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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Актуальнiсть теми дослiджень. Серед актуальних i важливих за-
дач сучасної фiзики, що заслуговують на увагу як з експериментальної,
так i з теоретичної точки зору, слiд вiднести дослiдження явища високо-
температурної надпровiдностi (ВТНП). Великий iнтерес до цих сполук
зумовлений рiзноманiтнiстю i незвичайнiстю їх фiзичних властивостей.
На даний час чiтко встановлено, що цi особливостi пов’язанi з їх шару-
ватою структурою, коли основним структурним елементом є площини
CuO2, якi слабо зв’язанi мiж собою, що зумовлює сильну анiзотропiю
властивостей. Провiднiсть у ВТНП сполуках визначається сильно гiбри-
дизованими орбiталями в площинах CuO2 i характеризується великим
значенням енерґiї внутрi-iонного (хаббардiвського) вiдштовхування на
iонах мiдi.

У зв’язку з пошуком природи виникнення надпровiдного стану у
ВТНП широко обговорюється роль ґратки, причому розгляд проводи-
ться як в рамках традицiйного пiдходу так i з залученням додаткових
механiзмiв. Один з таких пiдходiв ґрунтується на аналогiї структурних
та фiзичних властивостей ВТНП сполук та сегнетоелектрикiв типу пе-
ровскитiв. Зокрема, широко обговорюється питання про роль локальних
ґраткових нестiйкостей в утвореннi надпровiдного стану.

Серед теоретичних моделей, якi в дусi моделi Хаббарда описують
сильнi електроннi кореляцiї на одному вузлi кристалiчної ґратки i до-
повненi, разом з тим, врахуванням тих чи iнших особливостей елект-
ронних станiв або динамiки ґратки дослiджуваних кристалiв, слiд вiд-
значити модель, у якiй до гамiльтонiана Хаббарда додається взаємодiя
електронiв з модою ґраткових коливань, яка володiє значним локаль-
ним ангармонiзмом. Таку властивiсть мають коливання iону т.зв. вер-
шинного кисню, через який вiдбувається перенос електронного заряду
мiж провiдними площинами CuO2 та iншими елементами структури,
причому iснує сильна кореляцiя мiж такими флюктуацiями i його ан-
гармонiчним рухом. У випадку локального потенцiалу з двома мiнiму-
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мами, роздiленими досить високим бар’єром, для опису ангармонiчних
коливань може бути застосований псевдоспiновий формалiзм. Вiдповiд-
на псевдоспiн-електронна модель (Müller K.A. Phase transition (special
issue) 1988) володiє спiльними рисами як моделi Хаббарда, так i псев-
доспiнових моделей типу моделi Iзiнґа у поперечному полi i дослiджу-
валася рядом дослiдникiв (див. напр. Hirsch J.E., Tang S. Phys. Rev. B
40 (1989) 2179; Plakida N.M., Udovenko V.S. Mod. Phys. Lett. B 6 (1992)
541), основнi зусилля яких були спрямованi на виявлення можливос-
тi надпровiдних спарювань, причому, як правило, розглядався випадок
слабої взаємодiї мiж електронами i псевдоспiнами.

Метою роботи є розвиток загального пiдходу до розгляду псевдо-
спiн-електронної моделi (моделi з локальним ангармонiзмом) i дослi-
дження властивостей систем, що нею описуються, а саме:

• узагальнення методу операторiв Хаббарда на випадок моделi з ло-
кальною псевдоспiн-електронною взаємодiєю;
• аналiз ефективних обмiнних взаємодiй мiж електронами, якi взаємо-
дiють з локальними ангармонiчними коливаннями;
• теоретичне дослiдження впливу локальних ангармонiчних коливань
ґратки на електроннi стани у електронних зонах провiдностi при вра-
хуваннi сильних хаббардiвських кореляцiй;
• аналiз особливостей спектру одноелектронних переходiв, заповнення
зон та поведiнки хiмiчного потенцiалу;
• розрахунок кореляцiйних функцiй i внескiв у дiелектричну сприй-
нятливiсть вiд псевдоспiнової та електронної пiдсистем; встановлення
умов виникнення дiелектричних нестiйкостей.

Наукова новизна. Вперше при розглядi моделi з локальним ангар-
монiзмом застосовано формалiзм операторiв Хаббарда, який дозволив
точно врахувати локальну псевдоспiн-електронну взаємодiю в гамiльто-
нiанi нульового наближення, проведено дослiдження спектру одноелек-
тронних переходiв та проаналiзовано особливостi заповнення зон.

Вперше здiйснено узагальнення t−J моделi на випадок систем з ло-
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кальними ангармонiчними коливаннями; дослiджено вплив стану ко-
ливної пiдсистеми на величину i знак ефективної обмiнної взаємодiї.

На основi моделi, що розглядається, висвiтлено суттєвий вклад елек-
тронних переходiв мiж провiдними площинами CuO2 та iншими струк-
турними елементами у величину поперечної дiелектричної сприйнятли-
востi та у виникнення електро-польового ефекту. Отримано загальнi ви-
рази для динамiчної дiелектричної сприйнятливостi у випадках фiксацiї
значення хiмiчного потенцiалу та концентрацiї електронiв у провiдних
площинах CuO2. Проведено дослiдження спектру низькочастотних ко-
ливань та його перебудови при змiнi параметра асиметрiї ангармонiч-
ного потенцiалу або концентрацiї електронiв.

Вперше в рамках псевдоспiн-електронної моделi в узагальненому на-
ближеннi хаотичних фаз отриманi вирази для кореляцiйних функцiй,
що визначають поперечну дiелектричну сприйнятливiсть системи. Вста-
новлено можливiсть виникнення нестiйкостей вiдносно флюктуацiй по-
ляризацiї та густини заряду в рамках моделi з локальним ангармонiз-
мом. Побудовано вiдповiднi фазовi дiаграми.
Практичне значення роботи. Проведенi теоретичнi дослiдження

виявили можливостi застосування псевдоспiн-електронної моделi до
опису ВТНП систем. Отриманi в роботi результати можуть бути по-
кладенi в основу розвитку нових пiдходiв до пояснення явища висо-
котемпературної надпровiдностi, iнтерпретацiї ряду спостережуваних
властивостей ВТНП сполук. В нiй показано можливiсть iснування спе-
цифiчних фiзичних ефектiв у системах з локальним ангармонiзмом.

В роботi пiдтверджено придатнiсть методу операторiв Хаббарда i
вiдповiдної дiаграмної технiки при дослiдженнi систем iз сильними
електронними кореляцiями i локальними взаємодiями.

На захист виносяться наступнi основнi положення:

1. Метод врахування сильної локальної взаємодiї мiж електронами i ан-
гармонiчними коливаннями ґратки (псевдоспiнами) з використанням
технiки операторiв Хаббарда.
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2. Вираз для ефективної обмiнної взаємодiї мiж електронами, якi взає-
модiють з локальними ангармонiчними коливаннями.

3. Результати дослiдження спектру одноелектронних переходiв, струк-
тури та заповнення енерґетичних зон.

4. Вирази для кореляцiйних функцiй i динамiчної дiелектричної сприй-
нятливостi в узагальненому наближеннi хаотичних фаз.

5. Особливостi електронних, ґраткових та змiшаних вкладiв у динамiч-
ну сприйнятливiсть в режимах µ = const та n = const, особливостi
спектру низькочастотних коливань.

6. Висновок про iснування нестiйкостей вiдносно флюктуацiй поляриза-
цiї та густини заряду на температурнiй залежностi сприйнятливостi.
Фазовi дiаграми температура нестiйкостi — концентрацiя електронiв
— модуляцiя структури.

Апробацiя роботи. Основнi результати дисертацiї доповiдалися i
обговорювалися на семiнарах Iнституту фiзики конденсованих систем
НАН України; Iнституту теоретичної фiзики Технiчного унiверситету
м. Ґрац (Австрiя); доповiдалися, обговорювалися i опублiкованi в мате-
рiалах наступних конференцiй: 29 нарада з фiзики низьких температур
(Казань, Росiя, 1992 р.); XIX мiжнародна школа та II схiдноевропей-
ська зустрiч з фiзики сегнетоелектрикiв (Пжесєка, Польща, 1992 р.);
XV конференцiя з радiо та мiкрохвильової спектроскопiї (Познань, По-
льща, 1993 р.); Українсько-французський симпозiум «Конденсована ре-
човина: наука та iндустрiя» (Львiв, 1993 р.); Европейська конференцiя
«Фiзика магнетизму 93: сильно корельованi системи» (Познань, По-
льща, 1993 р.); Мiжнародна конференцiя «Фiзика в Українi» (Київ,
1993 р.); 20 мiжнародна конференцiя з низьких температур (Юджiн,
США, 1993 р.); Мiжнародна амперiвська школа з магнiтного резонан-
су та мiкрохвильового поглинання у високотемпературних надпровiд-
них матерiалах (Познань, Польща, 1994 р.); 4 мiжнародна конферен-
цiя «Матерiали i механiзми надпровiдностi. Високотемпературнi над-
провiдники» (Ґренобль, Францiя, 1994 р.); 8 мiжнародна конференцiя
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з останнiх досягнень в теорiї багатьох частинок (Шльосс Сеґґау, Авс-
трiя, 1994 р.); Мiжнародна конференцiя з магнетизму (Варшава, По-
льща, 1994 р.); 2 мiжнародний симпозiум «Високотемпературна над-
провiднiсть та тунельнi явища» (Слав’яногiрськ, 1994 р.); Українсько-
польська i схiдноевропейська школа з сегнетоелектрикiв та фазових пе-
реходiв (Ужгород-Великi Ремети, 1994 р.).

Публiкацiї. За матерiалами дисертацiї опублiковано 15 робiт, пе-
релiк яких наведено в кiнцi автореферату. Автор приймав безпосеред-
ню участь в розвитку методики операторiв Хаббарда для опису моделi
з локальним ангармонiзмом, проведеннi розрахунку ефективних взає-
модiй, кореляцiйних функцiй та динамiчної сприйнятливостi. Особис-
то автором виконано розрахунки спектру одноелектронних переходiв,
проведено аналiз випадку безмежно вузької зони, доведено можливiсть
виникнення структурних нестiйкостей, побудовано фазовi дiаграми.

Структура i об’єм дисертацiї. Дисертацiя складається з вступу,
чотирьох роздiлiв, висновкiв, додатку i списку цитованої лiтератури.
Робота викладена на 148 сторiнках, включає 28 рисункiв i список лiте-
ратури, що мiстить 138 джерел.

ОСНОВНИЙ ЗМIСТ РОБОТИ

У вступi обґрунтована актуальнiсть дослiджень, викладених у дисер-
тацiї, сформульована мета роботи, вiдзначена її наукова новизна та вка-
занi основнi положення, якi виносяться на захист.

У першому роздiлi, зроблено короткий огляд основних результа-
тiв експериментальних i теоретичних дослiджень високотемпературних
надпровiдникiв, якi були покладенi в основу моделi з локальним ангар-
монiзмом, що розглядається.

В другому роздiлi введено представлення операторiв Хаббарда
для гамiльтонiана моделi з локальним ангармонiзмом i на цiй основi
знайдено точнi розв’язки для енерґетичного спектру i середнiх заселе-
ностей станiв при вiдсутностi електронного переносу, якi є вихiдними

7



при побудовi подальших наближень. З використанням теорiї збурень в
операторнiй формi побудовано гамiльтонiан, що є узагальненням гамi-
льтонiана t−J моделi на випадок систем з локальним ангармонiзмом,
дослiджено вплив термодинамiчного стану псевдоспiнової системи на
величину i знак ефективної обмiнної взаємодiї мiж електронами.

Гамiльтонiан моделi, що описує рух сильно скорельваних електро-
нiв, якi взаємодiють з локальними ангармонiчними коливаннями ґратки
(псевдоспiнами), записаний у виглядi

H =
∑
i

Hi +
∑
ijσ

tija
†
iσajσ, (1)

Hi = Uni↑ni↓ + E0 (ni↑ + ni↓) + g (ni↑ + ni↓)Szi − ΩSxi − hSzi , (2)

де останнi два доданки в гамiльтонiанi для однiєї комiрки (2) описують
розщеплення найнижчого коливного стану та асиметрiю ангармонiчно-
го потенцiалу, вiдповiдно.

Ввiвши оператори Хаббарда XPQ
i ≡ |i, P 〉 〈i, Q|, якi дiють на базисi

восьми станiв однiєї комiрки (|i, P 〉 = |ni↑, ni↓, Szi 〉)

|1〉 =
∣∣0, 0, 1

2

〉
|2〉 =

∣∣1, 1, 1
2

〉
|3〉 =

∣∣0, 1, 1
2

〉
|4〉 =

∣∣1, 0, 1
2

〉
∣∣1̃
〉

=
∣∣0, 0,− 1

2

〉 ∣∣2̃
〉

=
∣∣1, 1,− 1

2

〉 ∣∣3̃
〉

=
∣∣0, 1,− 1

2

〉 ∣∣4̃
〉

=
∣∣1, 0,− 1

2

〉 ,

отримуємо гамiльтонiан, одновузлова частина якого є дiаґональною при
Ω = 0. У випадку Ω 6= 0 з допомогою унiтарного перетворення |R〉 =

αRr |r〉 гамiльтонiан (2) можна привести до дiаґонального вигляду

H=
∑

ir

εrX
rr+

∑

ijσ

tija
†
iσajσ, εr,r̃=Uδr,2+E0nr±

1

2

√
(nrg−h)2+Ω2. (3)

Тут n1 = 0, n2 = 2, n3 = n4 = 1 (nr = nr̃). Вiдповiдне представ-
лення для операторiв народження i знищення електронiв має вигляд
a†iσ =

∑
mn

AσmnX
mn
i , aiσ =

∑
mn

AσmnX
nm
i , де коефiцiєнти Aσmn визначають-

ся матричними елементами унiтарного перетворення αRr.
Взаємодiя з псевдоспiном приводить до розщеплення кожного з енер-

ґетичних рiвнiв 0, E0, U+2E0 моделi Хаббарда при tij =0 на два пiдрiвнi
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(3) iз значенням z-компоненти псевдоспiна Szi =± 1
2 , вiдповiдно. Серед-

нi заселеностi вiдповiдних станiв визначаються розподiлом Больцмана
i суттєво залежать вiд знаку величини Ueff =ε1̃+ ε2̃− ε3̃− ε4̃≤U , яка має
змiст ефективної енерґiї кореляцiї на одному вузлi для електронiв, що
взаємодiють з псевдоспiновою пiдсистемою.1

Включення переносу (tij 6= 0) приводить до розмиття енерґетич-
них рiвнiв одноелектронних переходiв εmn = εm− εn (для Aσmn 6= 0)
у пiдзони. Вплив однiєї пiдзони на iншу враховується шляхом пере-
ходу до ефективного гамiльтонiана.2 В данiй роботi використовува-
лася операторна форма теорiї збурень за т.зв. недiаґональним пере-
носом

∑
ijσ

tij
∑
mn
m′n′

′
AσmnA

σ
m′n′X

mn
i Xn′m′

j , де штрих бiля суми означає, що

(mn) 6=(m′n′). Обмежуючись членами другого порядку за tij , для ефек-
тивної обмiнної взаємодiї отримуємо наступний вираз:

−
∑

ij

{∑

αβ

Jαβij Pαi Pβj
}(
σiσj −

1

4
ninj

)
(4)

де P±i = 1
2±Szi , Szi = 1

2

4∑
r=1

(
Xrr
i −X r̃r̃

i

)
, P↑i =

4∑
r=1

Xrr̃
i , P↓i =

4∑
r=1

X r̃r
i , а σi

— оператор спiна електрона, Jαβij ∼ −
∑
σ

∑
p=1,1̃

q=2,2̃

t2ijA
σ
rpA

σ
r′pA

σ
qsA

σ
qs′

εp+εq−εr−εs . Вираз у

фiґурних дужках в (4) є ефективним обмiнним iнтеґралом мiж елект-
ронами. Вiн є оператором за псевдоспiновими змiнними3, i, як наслiдок,
вплив коливної пiдсистеми на електронний обмiн проявляється рiзним
чином залежно вiд її термодинамiчномго стану. У рiвноважному станi
заселеними є переважно рiвнi з Szi =−1

2 i основний вклад у ефективний

обмiн дає доданок J−−ij ≈−
2t2ij(A

↑
4̃1̃

)
2
(A↑

2̃3̃
)
2

Ueff
, який приводить до антифе-

ромагнетизму у гомеополярному випадку (при Ueff>0). Якщо має мiсце
нерiвноважнiсть коливної пiдсистеми (типу замороженого безпорядку,

1Подiбне перенормування енерґiї кореляцiї отримано при кластерних розрахун-
ках (Hirsch J.E., Tang S. Phys. Rev. B 40 (1989) 2179).

2Для моделi Хаббарда це вiдповiдає переходу до t−J моделi.
3У t−J моделi J(0)

ij =−2t2ij/U i взаємодiя має антиферомагнiтний характер.
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що може мати мiсце у сполуках iз нестехiометрiєю за киснем), вiдносна
частка комiрок iз значенням проекцiї псевдоспiна Szi = +1/2 зростає i
ефективна обмiнна взаємодiя мiж такими вузлами та iншими, яка за-
дається коефiцiєнтами J+−

ij та J++
ij , може мати як антиферомагнiтний

так i феромагнiтний характер залежно вiд величини параметрiв гамi-
льтонiану. Це може бути додатковим механiзмом фрустрацiї обмiнної
взаємодiї у ВТНП сполуках при змiнi стехiометрiї за киснем.

У третьому роздiлi методом двочасових температурних функцiй
Ґрiна дослiджено вплив локальних ангармонiчних коливань на спектр
одноелектронних переходiв. Дослiджено змiну заповнення пiдзон i по-
ложення хiмiчного потенцiалу iз змiною концентрацiї електронiв та па-
раметра асиметрiї ангармонiчного потенцiалу.

Спектр одноелектронних переходiв визначався з полюсiв функцiй
Ґрiна, побудованих на операторах Хаббарда Фермi типу,

〈〈aσ|Xmn〉〉q,ε= 1
2π

Aσmn
1−tqgσ(ε)

〈Xmm+Xnn〉
ε−(εm−εn) , gσ(ε)=

∑
(mn)

(Aσmn)2〈Xmm+Xnn〉
ε−(εm−εn) , (5)

вирази для яких були розрахованi у наближеннi, що вiдповiдає набли-
женню Хаббард-I. На основi спектральної теореми були знайденi рiв-
няння для 〈Xmm〉, якi разом з умовою нормування

∑
mX

mm=1 та рiв-
нянням для хiмiчного потенцiалу

∑
rnr〈Xrr〉=n дають самоузгоджену

систему рiвнянь для середнiх заселеностей станiв.
Коли величина iнтеґралу переносу є набагато менша вiд вiддалi мiж

рiвнями одноелектронних переходiв (
∣∣∣ tq
εmn−εm′n′

∣∣∣ � 1 для mn 6= m′n′),
для спектру одноелектронних переходiв отримуємо:

εmn (tq) = εmn + tq (Aσmn)
2 〈Xmm +Xnn〉 . (6)

В дисертацiї приведенi графiки залежностi спектру одноелектронних
переходiв вiд концентрацiї електронiв n та величини параметра асимет-
рiї ангармонiчного потенцiалу h (див. рис. 1). Незважаючи на складну
структуру спектру, хiмiчний потенцiал у наближеннi невзаємодiючих
пiдзон фiксується тiльки у зонах (4̃1̃) i (2̃3̃), утворених одноелектрон-
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h/g

εrs(±W ), µ

ε23̃

ε2̃3̃

ε23

ε2̃3

ε41̃

ε4̃1̃
ε41

ε4̃1

Рис. 1: Спектр одноелектрон-
них переходiв (—) та хiмiчний
потенцiал (- - -) як функцiї па-
раметра h.

ними переходами мiж станами з най-
нижчою енерґiєю (Szi = − 1

2 ). Взаєм-
ний вплив пiдзон стає суттєвим тiль-
ки в околi точок h = 0, g та 2g,
коли вiдповiднi пiдзони зближуються
(див. рис. 1) i при змiнi електронної
концентрацiї вiдбувається затягування
хiмiчного потенцiалу у зону утворе-
ну з участю збуджених станiв (Szi =

+ 1
2 ). В околi n ≈ 1 взаємодiя пiд-

зон (4̃1̃) i (2̃3̃) приводить до порушен-
ня електрон-дiркової симетрiї, коли за-
повнення нижньої пiдзони (4̃1̃) i стри-
бок хiмiчного потенцiалу у верхню пiд-

зону (2̃3̃) вiдбувається при значеннi електронної концентрацiї n0 =

1+ 1
6

(
W
Ueff

)2((
A↑

2̃3̃

)4 −
(
A↑

4̃1̃

)4)
+ . . . 6= 1 (тут i нижче W — ширина не-

збуреної електронної зони). Це є наслiдком ефективного «звуження»
пiдзон, яке характеризується параметрами (Aσmn)

2 (див. (6)), пiд впли-
вом псевдоспiнової пiдсистеми.

В четвертому роздiлi проведено розрахунок поперечної дiелект-
ричної сприйнятливостi. Такий розрахунок зроблено, з одного боку, при
T = 0 у наближеннi, що вiдповiдає наближенню Хаббард-I. З другого
боку, з допомогою дiаграмної технiки виходячи з рядiв теорiї збурень
за електронним переносом отримано вирази для динамiчної дiелектрич-
ної сприйнятливостi в узагальненому наближеннi хаотичних фаз, про-
аналiзовано її поведiнку при змiнi температури та спiввiдношення мiж
параметрами моделi.

Взаємодiя з зовнiшнiм електричним полем E⊥, орiєнтованим пер-
пендикулярно до шарiв CuO2, враховувалася введенням у гамiльтонiан
доданка

Hint = −E⊥
∑

i

∆P zi , ∆P zi = dSS
z
i + deni, (7)
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де ∆P zi — змiнна частина поперечної компоненти вектора поляризацiї,
яка включає вклад вiд псевдоспiнової та електронної (за рахунок пе-
реносу заряду мiж провiдними шарами CuO2 та iншими елементами
структури — резервуаром електронiв, який визначає рiвень хiмiчного
потенцiалу) пiдсистем.

У найпростiшому випадку статичну сприйнятливiсть можна розра-
хувати використовуючи формули χ = 1

vc
dS
(∂〈Sz〉
∂E⊥

)
n

для режиму n =

const, та χ = 1
vc

(
dS
(∂〈Sz〉
∂E⊥

)
µ

+de
( ∂〈n〉
∂E⊥

)
µ

)
для µ = const, де 〈Sz〉 та 〈n〉

виражаються через середнi заселеностi станiв 〈Xmm〉, якi розраховува-
лися у наближеннi Хаббард-I. У режимi n = const основний вклад у
сприйнятливiсть дає псевдоспiнова пiдсистема, а саме

χS =
d2
S

2vc

4∑

r=1

Ω2

(
(nrg − h)2 + Ω2

)3/2
〈
X r̃r̃ −Xrr

〉
. (8)

Вираз (8) мiстить три доданки (nr = 0, 2 i 1), кожен з яких описує
сприйнятливiсть одного псевдоспiна помiщеного в поперечне поле Ω i
поздовжнє поле (h− nrg) i дає пiк сприйнятливостi при h = nrg, iнтен-
сивнiсть якого визначається концентрацiєю електронiв.

У режимi µ = const, якщо iз змiною зовнiшнього поля зона може на-
кладатися на рiвень хiмiчного потенцiалу i перемiщатися вiдносно ньо-
го, то концентрацiя електронiв у шарi змiнюється (див. рис. 2), а також
появляється вклад вiд електронної пiдсистеми у сприйнятливiсть χe та
додатковi вклади у її псевдоспiнову компоненту (рис. 3). Безпосередня
числова оцiнка дає χe ∼ 101÷102, що може вiдповiдати великим спосте-
режуваним значенням проникливостi εzz (Testardi L.R., et al. Phys. Rev.
B 37 (1988) 2324) i свiдчити про наявнiсть тенденцiї до дiелектричної
нестiйкостi. Приведена на рис. 2 залежнiсть концентрацiї електронiв вiд
величини поля вiдповiдає т.зв. електропольовому ефекту (Xi X.X., et al.
Phys. Rev. Lett. 68 (1992) 1240), суть якого полягає у змiнi концентрацiї
носiїв i, як наслiдок, температури переходу у надпровiдний стан при
накладаннi електричного поля E⊥.
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Рис. 2: Змiна концентрацiї електро-
нiв у провiдному шарi при змiнi по-
ля h/g.
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χS
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χ
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χ · g

Рис. 3: Повна, електронна i псев-
доспiнова компоненти сприйнятли-
востi в режимi µ = const.

В загальному динамiчна дiелектрична сприйнятливiсть χPPq (ωn) ви-
ражається через мацубарiвську функцiю Ґрiна KPP

q (ωn), побудовану
на операторах поляризацiї елементарної комiрки. χPPq (ωn)=KPP

q (ωn) у
режимi µ=const; в режимi n=const слiд враховувати змiну положення
хiмiчного потенцiалу при накладаннi зовнiшнього поля, що дає

χPPq (ωn) = KPP
q (ωn)−KPn

q (ωn)
{
Knn
q (ωn)

}−1
KnP
q (ωn) δ(q)δ (ωn) .

У випадку вiдсутностi електронного переносу (tij = 0) вирази для
кореляцiйних функцiй були розрахованi аналiтично i, зокрема, у випад-
ку U →∞, n < 1 (n = const) отримано

χSS (ωn) =
β

4
δ (ωn)

4∑

r=1

(nrg − h)
2 〈
Xrr +X r̃r̃

〉

((nrg − h)2 + Ω2) cosh2 β
2

√
(nrg − h)2 + Ω2

(9)

+
1

2

4∑

r=1

Ω2

√
(nrg − h)2 + Ω2

〈
Xrr +X r̃r̃

〉
tanh β

2

√
(nrg − h)2 + Ω2

(nrg − h)2 + Ω2 − (iωn)
2 ,

де перший доданок (пропорцiйний δ (ωn)) визначає рiзницю мiж iзо-
термiчною та iзольованою сприйнятливiстю. Полюси функцiї (9) дають
спектр низькочастотних збуджень h̄ωr =

√
(nrg − h)2 + Ω2 (nr = 0, 1,

2). Взаємодiя псевдоспiнiв з електронною пiдсистемою приводить до вiб-
ронного розщеплення коливного спектру. Iнтенсивностi вiдповiдних мод
визначаються температурою, параметрами гамiльтонiана та заселенiс-
тю вiдповiдних електронних станiв, мiняючись iз змiною концентрацiї
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електронiв, що може проявлятися на експериментi як «перерозподiл»
iнтенсивностей коливних мод.

Розрахунок мацубарiвських функцiй Ґрiна, що визначають сприй-
нятливостi, у випадку tij 6= 0 проводився з використанням реґуляр-
ної теорiї збурень за величиною електронного переносу tij у формi
дiаграмної технiки для операторiв Хаббарда (Слободян П.М., Стасюк
И.В. ТМФ 19 (1974) 423). Всi подальшi розрахунки проводилися для
випадку Ω = 0, коли оператори Szi та ni виражаються через дiаґо-
нальнi оператори Хаббарда Xmm

i , а всi функцiї Ґрiна — через функцiї
K

(pq)
lm (τ − τ ′) =

〈
T X̃pp

l (τ)X̃qq
m (τ ′)

〉c
. Фур’є образ даних функцiй може

бути записаний у виглядi

K = ¯̄b+ Π′′ + ′Π¯̄b+ ¯̄bΠ′ + ′Π¯̄bΠ′, (10)

де ¯̄b — повний кумулянт другого порядку, що задовiльняє рiвняння типу
Дайсона ¯̄b = b̃+b̃Π¯̄b (тут b̃— кумулянт другого порядку, який розрахову-
вався у наближеннi середнього поля). Вираз (10) мiстить також вклади
вiд повних петелевих дiаграм Π, Π′, ′Π, Π′′, якi визначалися з рiвнянь
типу Бете-Солпiтера

Π′′ = Π′′0 + Π′′0 Π′ + ′Π0 Π′′, Π′ = Π′0 + Π′0 Π′ + Π0 Π′′,

′Π = ′Π0 + ′Π0
′Π + Π0 Π′′, Π = Π0 + Π0

′Π + Π′0 Π, (11)

що були отриманi у т.зв. узагальненому наближеннi хаотичних фаз при
сумуваннi рядiв петлевих дiаграм. Дане наближення аналогiчне до ви-
користаного Ю.Iзюмовим та Б.Летфуловим (Izyumov Yu.A., Letfulov
B.M. J. Phys.: Condens. Matter 3 (1991) 5373) при розрахунку магнiтної
сприйнятливостi моделi Хаббарда. Поляризацiйнi внески нульового на-
ближення Π0, Π′0, ′Π0, Π′′0 будувалися з одноелектронних функцiй Ґрiна,
що розраховувалися у наближеннi Хаббард-I. Тодi як функцiї Π′0, ′Π0,
Π′′0 визначаються тiльки переходами мiж станами однiєї одноелектрон-
ної зони, функцiя Π0 мiстить вклади i вiд мiжзонних переходiв

Π0(mr, np) =
1

N

∑

k

tktk+q
n+ [εmr (k)]− n+ [εnp (k + q)]

iωn + εmr (k)− εnp (k + q)
, (12)

14



де n+(λ) — розподiл Фермi. Функцiя Πrs
ij описує ефективну взаємодiю

мiж станами |r〉 та |s〉 комiрок i та j через електрони провiдностi.

0

2

4

0.01 0.1 1

0 0.5 1.0
0

0.01

0.02

T ∗/g

n

T/g

χSS ·g

Рис. 4: Температурна залеж-
нiсть χSS та фазова дiаграма
T ∗ − n (U → ∞, h/g = 1.05,
Ω = 0, W/g = 0.2, n = 0.95,
q = 0).

Проведенi числовi розрахунки, якi
виконувалися для випадку U → ∞,
n < 1, виявили, що на вiдмiну вiд
випадку tij = 0 при значеннях пара-
метра асиметрiї h < 0 та h > g, ко-
ли хiмiчний потенцiал попадає у вiд-
повiдну зону (див. рис. 1), появляєть-
ся значний вклад у сприйнятливiсть
вiд електронної пiдсистеми у режимi
µ = const. Особливiстю дослiджуваної
моделi є поява розбiжностей на тем-
пературнiй залежностi сприйнятливос-
тей (див. рис. 4), якi є подiбнi до спо-
стережуваних В.Мюллером та iншими

(Müller V., et al. Ferroelectrics 130 (1992) 45). Виявленi розбiжностi мож-
на трактувати як прояв дiелектричної нестiйкостi у псевдоспiновiй чи
електроннiй пiдсистемi. Були розрахованi фазовi дiаграми температура
нестiйкостi (T ∗) — концентрацiя електронiв (n) — модуляцiя структури
(q) i встановлено, що при h > g нестiйкiсть є тiльки при q = 0 i вiдпо-
вiдає втратi стiйкостi системи вiдносно флюктуацiй поляризацiї сегне-
тоелектричного типу, а при 0 < h < g, залежно вiд концентрацiї елек-
тронiв, є для q = 0 або при q =

(
π
a ,

π
a

)
, що вiдповiдає втратi стiйкостi

вiдносно флюктуацiй заряду. В кiнцi роздiлу обговорюється можливiсть
внеску виявлених нестiйкостей у константу зв’язку мiж електронами та
iнiцiювання фазового переходу у надпровiдний стан.

В заключному роздiлi приведенi основнi результати та
висновки:

1. Запропоновано пiдхiд з використанням технiки вузлових операторiв
для опису систем з локальним ангармонiзмом ґратки та сильною
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електронною кореляцiєю, що дозволив точно врахувати локальну вза-
ємодiю мiж електронами i ангармонiчними коливаннями ґратки.

2. Взаємодiя електронiв з локальними ангармонiчними коливаннями у
випадку сильного електрон-коливного зв’язку приводить до розщеп-
лення хаббардiвських зон на додатковi пiдзони (вiбронне розщеплен-
ня спектру).

3. Дано узагальнення t−J моделi при наявностi взаємодiї електронiв з
локальними ангармонiчними коливаннями ґратки. Встановлено, що
ефективна обмiнна взаємодiя мiж електронами є оператором за псев-
доспiновими змiнними i залежно вiд стану коливної пiдсистеми може
мати як антиферомагнiтний так i феромагнiтний характер.

4. Взаємодiя з локальними ангармонiчними коливаннями приводить до
ефективного звуження пiдзон i, як наслiдок, порушення електрон-
дiркової симетрiї та можливостi дiркової чи електронної провiдностi
при половинному заповненнi електронних станiв.

5. Динамiчна дiелектрична сприйнятливiсть для моделi з локальним ан-
гармонiзмом у статичнiй границi мiстить члени пропорцiйнi δ (ωn),
якi визначають рiзницю мiж iзотермiчною та iзольованою сприйнят-
ливостями, i має рiзний вигляд в режимах µ = const та n = const.

6. Спектр низькочастотних коливань мiстить додатковi моди, частоти i
iнтенсивностi яких мiняються при змiнi параметра асиметрiї ангар-
монiчного потенцiалу i концентрацiї електронiв.

7. На основi моделi, що розглядається, запропоновано пояснення елект-
ропольового ефекту (змiни концентрацiї електронiв у провiдних ша-
рах CuO2 високотемпературних надпровiдникiв при накладаннi зов-
нiшнього поперечного електричного поля).

8. Встановлено наявнiсть розбiжностей (нестiйкостей) на температурнiй
залежностi сприйнятливостi. Побудовано фазовi дiаграми температу-
ра нестiйкостi — концентрацiя електронiв — модуляцiя структури. Ви-
явленi розбiжностi, залежно вiд значення параметра асиметрiї ангар-
монiчного потенцiала i концентрацiї електронiв, вiдповiдають втратi
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стiйкостi системи вiдносно флюктуацiй поляризацiї або густини елек-
тронного заряду. В рамках моделi, що розглядається, запропоновано
пояснення спостережуваних на експериментi аномалiй температурної
поведiнки дiелектричної сприйнятливостi та великих значень попе-
речної дiелектричної проникливостi.
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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 of candidate of physical and mathe-

matical sciences, speciality 01.04.02 — theoretical physics. Lviv State Uni-

versity, Lviv, 1994.

15 scientific papers containing the theoretical studies of the effective interac-

tions, energy spectrum and dielectric susceptibility of high-Tc superconduc-

tors within the model with local anharmonicity are defended. It is found that

effective exchange interaction depends on the state of vibrational subsystem.

Single-electron spectrum and its anomalies caused by pseudospin-electron

coupling are investigated. Evaluation of the dielectric susceptibility within

the generalized random phase approximation is performed; the existence of

its temperature anomalies is established.

Швайка А.М. Исследование модели с локальным ангармонизмом в те-
ории 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 эффек-
тивное обменное взаимодействие определяется состоянием колебатель-
ной подсистемы. Исследован спектр одноэлектронных переходов и его
особенности, вызванные псевдоспин-электронной связью. В обобщённом
приближении хаотических фаз выполнен расчёт диэлектрической во-
сприимчивости, установлено наличие её температурных аномалий.

Ключовi слова: високотемпературнi надпровiдники, електроннi коре-
ляцiї, ангармонiчнi коливання, дiелектричнi нестiйкостi.
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