
електронами та ініціювання фазового переходу у надпровідний стан.

В заключному розділі приведені основні результати  та  
в и сн о в к и :

1. Запропоновано підхід з використанням техніки вузлових операторів 
для опису систем з локальним ангармонізмом ґратки та сильною

Рис. 4: Температурна залеж­
ність \SS та фазова діаграма 
Т* — ті (U —* оо, h/g =  1.05, 
П =  0, W/g =  0.2, п =  0.95,
q =  0).
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електронною кореляцією, що дозволив точно врахувати локальну 
взаємодію між електронами і ангармонічними коливаннями ґратки.

2. Взаємодія електронів з локальними ангармонічними коливаннями у 
випадку сильного електрон-коливного зв’язку приводить до розще­
плення хаббардівських зон на додаткові підзони (вібронне розще­
плення спектру).

3. Дано узагальнення t —J моделі при наявності взаємодії електронів з 
локальними ангармонічними коливаннями ґратки. Встановлено, що 
ефективна обмінна взаємодія між електронами є оператором за псев- 
доспіновими змінними і залежно від стану коливної підсистеми може 
мати як антиферомагнітний так і феромагнітний характер.

4. Взаємодія з локальними ангармонічними коливаннями приводить до 
ефективного звуження підзон і, як наслідок, порушення електрон- 
діркової симетрії та можливості діркової чи електронної провідності 
при половинному заповненні електронних станів.

5. Динамічна діелектрична сприйнятливість для моделі з локальним ан- 
гармонізмом у статичній границі містить члени пропорційні 6 (w„), 
які визначають різницю між ізотермічною та ізольованою сприй­
нятливостями, і має різний вигляд в режимах ц =  const та n =  const.

6. Спектр низькочастотних коливань містить додаткові моди, частоти і 
інтенсивності яких міняються при зміні параметра асиметрії ангар­
монічного потенціалу і концентрації електронів.

7. На основі моделі, що розглядається, запропоновано пояснення елек- 
тропольового ефекту (зміни концентрації електронів у провідних ша­
рах С и 0 2 високотемпературних надпровідників при накладанні зов­
нішнього поперечного електричного поля).

8. Встановлено наявність розбіжностей (нестійкостей) на температур­
ній залежності сприйнятливості. Побудовано фазові діаграми темпе­
ратура нестійкості -  концентрація електронів -  модуляція структу­
ри. Виявлені розбіжності, залежно від значення параметра асиметрії 
ангармонічного потенціала і концентрації електронів, відповідають
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втраті стійкості системи відносно флюктуацій поляризації або гу­
стини електронного заряду. В рамках моделі, що розглядається, за­
пропоновано пояснення спостережуваних на експерименті аномалій 
температурної поведінки діелектричної сприйнятливості та великих 
значень поперечної діелектричної проникливості.
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Shvaika A.M. Investigation of the model with local anharmonicity in the 
theory of high-Tc superconductors.
Thesis on search of the scientific degree o f candidate o f physical and math­

ematical sciences, speciality 01.04-02 -  theoretical physics. Lviv State Uni­

versity, Lviv, 1994.
15 scientific papers containing the theoretical studies o f the effective interac­
tions, energy spectrum and dielectric susceptibility o f high-Tc superconduc­
tors within the model with local anharmonicity are defended. It is found that 
effective exchange interaction depends on the state o f vibrational subsystem. 
Single-electron spectrum and its anomalies caused by pseudospin-electron 
coupling are investigated. Evaluation o f the dielectric susceptibility within 
the generalized random phase approximation is performed; the existence o f 
its temperature anomalies is established.

Швайка A.M. Исследование модели с локальным энгармонизмом в 
теории высокотемпературных сверхпроводников.
Диссертация на соискание учёной степени кандидата физико-мате­
матических наук по специальности 01.04-02 -  теоретическая физи­

ка. Львовский государственный университет, Львов, 1994- 
Защищается 15 научных работ, содержащих теоретические исследова­
ния эффективных взаимодействий, энергетического спектра и диэлек­
трической восприимчивости высокотемпературных сверхпроводников 
в рамках модели с локальным ангармонизмом. Установлено, что эф ­
фективное обменное взаимодействие определяется состоянием колеба­
тельной подсистемы. Исследован спектр одноэлектронных переходов и 
его особенности, вызванные псевдоспин-электронной связью. В обоб­
щённом приближении хаотических фаз выполнен расчёт диэлектриче­
ской восприимчивости, установлено наличие её температурных анома­
лий.

Ключові слова: високотемпературні надпровідники, електронні ко­
реляції, ангармонічні коливання, діелектричні нестійкості.
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