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Актуальнiсть теми. У сучаснiй фiзицi конденсованих систем однiєю з цен-
тральних є проблема опису властивостей сильновзаємодiючих багатоелектронних
систем. Багато незвичайних властивостей [напр. перехiд метал-дiелектрик, еле-
ктронний (анти)феромагнетизм, фазове розшарування, i т.п.] систем з вузькими
зонами провiдностi (перехiднi метали та їхнi сполуки, деякi органiчнi сполуки,
високотемпературнi надпровiдники, i т.д.) можна пояснити тiльки при правиль-
ному врахуваннi сильних локальних електронних кореляцiй. Серед моделей, якi
покликанi враховувати електроннi кореляцiї, найпростiшою за формою є однозон-
на модель Хаббарда з одновузловим кулонiвським вiдштовхуванням, а також її
граничнi випадки: t−J модель, модель Фалiкова-Кiмбала, тощо. Iнтенсивнi дослi-
дження моделей типу Хаббарда, якi були в основному пов’язанi з розробкою теорiї
високотемпературних надпровiдникiв, висвiтлили цiлий ряд важливих особливо-
стей цих моделей. Але до цього часу iснує цiлий ряд проблем, що потребують
розв’язку, зокрема через вiдсутнiсть послiдовних строгих пiдходiв для випадку
промiжних та сильних значень електронних кореляцiй. Такi пiдходи можна побу-
дувати з використанням послiдовної теорiї збурень за електронним переносом на
основi дiаграмної технiки для операторiв Хаббарда [Слободян П.М., Стасюк И.В.
ТМФ, 1974, 19, 423]. Складнiсть таких пiдходiв пов’язана, разом з тим, з поняттям
“iєрархiї” операторiв Хаббарда, що сильно ускладнює побудову вищих наближень.

Значнi досягнення останнiх десятилiть в теорiї сильноскорельованих еле-
ктронних систем пов’язанi з розробкою теорiї динамiчного середнього поля (ДСП)
[Metzner W., Vollhardt D. Phys. Rev. Lett., 1989, 62, 324; Georges A., Kotliar G.,
Krauth W., Rozenberg M.J. Rev. Mod. Phys., 1996, 68, 13]. Теорiя ДСП дає не-
пертурбативний метод, який дозволяє спроектувати модель Хаббарда для ґратки
на однодомiшкову модель Андерсона, що є точною процедурою в границi нескiн-
ченої вимiрностi простору, коли власноенергетична частина функцiй Грiна стає
локальною. В рамках цiєї теорiї немає обмежень на величину кореляцiї i вона при-
датна при промiжних значень взаємодiї, для яких отримано опис переходу метал-
дiелектрик та визначено областi фермi-рiдинної поведiнки електронної пiдсисте-
ми. Також, деякий клас моделей типу бiнарного сплаву (напр. модель Фалiкова-
Кiмбала) пiддається аналiтичному розгляду в рамках теорiї ДСП [Freericks J.K.,
Zlatić V. Rev. Mod. Phys., 2003, 75, 1333]. Але розв’язок ефективної однодомiшко-
вої моделi Андерсона у випадку моделi Хаббарда набагато складнiший i, як пра-
вило, використовуються прямi числовi методи (напр. метод точної дiагоналiзацiї
чи метод квантового Монте-Карло). Також теорiя ДСП зустрiчається зi значними
труднощами при описi систем з корельованим переносом (нелокальними багато-
частинковими взаємодiями), коли власноенергетична частина стає нелокальною
[Schiller A. Phys. Rev. B, 1999, 60, 15660]. Тому актуальною є розробка нових ана-
лiтичних пiдходiв до розгляду ефективної одновузлової задачi в теорiї ДСП.

Для практичних застосувань дуже важливо вмiти розраховувати величини,
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якi вимiрюються на експериментi. У першу чергу це функцiї, якi описують вiдгук
багаточастинкової системи на зовнiшнiй вплив, як лiнiйний: електро- та теплопро-
вiднiсть, оптична провiднiсть, дiелектрична сприйнятливiсть, — так i вищого по-
рядку за зовнiшнiм збуренням: нелiнiйнi сприйнятливостi та перерiзи непружного
розсiяння свiтла та рентгенiвських променiв. Розв’язок одновузлової задачi тео-
рiї ДСП дає локальну власноенергетичну частину, а отже зондує тiльки локальнi
властивостi (вiд усiх хвильових векторiв у зонi Брилюена) i не несе iнформацiї про
нестiйкостi з певним хвильовим вектором, напр., (анти)феромагнiтне чи зарядове
впорядкування, тощо, що зумовлює потребу в розрахунку сприйнятливостей. Вi-
домо, що у пiдходi слабкого зв’язку в границi D →∞ незвiднi зарядовi вершини
у рiвняннi Бете-Салпiтера стають також локальними [Zlatić V., Horvatić B. Sol.
State Commun., 1990, 75, 263]. Але, як правило, виконуються розрахунки тiльки
статичних сприйнятливостей для рiзних значень хвильових векторiв, якi не по-
требують проведення аналiтичного продовження i можуть бути розрахованi на
мацубарiвських частотах [Pruschke T., Cox D.L., Jarrell M. Phys. Rev. B, 1993,
47, 3553; Freericks J.K. Phys. Rev. B, 1993, 47, 9263], i практично вiдсутнi дослi-
дження динамiчних сприйнятливостей. Проводилися розрахунки тiльки спектрiв
оптичної та статичної провiдностi [Schweitzer H., Czycholl G. Phys. Rev. Lett., 1991,
67, 3724; Möller G., Ruckenstein A.E., Schmitt-Rink S. Phys. Rev. B, 1992, 46, 7427],
якi у границi D → ∞ визначаються однопетлевими внесками i не потребують
розрахунку незвiдних зарядових вершин. Iнша складнiсть на шляху теоретично-
го дослiдження багаточастинкового вiдгуку зумовлена вiдсутнiстю спектральних
спiввiдношень та зручних для практичного використання виразiв, якi пов’язують
спостережуваний на експериментi багаточастинковий вiдгук з вiдповiдними бага-
точасовими кореляцiйними функцiями та функцiями Грiна.

Одним з прикладiв фiзичних процесiв, для опису яких слiд залучати ба-
гаточасовi кореляцiйнi функцiї, є резонансне непружне (комбiнацiйне) розсiяння
свiтла та рентгенiвських променiв. Електронне комбiнацiйне розсiяння свiтла вже
давно використовується як прямий метод дослiдження зарядових збуджень у рi-
зних сполуках i експерименти виявили цiлий ряд цiкавих явищ, особливо у силь-
носкорельованих системах [Devereaux T.P., Hackl R. Rev. Mod. Phys., 2007, 79,
175], зокрема, комбiнацiйне розсiяння володiє цiлим рядом унiверсальних (не за-
лежних вiд сполуки) властивостей у сильноскорельованих дiелектричних матерiа-
лах. Особливе зацiкавлення викликають резонанснi ефекти, оскiльки вважається,
що резонанс може призвести до пiдвищення нерезонансного вiдгуку на порядки
i дозволить спостерiгати слабкi сигнали. Але залишається невiдомим, чи може
таке резонансне посилення кардинально змiнити форму основного нерезонансно-
го вiдгуку, хоча добре вiдомо, що спектри комбiнацiйного розсiяння для багатьох
сильноскорельованих металiв i дiелектрикiв проявляють складну залежнiсть вiд
частоти налiтаючих фотонiв, але причина бiльшостi таких резонансiв до цього



3

часу неясна. Також нез’ясованими залишаються питання про те, як при резонансi
змiнюються як низькоенергетичнi особливостi спектру (такi як електрон-дiрковi
збудження поблизу рiвня Фермi), так i високоенергетичнi (наприклад, збуджен-
ня з переносом заряду). Бiльшiсть розрахункiв виконуються для малих кластерiв
i на даний час не iснує теорiї комбiнацiйного розсiяння свiтла на електронних
збудженнях, яка б передбачала профiлi спектральних лiнiй при рiвноправному
врахуваннi резонансних, змiшаних i нерезонансних внескiв i була б нечутлива до
розмiрних ефектiв.

В останнi роки вiдбувся значний прогрес у створеннi iнструментальної ба-
зи для проведення експериментiв з резонансного непружного розсiяння рентге-
нiвських променiв. Особливий iнтерес викликають можливостi цього методу, як
прямого засобу вимiрювання енергiї i iмпульсу зарядових збуджень у складних ма-
терiалах [Ament L.J.P., van Veenendaal M., Devereaux T. P., et al. Rev. Mod. Phys.,
2011 (in print)]. Теоретичний опис процесiв взаємодiї рентгенiвського випромiне-
ння з електронною пiдсистемою сильноскорельованих матерiалiв знаходиться у
станi розробки. Вiдомо ще з класичних робiт Нозiєра i де Домiнiсiса [Nozières P.,
De Dominicis C.T. Phys. Rev., 1969, 178, 1097], що спектр рентгенiвської фотоеле-
ктронної емiсiї визначається пропагатором дiрки йонного залишку i для металi-
чних систем при нулю температури мiстить степеневу сингулярнiсть крайового
спектру поглинання, яка зникає для дiелектрика, але вiдсутнi теоретичнi дослi-
дження спектрiв рентгенiвського крайового поглинання для сильноскорельованих
електронних систем при скiнчених температурах. Розрахунки спектрiв резонан-
сного непружного розсiяння рентгенiвських променiв в основному виконуються
для малих кластерiв [Kotani A., Shin S. Rev. Mod. Phys., 2001, 73, 203], причому,
як правило, при таких розрахунках пропагатор дiрки йонного залишку замiню-
ється пропагатором для локалiзованого стану з певною енергiєю i ефективною
пiвшириною (часом життя дiрки) i не враховуються ефекти багаточастинкового
розсiяння та динамiчного екранування.

У зв’язку з вищесказаним актуальною залишається розробка аналiтичних
методiв знаходження розв’язкiв одновузлової задачi теорiї ДСП для промiжних та
великих значень одновузлової кореляцiї, а також побудова теорiї ДСП для систем
з корельованим переносом. Iнше важливе завдання теоретичного опису багато-
частинкових процесiв у сильноскорельованих електронних системах пов’язане з
отриманням функцiй динамiчного вiдгуку, що включає цiлий ряд задач, зокрема,
отримання незвiдних зарядових вершин, встановлення аналiтичних властивостей
багаточасових кореляцiйних функцiй та функцiй Грiна i, на цiй основi, знаходже-
ння виразiв для спостережуваних величин, напр., динамiчних сприйнятливостей,
спектрiв фотоемiсiї чи поглинання та перерiзiв непружного розсiяння.

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами. Дисер-
тацiйна робота виконана в Iнститутi фiзики конденсованих систем НАН України,
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iз науковою тематикою якого пов’язаний вибраний напрямок дослiджень. Пред-
ставленi у дисертацiї результати отриманi згiдно з планами робiт у рамках бюдже-
тних тем НАН України “Дослiдження ефектiв зумовлених локальним ангармонi-
змом та короткодiючою взаємодiєю квантових полiв рiзної природи в кристалi-
чних, невпорядкованих i молекулярних системах” (1994-1998 рр., номер держреє-
страцiї 0194U022986), “Термодинамiка та кiнетика псевдоспiн-фермiонних моделей
локально-ангармонiчних кристалiчних i молекулярних систем з сильними хаб-
бардiвськими кореляцiями” (1999-2001 рр., номер держреєстрацiї 0199U000670),
“Дослiдження колективних iонних та електрон-iонних процесiв у твердих тiлах
на основi фермiонних граткових моделей” (2002-2004 рр., номер держреєстрацiї
0102U000217), “Розробка сучасних теоретичних методiв та їх застосування до ви-
вчення властивостей конденсованих систем” (2002-2006 рр., номер держреєстра-
цiї 0102U001794), “Розвиток аналiтичних методiв теорiї енергетичного спектру та
динамiки сильноскорельованих систем частинок” (2005-2007 рр., номер держреє-
страцiї 0105U002085), “Розвиток i застосування методiв аналiтичної теорiї та ком-
п’ютерного експерименту для опису явищ переносу в iон-електронних системах”
(2007-2011 рр., номер держреєстрацiї 0107U002081), “Моделювання фiзичних вла-
стивостей квантових граткових систем з багаточастинковими кореляцiями” (2008-
2012 рр., номер держреєстрацiї 0108U001154), а також проекту Державного фонду
фундаментальних дослiджень “Iонний та електронний транспорт в iонних провiд-
никах та матерiалах з вузькими електронними зонами провiдностi” (2001-2002 рр.,
номер держреєстрацiї 02.07/266).

Мета i завдання дослiдження. Метою дисертацiйної роботи є розви-
ток послiдовного мiкроскопiчного опису багаточастинкової динамiки сильноско-
рельованих електронних систем у пiдходi сильного зв’язку та теорiї динамiчного
середнього поля i розробка на цiй основi методiв отримання та проведення роз-
рахункiв багаточастинкових сприйнятливостей та перерiзiв резонансного непру-
жного (комбiнацiйного) розсiяння. Для досягнення даної мети у роботi необхiдно
було розв’язати наступнi завдання:

1. Розробка методiв сильного зв’язку для ефективної одновузлової задачi те-
орiї ДСП та дослiдження термодинамiки i багаточастинкового вiдгуку для
моделей типу бiнарного сплаву в теорiї сильноскорельованих електронних
систем.

2. Розвиток загального пiдходу сильного зв’язку до опису корельованого пере-
носу (нелокальних багаточастинкових взаємодiй) в теорiї ДСП.

3. Дослiдження аналiтичних властивостей та отримання спектральних спiввiд-
ношень для багаточасових кореляцiйних функцiй; встановлення зв’язку мiж
перерiзами непружного розсiяння електромагнiтних хвиль та багаточасови-
ми кореляцiйними функцiями.
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4. Дослiдження резонансних ефектiв при комбiнацiйному розсiяннi свiтла на
електронних збудженнях.

5. Розробка методiв опису динамiки локалiзованих збуджень та отримання фо-
тоемiсiйних спектрiв рентгенiвських променiв; дослiдження резонансного не-
пружного розсiяння рентгенiвських променiв для сильноскорельованих еле-
ктронних систем.

Об’єктом дослiдження дисертацiйної роботи є сильноскорельованi фермiон-
нi системи, такi як електроннi пiдсистеми у сполуках з перехiдними та рiдкiснозе-
мельними елементами. Предмет дослiдження — вплив багаточастинкових взаємо-
дiй та кореляцiй на динамiку i термодинамiку сильноскорельованих електронних
систем та їх прояв у динамiчному вiдгуку, фотоемiсiйних спектрах та резонансно-
му непружному (комбiнацiйному) розсiяннi свiтла i рентгенiвських променiв.

Методи дослiдження. Для послiдовного врахування одновузлових хаб-
бардiвських кореляцiй використано теорiю динамiчного середнього поля. Розв’я-
зання ефективної одновузлової задачi теорiї ДСП виконано з використанням пiд-
ходiв сильного зв’язку (розклади за мiжвузловим електронним переносом та те-
орема Вiка для операторiв Хаббарда). Самоузгодженiсть отриманих результатiв
забезпечувалася шляхом побудови термодинамiчного потенцiалу типу Бейма-Ка-
данова та отриманням усiх величин з нього через функцiональнi похiднi. Перерi-
зи резонансного непружного розсiяння розраховувалися на основi багаточасових
температурних функцiй Грiна. Спектри локалiзованих станiв були розрахованi з
використанням дискретного методу Вiнера-Гопфа.

Наукова новизна одержаних результатiв. У рамках теорiї ДСП вперше
для спрощеної псевдоспiн-електронної моделi побудовано фазовi дiаграми основ-
ного стану та встановлено можливiсть фазового переходу I-го роду (бiстабiльнiсть)
при змiнi температури та фазового розшарування.

Вперше розроблено варiант теорiї збурень за електронним переносом, який
ґрунтується на теоремi Вiка для операторiв Хаббарда i не залежить вiд iєрархiї
спарювань. Показано, що ефективна одновузлова задача теорiї ДСП точно роз-
падається на пiдпростори з рiзними вакуумними станами i на цiй основi вперше
побудовано аналiтичний термодинамiчно самоузгоджений пiдхiд для моделi Хаб-
барда, в рамках якого одержано аналiтичнi результати для певних простих на-
ближень, коли отримується двополюсна (наближення типу бiнарного сплаву) та
чотириполюсна (наближення типу Хартрi-Фока) структура для одноелектронних
функцiй Грiна.

Показано, що тiльки в рамках пiдходу сильного зв’язку можна побудувати
теорiю динамiчного середнього поля для систем з корельованим переносом (нело-
кальними багаточастинковими взаємодiями). Вперше побудовано систему рiвнянь
теорiї ДСП для таких систем, отримано вирази для термодинамiчного потенцiа-
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лу типу Бейма-Каданова та розроблено самоузгоджений пiдхiд у функцiональних
похiдних. Для моделi Фалiкова-Кiмбала з корельованим переносом вперше вста-
новлено наявнiсть та дослiджено перехiд Мотта при змiнi температури.

Вперше розвинено загальну схему розрахунку динамiчних сприйнятливо-
стей в рамках пiдходу сильного зв’язку та розроблено методику отримання не-
звiдних вершин у рамках теорiї ДСП. Отримано точний аналiтичний вираз для
динамiчної сприйнятливостi та незвiдної зарядової вершини для моделi Фалiкова-
Кiмбала в теорiї ДСП.

Вперше сформульовано спектральнi спiввiдношення для багаточасових ко-
реляцiйних функцiй з врахуванням неергодичних (збережних) внескiв i показано,
як вiдповiднi спектральнi густини можна послiдовно отримати з багаточасових
температурних функцiй Грiна.

Використовуючи спектральнi властивостi багаточасових кореляцiйних фун-
кцiй, узагальнено теорему Джонсона-Магана для переносу електричного заряду i
тепла на випадок багатошарових наноструктур.

Вперше розроблено загальний формалiзм аналiтичного продовження бага-
точасових температурних функцiй Грiна для отримання нерезонансних, змiшаних
та резонансних внескiв у перерiз комбiнацiйного розсiяння свiтла на електронних
збудженнях i на цiй основi в рамках теорiї динамiчного середнього поля знайде-
но точнi розв’язки для резонансного комбiнацiйного розсiяння свiтла для моделi
Фалiкова-Кiмбала.

Запропоновано нове представлення для спектральної функцiї локалiзованих
збуджень через детермiнанти неперервних матричних операторiв типу Теплiца,
яке суттєво пришвидшило її розрахунок. Використовуючи пiдхiд Вiнера-Гопфа,
отримано точнi аналiтичнi формули для довгочасової поведiнки функцiй Грiна.

Вперше дослiджено спектри резонансного непружного розсiяння рентгенiв-
ських променiв для моделi Фалiкова-Кiмбала при рiзних значеннях переданого
iмпульсу та рiзних енергiях збудження (менших i бiльших за порiг поглинання).

Практичне значення одержаних результатiв. Розвинутий у дисертацiї
метод самоузгодженого розв’язку ефективної одновузлової задачi теорiї ДСП для
моделi Хаббарда може бути поширений на iншi моделi та задачi в теорiї сильно-
скорельованих систем. На цiй основi можна будувати наближення вищого порядку
в пiдходi сильного зв’язку.

Побудована теорiя ДСП для систем з корельованим переносом служитиме
вихiдною для дослiдження iнших моделей з корельованим переносом, що поки що
ускладнюється вiдсутнiстю розвинутих методiв розв’язання одновузлової задачi.
Результати дослiдження зумовленого температурою переходу Мотта у системах з
корельованим переносом можуть бути використанi безпосередньо для пояснення
експериментальних даних.

Отриманi у роботi точнi розв’язки для динамiчної сприйнятливостi та за-
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рядової вершини для моделi Фалiкова-Кiмбала були використанi для розрахункiв
спектрiв нерезонансного комбiнацiйного розсiяння [Freericks J.K., Devereaux T.P.
Phys. Rev. B, 2001, 64, 125110] i зробили можливим проведене у цiй дисертацiйнiй
роботi дослiдження резонансного комбiнацiйного розсiяння.

Запропонований пiдхiд до отримання спектральних спiввiдношень для бага-
точасових кореляцiйних функцiй дає загальний алгоритм, який може бути вико-
ристаний для знаходження виразiв для спостережуваних величин через вiдповiднi
багаточасовi функцiї Грiна. У роботi знайдено такий загальний зв’язок для пере-
рiзiв резонансного комбiнацiйного розсiяння, який може бути поширений на рiзнi
моделi i механiзми розсiяння. Зокрема, на його основi було проведене дослiдження
непружного розсiяння свiтла та рентгенiвських променiв для систем з порушеною
симетрiєю (зарядововпорядкована фаза моделi Фалiкова-Кiмбала) [Matveev O.P.,
Shvaika A.M., Freericks J.K. Phys. Rev. B, 2009, 79, 115130; 2010, 82, 155115].

Отримане у роботi формулювання теореми Джонсона-Магана має загальнi-
ший характер i може бути використане для опису процесiв одночасного переносу
електричного заряду i тепла у неоднорiдних системах зi суттєвими багаточастин-
ковими взаємодiями.

Запропонований спосiб розрахунку спектрiв локалiзованих збуджень суттє-
во швидший за попереднi i дозволяє проводити розрахунки для складнiших систем
як у рiвноважному, так i нерiвноважному станi, i може бути використаний для
опису часововиокремлених процесiв.

Особистий внесок здобувача. В написаних у спiвавторствi працях вне-
сок здобувача визначається наступним чином. При описi псевдоспiн-електронної
моделi в узагальненому наближеннi хаотичних фаз автор приймав безпосередню
участь у розвитку методики операторiв Хаббарда та проведеннi розрахункiв ко-
реляцiйних функцiй та динамiчних сприйнятливостей [1–3]. Здобувач приймав
безпосередню участь у формулюваннi узагальненого наближення хаотичних фаз
для спрощеної псевдоспiн-електронної моделi, постановцi конкретних завдань та
обговореннi одержаних результатiв [5–7], якi порiвнювалися з результатами теорiї
динамiчного середнього поля, що були отриманi здобувачем безпосередньо [4]. З
використанням температурної теорiї збурень за електронним переносом здобува-
чем розвинено оригiнальний аналiтичний метод дослiдження моделi Хаббарда в
теорiї динамiчного середнього поля та проаналiзовано можливi магнiтнi впорядку-
вання [13]. Здобувачевi належить постановка задачi про дослiдження спектру та
динамiчних сприйнятливостей моделi Хаббарда на малих кластерах, вiн контро-
лював виконання розрахункiв та приймав участь у обговореннi результатiв [23].
При описi переносу електричного заряду i тепла через багатошаровi наностру-
ктури автору належать спектральнi зображення для вiдповiдних багаточасових
кореляцiйних функцiй та отримання узагальненої форми теореми Джонсона-Ма-
гана [24]. В усiх iнших роботах, як одноосiбних [8–12, 14–16, 22] так i у спiвавтор-
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ствi [17–21, 25, 26], здобувач приймав активну участь на всiх етапах виконання
дослiдження, включаючи постановку завдання, вибiр методiв, виконання як ана-
лiтичних так i числових розрахункiв, обробцi отриманих результатiв та форму-
люваннi висновкiв.

Апробацiя роботи. Основнi результати роботи доповiдалися i обговорю-
валися на: International Workshop on Statistical Physics and Condensed Matter
Theory (Lviv, Ukraine, 1995); International School “Strongly Correlated Systems
and Critical Phenomena” (Dubna, Russia, 1997); INTAS-Ukraine Workshop on
Condensed Matter Physics (Lviv, Ukraine, 1998); European Conference “Physics
of Magnetism” (Poznan, Poland, 1999, 2002); Workshop on Modern Problems of
Soft Matter Theory (Lviv, Ukraine, 2000); 2nd International Smakula Symposium
“Fundamental and Applied Problems of Modern Physics” (Ternopil, Ukraine, 2000);
II International Pamporovo Workshop on Cooperative Phenomena in Condensed
Matter: Quantum Phases and Phase Transitions (Pamporovo, Bulgaria, 2001); In-
ternational Conference on Strongly Correlated Electron Systems (Krakow, Poland,
2002; Karlsruhe, Germany, 2004); Annual APS March Meeting (Montreal, Quebec,
Canada, 2004; New Orleans, Louisiana, USA, 2008); 7th International Conference
on Spectroscopies of Novel Superconductors (Barcelona-Sitges, Spain, 2004); An-
nual Conference in Ukraine “Statistical Physics 2005: Modern Problems and New
Applications” (Lviv, Ukraine, 2005); Workshop on Correlated Thermoelectric Ma-
terials and Conference on Concepts in Electron Correlation (Hvar, Croatia, 2005);
Рiздвянi дискусiї (Львiв, Україна, 2001, 2003, 2004, 2005, 2007, 2009); Загальнi збо-
ри Вiддiлення фiзики та астрономiї НАН України (Київ, Україна, 2008), а також
на семiнарах в Iнститутi фiзики конденсованих систем НАН України, Iнститу-
тi фiзики Унiверситету М. Кюрi-Склодовської (Люблiн, Польща) та на кафедрi
фiзики Унiверситету Джорджтауну (Вашингтон, округ Колумбiя, США).

Публiкацiї. За матерiалами дисертацiї опублiковано 25 статей у фахових
наукових виданнях (серед них 9 статей є одноосiбними), 1 препринт, 1 матерiали
i 15 тез мiжнародних конференцiй.

Структура та об’єм дисертацiї. Дисертацiйна робота складається iз пе-
релiку умовних скорочень, вступу, 8 роздiлiв основної частини, загальних виснов-
кiв, списку використаних джерел з 289 найменувань, двох додаткiв i мiстить 58 ри-
сункiв. Робота викладена на 263 сторiнках (зi списком використаних джерел i
додатками— 315 сторiнок).

ОСНОВНИЙ ЗМIСТ РОБОТИ

У вступi висвiтлено актуальнiсть обраної теми, сформульовано мету i зав-
дання дослiдження, вiдзначено наукову новизну i практичне значення одержаних
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результатiв, визначено особистий внесок здобувача та наведено iнформацiю щодо
апробацiї результатiв дисертацiї.

У першому роздiлi наведено короткий огляд лiтератури з багаточастин-
кової динамiки сильноскорельованих електронних систем, зокрема перераховано
найбiльш важливi моделi i методи аналiтичних та числових розрахункiв. Окремо
описано основнi здобутки теорiї динамiчного середнього поля, а також перерахо-
вано наявнi труднощi та нерозв’язанi проблеми. Тут також висвiтлено важливi
вiхи у теоретичному описi динамiчного вiдгуку багаточастинкових систем взагалi
та непружного розсiяння свiтла i рентгенiвських променiв зокрема.

У другому роздiлi з використанням пiдходу сильного зв’язку розглянуто
енергетичний спектр та термодинамiку моделей типу бiнарного сплаву (спрощена
псевдоспiн-електронна модель або модель Фалiкова-Кiмбала при g → U)

H =
∑
i

Hi +
∑
ijσ

tija
†
iσajσ, Hi = gSzi

∑
σ

niσ − hSzi − µ
∑
σ

niσ − hSzi , (1)

де одновузловий гамiльтонiан Hi враховує локальну взаємодiю електронiв про-
вiдностi з псевдоспiнами (локалiзованими електронами nif = P+

i = 1
2 + Szi ), якi

помiщенi у поздовжнє поле h (параметр асиметрiї ангармонiчного потенцiалу або
хiмiчний потенцiал для локалiзованих електронiв, h = µf). Головна вiдмiннiсть
мiж цими моделями полягає у способi усереднення за псевдоспiновими змiнними
(температурне рiвноважне статистичне усереднення для псевдоспiн-електронної
моделi та моделi Фалiкова-Кiмбала i конфiгурацiйне усереднення для бiнарного
сплаву) та у способi отримання самоузгоджених розв’язкiв (фiксоване значення
поздовжнього поля h для псевдоспiн-електронної моделi, фiксоване значення кон-
центрацiї однiєї з компонент c для бiнарного сплаву та фiксоване значення кон-
центрацiї електронiв: повної чи для кожної з пiдсистем— для моделi Фалiкова-
Кiмбала). Розрахунок виконувався з використанням теорiї збурень за електрон-
ним переносом (пiдхiд сильного зв’язку g � t), коли одноелектронна функцiя
Грiна визначається з рiвняння Ларкiна, формальний розв’язок якого має вигляд

Gσ(iωn,k) =
1

Ξ−1
σ (iωn,k)− εk

.

Спочатку розрахунок виконувався в рамках узагальненого наближення ха-
отичних фаз (УНХФ), коли незвiдна частина одноелектронної функцiї Грiна роз-
раховувалася у наближеннi Хаббард-I (P± = 1

2 ± Sz)

Ξσ(iωn,k) = g(iωn) =
〈P+〉

iωn + µ− g/2 +
〈P−〉

iωn + µ+ g/2
.

Середнє значення оператора псевдоспiну отримувалося у наближеннi середнього
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поля

〈Szl 〉 = = - + _1
2!

-

- _1
3!

+ ...  .

де перенормування кумулянтiв здiйснюється за рахунок вставок петлевих фра-
гментiв (“однохвосток”). Отримано вираз для термодинамiчного потенцiалу.

З метою встановлення меж застосовностi УНХФ проводилося порiвняння з
результатами теорiї динамiчного середнього поля (ДСП), яка дає точнi розв’язки
для моделей типу бiнарного сплаву в границi нескiнченої вимiрностi простору. У
теорiї ДСП незвiдна частина у рiвняннi Ларкiна є локальною Ξσ(iωn,k) = Ξσ(iωn)
i знаходиться з розв’язку ефективної одновузлової задачi з динамiчним середнiм
полем λσ(τ − τ ′). Для моделей типу бiнарного сплаву отримано систему рiвнянь
для знаходження незвiдної частини i динамiчного середнього поля

+∞∫
−∞

ρ(ε)dε

Ξ−1
σ (iωn)− ε

=
1

Ξ−1
σ (iωn)− λσ(iωn)

=
iωn + µ− λσ(iωn) + g 〈Sz〉
[iωn + µ− λσ(iωn)]2 − g2

4

,

а також рiвняння стану для знаходження 〈Sz〉. Було отримано вираз для статисти-
чної суми та доведено тотожнiсть виразiв Фалiкова-Кiмбала-Плiшке [Plischke M.
Phys. Rev. Lett., 1972, 28, 361] та Брандта-Мiльша [Brandt U., Mielsch C. Z. Phys.
B, 1991, 82, 37] для вiльної енергiї нескiнченновимiрної моделi Фалiкова-Кiмбала.

Для напiвелiптичної густини станiв ρ(ε) = 2
πW 2

√
W 2 − ε2 дослiджено роз-

в’язки рiвнянь УНХФ та теорiї ДСП, встановлено межi електронних зон та умови
появи щiлини в одноелектронному спектрi, на основi чого було побудовано фазову
дiаграму µ − h (рис. 1), де вказано областi стiйкостi станiв з 〈Sz〉 = ±1

2 та лiнiї
фазових переходiв I-го роду за полем та хiмiчним потенцiалом мiж однорiдни-
ми фазами з рiзними значеннями 〈Sz〉 та концентрацiї електронiв при T = 0. Зi
зростанням температури межi стiйкостi фаз зближуються i вiдповiдна фазова дi-
аграма Tc−h зображена на рис. 2. Як видно, у порiвняннi з моделлю Iзинґа, крива
спiвiснування фаз змiщена по полю та нахилена вiд вертикальної лiнiї, що приво-
дить до можливостi фазового переходу першого роду зi змiною температури для
псевдоспiн-електронної моделi у вузькiй областi значень поля h. Порiвняння з ре-
зультатами УНХФ показує, що точнiше врахування одновузлових кореляцiй у тео-
рiї ДСП приводить до розширення областi стiйкостi фаз та незначного пониження
температури трикритичної точки. У випадку фiксованого значення концентрацiї
електронiв (режим n = const) фазовий перехiд першого роду перетворюється у
фазове розшарування, коли система розшаровується на областi з рiзним значе-
нням концентрацiї електронiв та середнього значення псевдоспiну i електронний
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Рис. 1. Фазова дiаграма µ−h для g = 1, t = W = 0.2 та T = 0. Товстi суцiльнi лiнiї зображають
точки фазового переходу першого роду. а) УНХФ ; б) теорiя ДСП.

а) б)

Рис. 2. Фазова дiаграма Tc − h: суцiльна та штриховi лiнiї вказують лiнiю фазового переходу
першого роду та межi стiйкостi фаз, вiдповiдно (g = 1, t = W = 0.2, µ = −0.5). а) УНХФ ; б)
теорiя ДСП.

спектр мiстить як широку незаповнену електронну зону i заселенi локалiзованi
стани для областей з n ∼ 0, так i частково заселену широку електронну зону i
незаселенi локалiзованi стани для областей з n ∼ 1. Вiдповiдна фазова дiаграма
T − n зображена на рис. 3. Також дослiджено термодинамiку фазових переходiв
мiж однорiдними та зарядововпорядкованими фазами, враховуючи фазове роз-
шарування, побудованi вiдповiднi фазовi дiаграми.

У третьому роздiлi розвинено загальний пiдхiд сильного зв’язку до теорiї
сильноскорельованих електронних систем, який ґрунтується на теорiї збурень за
мiжвузловим електронним переносом. Розглядається ґраткова електронна систе-
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а) б)

Рис. 3. Фазова дiаграма T −n для фазового розшарування: суцiльна лiнiя — бiнодалi, штрихова
лiнiя — спiнодалi (g = 1, W = 0.2, h = 0.1). а) УНХФ ; б) теорiя ДСП.

ма, яка в загальному випадку задається статистичним оператором

ρ̂ = e−βĤ0σ̂(β), σ̂(β) = T exp

{
−
∫ β

0

dτ

∫ β

0

dτ ′
∑
ijσ

tσij(τ − τ ′)a†iσ(τ)ajσ(τ ′)

}
,

де Ĥ0 =
∑

i Ĥi— сума одновузлових внескiв i для моделi Хаббарда слiд покласти
Hi = Uni↑ni↓ − µ(ni↑ + ni↓) − h(ni↑ − ni↓) та tσij(τ − τ ′) = tijδ(τ − τ ′). Вважає-
ться, що вiдомi власнi значення та власнi функцiї одновузлового гамiльтонiану
Hi|i, p〉 = Ep|i, p〉 та можна ввести оператори Хаббарда X̂pq

i = |i, p〉〈i, q|, так, що
у вiдповiдному зображеннi гамiльтонiан нульового наближення стає дiагональний
H0 =

∑
i

∑
pEpX̂

pp
i , де для моделi Хаббарда p = 0, 2, ↑ i ↓.

Матриця розсiяння σ̂(β) розкладається в ряд за електронним переносом
i для 〈σ(β)〉0 отримуємо ряд добуткiв iнтегралiв переносу та середнiх вiд певної
кiлькостi операторiв народження та знищення електронiв, якi зображаються через
оператори Хаббарда. Розрахунок середнiх вiд добуткiв операторiв Хаббарда вико-
нується з використанням вiдповiдної теореми Вiка [Слободян П.М., Стасюк И.В.
ТМФ, 1974, 19, 423] з подальшим групуванням доданкiв з однаковими дiагональ-
ними операторами Хаббарда, що дозволяє отримати результат, який не залежить
вiд iєрархiї спарювань. Проводячи послiдовно спарювання для кожного з доданкiв
у розкладi для 〈σ̂(β)〉0, отримано наступне дiаграмне зображення

〈σ̂(β)〉0 =

〈
exp

{
− − 1

2
− 1

3
− . . .

− © − © − . . .− © − . . .

}〉
0

, (2)
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де стрiлки зображають нульовi функцiї Грiна gpq(iωn), хвилястi лiнiї — iнтеграли
переносу, а �, . . . позначають деякi складнi “n-вершини” i, для такого форму-
лювання теорiї збурень, дорiвнюють незвiдним багаточастинковим функцiям Грi-
на, якi розраховуються з одновузловим гамiльтонiаном. Такий пiдхiд подiбний до
кумулянтних розкладiв в узагальненiй теоремi Вiка [Владимир М.И., Москален-
ко В.А. ТМФ, 1990, 82, 428; Вакару С.И., Владимир М.И., Москаленко В.А. ТМФ,
1990, 85, 248], але вiдрiзняється способом отримання незвiдних багаточастинко-
вих вершин. У нас кожна вершина (багаточастинкова функцiя Грiна) множиться
ще на дiагональний оператор Хаббарда, який зображено бульбашкою, i отриму-
ється вираз зi середнiм вiд добуткiв дiагональних операторiв Хаббарда. Пiсля
застосування теореми Вiка задача розпалася на двi: 1) розрахунок незвiдних ба-
гаточастинкових функцiй Грiна (вершин) та 2) розрахунок середнiх вiд добуткiв
дiагональних операторiв Хаббарда i пiдсумовування кiнцевих рядiв.

Виявляється, що вирази для багаточастинкових функцiй Грiна розпадаю-
ться на чотири доданки з рiзними дiагональними операторами Хаббарда X̂pp, якi
проектують одновузлову задачу на певнi “вакуумнi” стани (пiдпростори), i незбу-
реними функцiями Грiна, якi описують усi можливi процеси збудження та роз-
сiяння вiдносно заданих “вакуумних” станiв. А саме, народження або знищення
одного електрона чи дублона (пари електронiв з протилежними спiнами) для пiд-
просторiв p = 0 i p = 2 та народження або знищення одного електрона чи магнона
(переворот спiна) для пiдпросторiв p =↑ i p =↓. Зокрема маємо для двополюсника

= gσ0(iωn)(X̂
σσ
i + X̂00

i ) + g2σ̄(iωn)(X̂
22
i + X̂ σ̄σ̄

i ) ≡
∑

p
X̂pp
i gσ(p)(iωn),

для чотириполюсника

2

1

3

4

=

2

1

3

4

±


3

1

4

2
для p = 0, 2

4

1

3

2

для p = σ, σ̄

,

де точки зображають енергiю кулонiвської кореляцiї U = E2 + E0 − E↑ − E↓, а
штриховi стрiлки— бозоннi функцiї Грiна нульового порядку: дублонну g20(iωm)
або магнонну gσσ̄(iωm), i т.п. для багаточастинкових функцiй Грiна вищих по-
рядкiв. Отже, можна ввести простi вершини

, ,
з допомогою яких можна

побудувати усi n-полюсники у розкладi для 〈σ(β)〉0 згiдно з певними правилами.
Показано, що для великого термодинамiчного потенцiалу одновузлової за-

дачi теорiї ДСП Ωa можна записати такий самий дiаграмний розклад, як i у
виразi (2), але тепер слiд розраховувати середнє вiд добуткiв дiагональних X-
операторiв на тому самому вузлi, якi перемножуються i зводяться до одного опе-
ратора X. Остаточно, для великого термодинамiчного потенцiалу одновузлової
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задачi отримуємо вираз Ωa = − 1
β ln

∑
p e−βΩ(p), де Ω(p) — “великi термодинамiчнi

потенцiали” для пiдпросторiв.
Знайдено, що одноелектронна функцiя Грiна для одновузлової задачi зобра-

жається у виглядi

G(a)
σ (τ − τ ′) =

δΩa

δλσ(τ ′ − τ)
=
∑

p
wpGσ(p)(τ − τ ′),

а вiдповiднi фур’є-образи одноелектронних функцiй Грiна

Gσ(p)(iωn) =
1

Ξ−1
σ(p)(iωn)− λσ(iωn)

, Ξ−1
σ(p)(iωn) = g−1

σ(p)(iωn)− Σσ(p)(iωn)

для пiдпросторiв зi “статистичними вагами” wp = e−βΩ(p)/
∑

q e−βΩ(q) i власно-
енергетичними частинами Σσ(p)(iωn) залежать вiд локальних iнтегралiв перено-
су λσ′(iωn′) тiльки через величини Ψσ′(p)(iωn′) = Gσ′(p)(iωn′) − Ξσ′(p)(iωn′). Тобто
одновузлова задача точно розпадається на окремi задачi для пiдпросторiв, напр.,
p = 0, 2, ↓, ↑ для моделi Хаббарда, з рiзними “вакуумними” станами i “статисти-
чними вагами”.

На основi розвиненого пiдходу побудовано рiзного роду самоузгодженi на-
ближення. Зокрема, найпростiше наближення Σσ(p)(iωn) = 0 вiдповiдає “невзає-
модiючим” фермiонам у пiдпросторах i дає для функцiї Грiна одновузлової за-
дачi двополюсний вираз сплавного наближення для моделi Хаббарда (нульове
наближення для даного пiдходу) i точний розв’язок для моделi Фалiкова-Кiмба-
ла [λ↓(iωn) = 0]. Перше ненульове наближення для власноенергетичної частини
Σσ(p)(iωn) = 1

β

∑
n′ UΨσ̄(p)(iωn′) вiдповiдає наближенню Хартрi-Фока для пiдпро-

сторiв, що дає для функцiї Грiна одновузлової задачi чотириполюсний вираз

G(a)
σ (iωn) =

∑
p=0,↑,↓,2

wp
iωn + µσ − Unσ̄(p) − λσ(iωn)

. (3)

На рис. 4 приведенi повна густина одночастинкових станiв ρσ(ω) = − 1
π ImG

(a)
σ (ω),

а також внески вiд пiдпросторiв [окремих доданкiв у (3)] для рiзних значень кон-
центрацiї електронiв. Отримано, що хоча густина станiв має два пiки, якi вiдповi-
дають рiзним хаббардiвським зонам, кожна зона, у свою чергу, формується двома
близькими пiками: p = 0 та σ для нижньої хаббардiвської зони i p = 2 та σ̄ для
верхньої, — зi статистичними вагами wp. Основнi внески походять вiд пiдпросторiв
p = 0 для малих концентрацiй електронiв (n < 2

3 , µ < 0), p = 2 для малих концен-
трацiй дiрок (2− n < 2

3 , µ > U) та p = σ, σ̄ поблизу половинного заповнення. На
основi аналiзу розв’язкiв, як для ґратки так i для дво- i тривузлового кластерiв,
отримано, що пiдпростори p = 0 та p = 2 описують фермi-рiдинну компоненту
(електронну та дiркову, вiдповiдно), яка домiнує при малих концентрацiях еле-
ктронiв або дiрок, коли хiмiчний потенцiал перебуває поблизу нижнього краю
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Рис. 4. Густина станiв ρσ(ω), повна та для окремих пiдпросторiв, при рiзних значеннях хiмiчного
потенцiалу: (a) µ = U

2
, n = 1; (b) µ = −1, n = 0.07; (c) µ = 0.01, n = 0.72; (d) µ = −0.01, n = 0.66

(U = 4, T = 0.2), та статистичнi ваги пiдпросторiв wp в залежностi вiд концентрацiї електронiв.

нижньої зони або верхнього краю верхньої зони, i знаходиться у феромагнiтному
станi при низьких температурах, а пiдпростори p =↑ та ↓ описують не-фермi-рi-
динну компоненту (типу резонансних валентних зв’язкiв [Anderson P.W. Science,
1987, 235, 1196]) з антиферомагнiтним впорядкуванням при низьких температу-
рах, яка домiнує поблизу половинного заповнення. Отже, в рамках отриманого
наближення типу Хартрi-Фока, при концентрацiях електронiв n ≈ 2

3 та 2− n ≈ 2
3

вiдбувається квантовий фазовий перехiд (перебудова основного стану) мiж цими
двома режимами: фермi-рiдинним та не-фермi-рiдинним, що нагадує вiдомi вла-
стивостi ВТНП-купратiв, якi у нелегованому випадку (n = 1) перебувають у станi
антиферомагнiтного дiелектрика, потiм при низькому легуваннi киснем проявля-
ється не-фермi-рiдинна поведiнка (недолегований випадок n . 1), а пiсля певного
оптимального легування їхнi властивостi рiзко змiнюються з не-фермi-рiдинних
на фермi-рiдиннi (перелегований випадок). В кiнцi роздiлу також аналiзуються
рiзнi способи виходу за рамки наближення типу Хартрi-Фока, зокрема шляхом
врахування самоузгодженого перенормування бозонних збуджень.

Четвертий роздiл присвячений застосуванню пiдходу сильного зв’язку до
побудови теорiї ДСП для систем з корельованим переносом, для яких власноенер-
гетична частина стає нелокальною. Показано, що в рамках такого пiдходу зручно



16

переписати доданок з мiжвузловим корельованим переносом

Ht =
1√
D

∑
〈ij〉σ

[
t1a
†
iσajσ + t2a

†
iσajσ (niσ̄ + njσ̄) + t3a

†
iσajσniσ̄njσ̄

]
у матричному виглядi через оператори Хаббарда

Ht =
1√
D

∑
〈ij〉σ

a†iσtijajσ, aiσ =

(
σX σ̄2

i

X0σ
i

)
, tij =

(
t++
ij t+−ij
t−+
ij t−−ij

)
,

що дозволяє розглядати усi доданки з корельованим переносом однаковим чином.
Вiдповiдно, одноелектронна функцiя Грiна виражається через функцiї Грiна

Gijσ(τ − τ ′) = −
〈
Taiσ(τ)⊗ a†jσ(τ ′)

〉
= β

δΩ

δtji(τ ′ − τ)
,

якi побудованi на операторах Хаббарда i знаходяться з розв’язку матричного рiв-
няння Ларкiна

Gk(ω) = [I−Ξk(ω)tk]−1 Ξk(ω) =
[
Ξ−1

k (ω)− tk
]−1

.

Перевагою даного пiдходу є те, що у границi нескiнченої вимiрностi простору
матрична незвiдна частина функцiї Грiна стає локальною Ξij(ω) = δijΞ(ω), або
Ξk(ω) = Ξ(ω). Таке матричне зображення дозволило переформулювати теорiю
ДСП систем з корельованим переносом на мовi локальних величин i отримати
замкнену систему рiвнянь для локальних функцiй — динамiчного середнього поля
J(ω) та незвiдної частини Ξ(ω)

1

N

∑
k

[
G−1

imp(ω) + J(ω)− tk
]−1

= Gimp(ω), Ξ−1(ω) = G−1
imp(ω) + J(ω),

де Gimp(ω) —матриця функцiй Грiна для одновузлової задачi з динамiчним се-
реднiм полем J(ω). Iнша перевага даного пiдходу полягає у забезпеченнi пра-
вильних аналiтичних властивостей усiх величин [∼ Cα/ω (Cα 6= 1) при ω → ∞],
що дозволило побудувати зображення Лемана для функцiй Грiна, незвiдної ча-
стини та динамiчного середнього поля. З аналiзу дiаграмних рядiв теорiї збу-
рень за електронним переносом отримано, що незвiдна частина Ξk(iων) залежить
вiд електронного переносу тiльки через суму ланцюжкових внескiв, яка дорiв-
нює t̃k(iων) = tk(iων) [I−Ξk(iων)tk(iων)]

−1 . На основi цього одержано великий
термодинамiчний потенцiал для систем з корельованим переносом

Ωlat

N
= Ω0 −

1

βN

∑
νk

{
ln det [I−Ξk(iων)tk(iων)] + Sp

[
Ξk(iων)t̃k(iων)

]}
+

Φ̃lat

N
, (4)
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де Φ̃lat —функцiонал типу Латинджера-Ворда у пiдходi сильного зв’язку β δΦ̃lat
δt̃γαk (τ)

=

Ξαγ
k (τ), а також зв’язок великого термодинамiчного потенцiалу для ґратки з вiд-

повiдними величинами для одновузлової задачi

Ωlat

N
= Ωimp −

1

β

∑
ν

{
1

N

∑
k

ln det [I−Ξ(iων)tk]− ln det [I−Ξ(iων)J(iων)]

}
.

Отриманi формули подiбнi до аналогiчних формул у пiдходi Бейма-Каданова, що
дозволило побудувати самоузгоджену теорiю в функцiональних похiдних та одер-
жати вирази для середнiх значень операторiв та динамiчних сприйнятливостей.

Розроблена вище теорiя була застосована до опису моделi Фалiкова-Кiмбала
з корельованим переносом. У цьому випадку повна ґраткова функцiя Грiна у
зображеннi Дайсона має вигляд

Gk(ω) =
1

ω + µd − Σk(ω)− t̄k
,

де t̄k = t++
k 〈P+〉2 + t−−k 〈P−〉2 +

(
t+−k + t−+

k

)
〈P+〉〈P−〉—перенормований у дусi

Хартрi (середнього поля) перенос [Schiller A. Phys. Rev. B, 1999, 60, 15660], i

Σk(ω) = U〈P+〉+ J3(ω)〈P+〉〈P−〉+
U1k(ω)U2k(ω)〈P+〉〈P−〉

ω + µd − U〈P−〉 − J̄(ω)− t3k〈P+〉〈P−〉
—нелокальна власноенергетична частина, де U1k(ω) i U2k(ω) враховують динамi-
чне перенормування кулонiвської взаємодiї U .

На рис. 5 представленi густини станiв (уявнi частини функцiй Грiна) та їхнi
компоненти для рiзних спiввiдношень t2/t1 (t3 = 0) при половинному заповненнi
µd = µf , nf + nd = 1. Як видно, форма густини станiв суттєво залежить вiд
спiввiдношення параметрiв корельованого переносу t2/t1 i для точок t2/t1 = 0
та t2/t1 = −1 отримуємо симетричну густину станiв. Симетрiя зонної картини
визначається, з одного боку, спiввiдношенням параметрiв |t++|/|t−−|, а з другого
боку, вiдхиленням заселеностi f -станiв вiд половинного заповнення nf − 1

2 (див.
рис. 6). При високих температурах nf → 1

2 i величина щiлини у спектрi досягає
максимального значення, тодi як з пониженням температури змiна заселеностi f -
станiв може привести до закриття щiлини i переходу Мотта (див. рис. 7).

У п’ятому роздiлi розроблено загальну схему розрахунку динамiчних
сприйнятливостей в рамках пiдходу сильного зв’язку для сильноскорельованих
електронних систем. Даний пiдхiд ґрунтується на розкладах за електронним пе-
реносом вiдносно атомарної границi, коли сприйнятливостi можна отримати як
другi функцiональнi похiднi за вiдповiдними спряженими полями вiд функцiона-
лу (4), що дає наступний дiаграмний вираз (аналог рiвняння Бете-Салпiтера)

χABq (iων) = - + LA B A B A B , = - L LLL . (5)
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Рис. 5. Густини станiв (уявнi частини функцiй Грiна) та їхнi компоненти для рiзних спiввiдно-
шень t2/t1 (t3 = 0) для D = ∞ гiперкубiчної ґратки з переносом мiж найближчими сусiдами
(W = 1, U = 2, T = 0.01) при половинному заповненнi µd = µf , nf + nd = 1.
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n
f
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½
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Рис. 6. Вiдхилення вiд половинного заповнення
заселеностi f -станiв в залежностi вiд спiввiдно-
шення параметрiв корельованого переносу t2/t1.
Значення параметрiв такi самi як на рис. 5.
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Рис. 7. Поява щiлини при змiнi температури (перехiд Мотта) для (a) t2/t1 = 0.5, U = 2.1 та
(b) t2/t1 = −0.5, U = 0.7.

Тут хвилястi лiнiї зображають суму ланцюжкiв лiнiй переносу, а ,
〈∣∣∣ та L —

незвiднi вершини, якi не розпадаються на незалежнi частини при розрiзаннi двох
лiнiй переносу i вiдповiдають незвiдним багаточастинковим функцiям Грiна.

Для псевдоспiн-електронної моделi (1) з врахуванням одновузлової кулонiв-
ської взаємодiїHi = Uni↑ni↓+(gSzi−µ)(ni↑+ni↓)−ΩSxi −hSzi проведено розрахунок
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а) б)

Рис. 8. Частотна залежнiсть дiйсної (суцiльна лiнiя) та уявної (штрихова лiнiя) частин дина-
мiчної сприйнятливостi при рiзних температурах: (а) 2, 0.2, (б) 0.02, 0.018, 0.016, 0.014, 0.012
(U →∞, g = 1, W = 0.2, h = 1.1, n = 0.95, q/π = (0.01, 0.001)).

кореляцiйних функцiй в рамках узагальненого наближення хаотичних фаз, коли
мацубарiвськi функцiї Грiна, якi побудованi на операторах псевдоспiна та числа
електронiв, можна записати у виглядi

K (iωn, q) = β ¯̄K(q)δ (iωn) + Π′′(iωn, q) . (6)

Останнiй доданок у виразi (6) визначає iзольовану сприйнятливiсть (вiдгук Ку-
бо), тодi як перший доданок [з множником δ(iωn)] дає внесок у т.з. iзотермiчну
сприйнятливiсть. При розрахунку динамiчного вiдгуку Π′′(iωn, q) пiдсумовували-
ся ряди драбинкових дiаграм з антипаралельними лiнiями в дусi УНХФ. Для ви-
падку U → ∞ дослiджено низькочастотну динамiку поблизу точок нестiйкостей
вiдносно флуктуацiй заряду та поляризацiї. Встановлено, що на температурнiй
залежностi сприйнятливостей виникають розбiжностi при певнiй температурi T ∗,
якi пов’язанi з виникненням нестiйкостей дiелектричного типу в псевдоспiновiй
пiдсистемi пiд дiєю ефективних взаємодiй. Вiдповiдна перебудова низькоенергети-
чного спектру в околi нестiйкостi зображена на рис. 8: при високих температурах
спостерiгається складний спектр, який зумовлений багатозонною структурою та
сингулярностями ван-Хове, а при пониженнi температури вiдбувається перекачу-
вання iнтенсивностi з високоенергетичної частини спектру в низькоенергетичну з
утворенням iзосбестичної точки внаслiдок наростання “м’якої” релаксацiйної мо-
ди дебаївського типу, швидкiсть загасання якої в околi температури нестiйкостi
задовольняє закон Кюрi-Вейса.

Розроблено загальну схему розрахунку динамiчних сприйнятливостей у пiд-
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ходi сильного зв’язку (5) в рамках теорiї ДСП. Показано, що в границi нескiнче-
ної вимiрностi простору усi незвiднi вершини стають локальними i запропоновано
алгоритм їх отримання з вiдповiдних багаточастинкових функцiй Грiна для одно-
вузлової задачi. Для моделей типу бiнарного сплаву знайдено точнi аналiтичнi
вирази для багаточастинкових функцiй Грiна одновузлової задачi та отримано
явнi вирази для незвiдних вершин i сприйнятливостей. Так само, як i у пiдходi
УНХФ, зарядова сприйнятливiсть мiстить два доданки

χnnq (iων) = δν0
∆2
n

T −Θ(T, q)
+Knn

q (iων),

де перший доданок дає внесок тiльки у статичну iзотермiчну сприйнятливiсть i
його розбiжнiсть T −Θ(T, q) = 0 визначає температуру нестiйкостi високотемпе-
ратурної фази, а другий доданок

Knn
q (iων) =

1

β

∑
mσ

1

χ−1
σq (iωm, iωm+ν)− Γσ(iωm, iωm+ν)

вiдповiдає iзольованiй сприйнятливостi (вiдгук Кубо) i визначає динамiчну спри-
йнятливiсть. Тут χσq(iωm, iωm+ν) —незбурена сприйнятливiсть i

Γσ(iωm, iωm+ν) =
Σσ(iωm)− Σσ(iωm+ν)

G
(a)
σ (iωm)−G(a)

σ (iωm+ν)

—динамiчна незвiдна зарядова вершина, яка у подальшому буде використана для
опису непружного розсiяння свiтла. Iншi сприйнятливостi, псевдоспiнова та змi-
шана, мiстять тiльки статичнi iзотермiчнi внески

χS
zSz

q (iων) = δν0
∆2
Sz

T −Θ(T, q)
, χnS

z

q (iων) = χS
zn

q (iων) = δν0
∆Sz∆n

T −Θ(T, q)

i вiдгук Кубо для них дорiвнює нулю (псевдоспiнова змiнна є iнтегралом руху).
З метою подальшого розрахунку кореляцiйних функцiй для потреб теорiї не-

пружного розсiяння свiтла у шостому роздiлi дослiджено спектральнi властиво-
стi багаточастинкових функцiй вiдгуку. Запропоновано загальний пiдхiд до отри-
мання спектральних спiввiдношень для багаточасових кореляцiйних функцiй.
Особлива увага звертається на розгляд неергодичних (збережних) внескiв. Зокре-
ма для тричасових кореляцiйних функцiй KABC(t1, t2, t3) = 〈Â(t1)B̂(t2)Ĉ(t3)〉 по-
казано, що вiдповiдна спектральна густина (фур’є-образ) мiстить п’ять рiзних
внескiв з рiзною залежнiстю вiд часу (частоти)

IABC(ω1, ω2, ω3) =
[
ĨABC(ω1, ω2, ω3)+δ(ω1)ĨABC(◦,−ω3, ω3)+δ(ω2)ĨABC(ω1, ◦,−ω1)

+ δ(ω3)ĨABC(−ω2, ω2, ◦) + δ(ω1)δ(ω2)ĨABC(◦, ◦, ◦)
]
∆(ω1 + ω2 + ω3),
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де останнi чотири внески включають ненульовi матричнi елементи мiж кванто-
вими станами з однаковою енергiєю (неергодичнi внески). Аналогiчну структуру
мають тричасовi температурнi функцiї Грiна Kc(τ1, τ2, τ3) = 〈T Â(τ1)B̂(τ2)Ĉ(τ3)〉,
зокрема для фур’є-образу пiсля аналiтичного продовження iνα → zα отримуємо

Kc(z1, z2, z3) =
β2

2
∆(z1)∆(z2)∆(z3)K̃c(◦, ◦, ◦) + β∆(z1)∆(z2 + z3)K̃c(◦, z2, z3)

+ β∆(z2)∆(z3 + z1)K̃c(z1, ◦, z3) + β∆(z3)∆(z1 + z2)K̃c(z1, z2, ◦)
+ ∆(z1 + z2 + z3)K̃c(z1, z2, z3),

де кожен з внескiв виражається через вiдповiднi спектральнi густини i характе-
ризується своїм набором розрiзiв у комплекснiй площинi. Тому операцiї аналiти-
чного продовження до дiйсної вiсi zα → ωα ± iδ для рiзних частотних аргументiв
не комутують мiж собою, що дозволило розв’язати обернену задачу— виразити
спектральнi густини через вiдомi функцiї Грiна.

Використовуючи спектральнi властивостi багаточасових кореляцiйних фун-
кцiй, узагальнено теорему Джонсона-Магана [Jonson M., Mahan G.D. Phys. Rev.
B, 1990, 42, 9350] на випадок багатошарових наноструктур. В загальному, пе-
ренос електричного заряду i тепла (електронний внесок) через шарувату стру-
ктуру описується чотирма узагальненими поляризованостями—фур’є-образами
кореляцiйних функцiй L̄11αβ(τ) = 〈Tτjα(τ)jβ(0)〉, L̄12αβ(τ) = 〈Tτjα(τ)jQ

β (0)〉,
L̄21αβ(τ) = 〈TτjQ

α (τ)jβ(0)〉 та L̄22αβ(τ) = 〈TτjQ
α (τ)jQ

β (0)〉, де jα i jQ
α — оператори

електричного струму та теплового потоку, якi проходять через атомну площину
α. Використовуючи означення операторiв потоку заряду i тепла та спектральнi зо-
браження для багаточасових кореляцiйних функцiй, отримано, що стацiонарний
вiдгук для усiх узагальнених поляризованостей

Lijαβ = πβ

∫ +∞

−∞
dω2

∫ +∞

−∞
dω4Iαβ(−ω2, ω2,−ω4, ω4)ω

i−1
2 ωj−1

4

виражається через одну спектральну густину

Iαβ(−ω2, ω2,−ω4, ω4) = −2a2t⊥αα+1t
⊥
ββ+1

∑
i∈plane

∑
j∈plane

× Re
[
Ic†α+1icαic

†
β+1jcβj

(−ω2, ω2,−ω4, ω4)− Ic†α+1icαic
†
βjcβ+1j

(−ω2, ω2,−ω4, ω4)
]
,

що узагальнює теорему Джонсона-Магана для наноструктур: пiдiнтегральнi ви-
рази для потокових кореляцiйних функцiй заряд-заряд, тепло-заряд, заряд-тепло
i тепло-тепло вiдрiзняються тiльки частотними множниками.

Сьомий роздiл присвячений побудовi теорiї комбiнацiйного розсiяння свi-
тла на електронних збудженнях у сильноскорельованих матерiалах. У загальному,
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перерiз непружного розсiяння свiтла визначається виразом

R(q,Ω) =
2π

Z
∑
i,f

e−βεiδ(εf − εi − Ω)
∣∣∣g(ki)g(kf)e

i
αe

f
β

〈
f
∣∣∣M̂αβ(q)

∣∣∣ i〉∣∣∣2 ,
де Ω = ωi − ωf i q = ki − kf —передана енергiя та iмпульс, вiдповiдно, а ωi(f),
ki(f) i ei(f) позначають енергiю, iмпульс i поляризацiю початкового (кiнцевого)
стану фотонiв, εi(f) вiдповiдає власним станам речовини i g(q) — “амплiтуда роз-
сiяння”. Оператор розсiяння на колективiзованих електронах M̂(q) мiстить як
нерезонанснi, так i резонанснi (залежнi вiд частоти свiтла) внески [Shastry B.S.,
Shraiman B.I. Phys. Rev. Lett., 1990, 65, 1068], а перерiз розсiяння мiстить три
доданки

R(q,Ω) =
2πg2(ki)g

2(kf)

1− exp(−βΩ)
[χN(q,Ω) + χM(q,Ω) + χR(q,Ω)] ,

якi вiдповiдають нерезонансному, змiшаному та резонансному вiдгуку. Викори-
стовуючи аналiтичнi властивостi багаточасових кореляцiйних функцiй, отримано
загальнi вирази, якi пов’язують функцiї вiдгуку непружного розсiяння з аналi-
тично продовженими багаточасовими температурними функцiями Грiна, а саме,
нерезонансний вiдгук χN(q,Ω) = Imχ

(2)
γ̃,γ̃(−Ω− iδ,Ω + iδ)/2πi отримується з дво-

часової функцiї χ(2)
γ̃,γ̃(τ, τ

′) = 〈Tτ γ̃(τ)γ̃(τ ′)〉, змiшаний вiдгук

χM(q,Ω) =
1

2πi

[
χ

(3)
γ̃,f,i(−Ω−iδ,−ωf+iδ, ωi−iδ)− χ(3)

γ̃,f,i(−Ω+iδ,−ωf+iδ, ωi−iδ)

+ χ
(3)
γ̃,f,i(Ω+iδ, ωf+iδ,−ωi−iδ)− χ(3)

γ̃,f,i(Ω−iδ, ωf+iδ,−ωi−iδ)
]

— з тричасової функцiї χ(3)
γ̃,f,i(τ, τ

′, τ ′′) =
〈
Tτ γ̃(τ)j(f)(τ ′)j(i)(τ ′′)

〉
i резонансний

χR(q,Ω)=
1

2πi
χ

(4)
i,f,f,i(z1, z2, z3, z4)

∣∣∣∣z3+z4=−z1−z2→Ω+iδ

z3+z4=−z1−z2→Ω−iδ

∣∣∣∣∣ z1→−ωi−iδ
z2→ωf+iδ
z3→−ω′

f+iδ

z4→ω′
i−iδ

∣∣∣∣∣∣∣ω′
i−ωi→0

ω′
f−ωf→0

— з чотиричасової функцiї χ(4)
i,f,f,i(τ1, τ2, τ3, τ4) =

〈
Tτj(i)(τ1)j

(f)(τ2)j
(f)(τ3)j

(i)(τ4)
〉
,

де γ̃ =
∑

αβ e
i
αγα,β(q)efβ, j

(i) =
∑

α e
i
αjα(−ki) i j(f) =

∑
α e

f
αjα(kf) вiдповiдають

згортцi векторiв поляризацiї свiтла з операторами струму jα(q) =
∑

k
∂ε(k)
∂kα

c†σ(k +

q/2)cσ(k− q/2) i тензором напружень γα,β(q) =
∑

k
∂2ε(k)
∂kα∂kβ

c†σ(k+ q/2)cσ(k− q/2).
У загальному, розрахунок багаточасових функцiй Грiна вимагає знання багато-
частинкових зарядових вершин, але нами показано, що в границi нескiнченої ви-
мiрностi бiльшiсть з перенормованих багаточастинкових вершин пропадають (за-
нулюються усi тричастинковi i чотиричастинковi вершини i присутнi тiльки дво-
частинковi вершини) i в рамках теорiї ДСП розрахунок усiх сприйнятливостей
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суттєво спрощується. Зокрема отримано, що функцiя вiдгуку для симетрiї B2g

мiстить тiльки резонанснi внески, для симетрiї B1g —нерезонанснi i резонанснi, i
для симетрiї A1g присутнi усi внески: нерезонанснi, змiшанi i резонанснi.

Оскiльки незвiдна двочастинкова зарядова вершина вiдома тiльки для мо-
делi Фалiкова-Кiмбала, то саме для неї були проведенi розрахунки повної функцiї
вiдгуку для комбiнацiйного розсiяння свiтла. Отримано, що у резонансному ре-
жимi стоксiвський вiдгук набагато бiльший за антистоксiвський, оскiльки вiдбу-
вається сильне наростання сигналу внаслiдок ефектiв подвiйного резонансу, коли
передана енергiя наближається до енергiї налiтаючих фотонiв. Також було вста-
новлено, що при T → 0 вiдгук стає рiзкiшим з наростанням спектральної iнтен-
сивностi при низьких температурах, за винятком низькоенергетичного термiчно
активованого вiдгуку для дiелектричної фази. Тому, в основному, розглядалися
випадки низьких i помiрних температур, оскiльки для них вiдгук комбiнацiйного
розсiяння бiльший. Дослiджено як змiнюється функцiя вiдгуку комбiнацiйного
розсiяння для рiзних симетрiй при зростаннi величини кулонiвської взаємодiї i
переходi вiд слабонеiдеального металу до сильно розсiюючого металу i сильно-
скорельованого дiелектрика (див. рис. 9).

Резонанснi ефекти проявляються рiзним чином у рiзних геометрiях розсiян-
ня, що вiдповiдає рiзнiй симетрiї зарядових збуджень, на яких розсiюється свiтло,
та рiзному екрануванню нерезонансних, змiшаних i резонансних внескiв ефектами
двочастинкового перенормування (див. рис. 9г). Отримано, що вiдгук комбiнацiй-
ного розсiяння сильно наростає поблизу областi т.зв. подвiйного резонансу, коли
одночасно занулюються декiлька знаменникiв функцiй Грiна. В загальному, ефе-
кти резонансу можуть приводити до наростання вiдгуку на порядок величини i
бiльше у порiвняннi з нерезонансним вiдгуком, особливо коли частота налiтаючих
фотонiв трохи бiльша за енергiю пiкiв нерезонансного вiдгуку. Крiм того отрима-
но, що для резонансного вiдгуку також спостерiгається iзосбестична поведiнка
(рис. 10), у тому числi i для симетрiй A1g i B2g, особливо коли енергiя налiтаючих
фотонiв порядку енергiї взаємодiї.

Резонанснi ефекти, особливо коли частота налiтаючих фотонiв близька до
U , приводять до посилення вiдгуку в низькоенергетичнiй i високоенергетичнiй
частинi спектру по рiзному i тому було детально дослiджено особливостi резо-
нансного посилення у рiзних частинах спектру. На рис. 11 наведенi повнi профiлi
вiдгуку комбiнацiйного розсiяння при рiзних значеннях переданої частоти Ω у
залежностi вiд частоти налiтаючих фотонiв ωi для U = 3. Якщо значення Ω бiль-
ше за енергiю мiжзонних зарядових збуджень (Ω > U) то спостерiгається тiльки
подвiйний резонанс при ωi = Ω. При зменшеннi Ω спостерiгається резонансне по-
силення пiку переносу заряду коли ωi ≈ U . Розмiщення цього пiку змiнюється, а
його iнтенсивнiсть зменшується при подальшому зниженнi переданої частоти, але
вiн вiдновлюється, коли Ω досягає областi низькоенергетичного пiку, i проявляє
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Рис. 9. Функцiя вiдгуку для випадку (а) слабонеiдеального металу U = 0.5, T = 0.05, (б) сильно
розсiюючого металу U = 1.0, T = 0.5 i (в) сильноскорельованого дiелектрика U = 3.0, T = 1.0.
Кривi приведено у залежностi вiд переданої частоти для частот налiтаючих фотонiв у межах
вiд 0.25 до 4.5 з кроком 0.25. Рiзнi внески у вiдгук для U = 3, T = 1.0 i ωi = 4.0 зображено на
панелi (г): суцiльна лiнiя — повний вiдгук, точкова — резонансний, штрихова — нерезонансний i
штрих-точкова — змiшаний.

двопiкову структуру для симетрiй B1g та B2g. Тобто отримуємо одночасний ре-
зонанс пiку переносу заряду i низькоенергетичного пiку, коли низькоенергетичнi
структури на спектрi посилюються при збудженнi високоенергетичним фотоном,
який попадає у резонанс з високоенергетичними мiжзонними переходами.

Восьмий роздiл присвячений динамiцi локалiзованих збуджень та резо-
нансному непружному розсiянню рентгенiвських променiв. Отримано нове пред-
ставлення для спектральної функцiї f -електронiв моделi Фалiкова-Кiмбала, яке
альтернативне оригiнальному представленню Брандта i Урбанека [Brandt U.,
Urbanek M.P. Z. Phys. B, 1992, 89, 297]. У новому представленнi розрахунки вико-
нуються тiльки на дiйснiй часовiй вiсi, що дозволяє розглядати якзавгодно низькi
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Рис. 10. Iзосбестична поведiнка комбiнацiйного
розсiяння для U = 3 та ωi = 3.5. Приведено
кривi для T = 1, 0.5, 0.2 i 0.05 (товстiшi лiнiї
вiдповiдають нижчим температурам).
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Рис. 11. Функцiя вiдгуку комбiнацiйного розсi-
яння для рiзних значень переданої частоти Ω з
кроком 0.2 у залежностi вiд частоти налiтаю-
чих фотонiв ωi для T = 0.5 та U = 3. Усi кривi
починаються при значеннi ωi = Ω.

температури. Загальний вираз для запiзнюючої функцiї Грiна включає два детер-
мiнанти неперервних матричних операторiв зi структурою типу Теплiца

Gr
f(ω) = −i

+∞∫
0

dt ei(ω+µ−Ef )t
{
w0 det[0,t] ‖I−G0U‖+ w1

(
det[0,t] ‖I + G1U‖

)∗}
,

де функцiональнi детермiнанти розраховуються на iнтервалi [0, t], а елементи
функцiональних матриць [часово-впорядкованi функцiї Грiна для пiдпросторiв
з пустим та заселеним f -станом (α = 0 i 1)] залежать тiльки вiд рiзницi часiв.

Застосовуючи дискретний пiдхiд Вiнера-Гопфа i теорему Сеґе, отримано то-
чнi аналiтичнi формули для довгочасової поведiнки функцiй Грiна. Встановлено,
що для малих значень взаємодiї (U < 0.866t∗) результати точного розрахунку
функцiональних визначникiв дуже швидко виходять на асимптотичний результат
методу Вiнера-Гопфа: експоненцiйне загасання з часом при скiнчених температу-
рах, яке при T → 0 змiнюється на степеневе. Вiдповiдно, на густинi станiв при
скiнчених температурах спостерiгається лоренцiвський пiк, який при T → 0 пере-
творюється у степеневу сингулярнiсть (катастрофа ортогональностi Андерсона).
Для бiльших значень взаємодiї 0.866t∗ < U < Uc = t∗

√
2 при високих температу-

рах завжди спостерiгається перетин вiсi абсцис, який з пониженням температури
змiщується до великих часiв i виходить на експоненцiйне загасання для промi-
жних значень t i при T = 0 спостерiгається кросовер до степеневого загасання,
коли точка перетину вiдходить на безмежнiсть. На густинi станiв це вiдповiдає
кросоверу вiд псевдощiлинної двопiкової структури до степеневої сингулярностi.
Для U > Uc нiколи не вiдбувається виходу на асимптотичний режим i для довiль-
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Рис. 12. Рентгенiвськi фотоемiсiйнi спе-
ктри при половинному заповненнi nd =
nf = 1/2.
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Рис. 13. Процеси (а) прямого та (б) непрямо-
го непружного розсiяння рентгенiвських про-
менiв.

ної температури завжди iснує щiлина на густинi станiв.
У другiй частинi роздiлу розраховано функцiї Грiна для дiрок у йонному

залишку, якi виникають при поглинаннi рентгенiвських фотонiв, з врахуванням
локальної кулонiвської взаємодiї глибоко лежачої дiрки йонного залишку (nh =
h†h, Eh − µ� U, t) з d та f частинками моделi Фалiкова-Кiмбала

Hloc = Undnf +Qdndnh +Qfnfnh + Efnf + Ehnh − µ (nd + nf + nh) .

Хвильова функцiя стану йонного залишку сильно локалiзована i не перекрива-
ється з орбiталями сусiднiх iонiв i за своїми властивостями подiбна до f -стану
моделi Фалiкова-Кiмбала. Розрахунок пропагатора дiрки у цьому станi викону-
вався зовсiм аналогiчно i для запiзнюючої функцiї Грiна в границi дуже великої
енергiї дiрки отримано вираз з двома функцiональними детермiнантами

Gr
h(ω) = −i

+∞∫
0

dtei(ω+µ−Eh)t
{
w0 det[0,t] ‖I −QdG00‖+ w1e

−iQf t det[0,t] ‖I −QdG01‖
}
.

Пропагатор дiрки у йонному залишку описує процеси рентгенiвської фотоемiсiї
[Nozières P., De Dominicis C. Phys. Rev., 1969, 178, 1097] i на рис. 12 приведенi вiд-
повiднi спектри. Отримано, що спектр рентгенiвської фотоемiсiї мiстить двi групи
пiкiв, причому одна з них завжди вiдповiдає гострому пiку крайового поглинання.

В подальшому, отриманi пропагатори дiрок у йонному залишку використа-
нi для розрахунку спектрiв резонансного непружного розсiяння рентгенiвських
променiв. Проаналiзовано дiаграмнi ряди та видiлено основнi дiаграми, якi дають
внесок у процеси прямого та непрямого розсiяння з передачею iмпульсу (рис. 13).
Дослiджено їхнi залежностi вiд переданої енергiї та iмпульсу i для рiзних енергiй
налiтаючих фотонiв (рис. 14). Отримано, що при малих (передпорогових) зна-
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Рис. 14. Функцiї вiдгуку для резонансного не-
пружного розсiяння рентгенiвських променiв
для рiзних енергiй фотонiв: ωi + µ − Eh = −1,
0 та 1. Залежнiсть вiд переданого iмпульсу
q = ki − kf входить через величину X(q) =
1
D

∑
α cos qα (U = Qd = 2, T = 0.6).

ченнях енергiї збудження ωi < Eh − µ, коли електрон з рiвня йонного залишку
закидається у область заповнених валентних станiв нижче рiвня хiмiчного потен-
цiалу, вiдповiдний вiдгук непружного розсiяння слабкий. При збiльшеннi енергiї
фотонiв ωi > Eh − µ збуджений електрон попадає в область вiльних станiв, що
приводить до суттєвого зростання вiдгуку. При прямих процесах розсiяння утво-
рена пiсля рекомбiнацiї електрон-дiркова пара зазнає багатократного розсiяння
та релаксацiї i може охопити усi доступнi для неї стани у валентнiй зонi, а вiд-
повiднi спектри непружного розсiяння мiстять iнформацiю про багаточастинкову
динамiку валентних зон, напр., iснування моттiвської щiлини для випадку силь-
носкорельованого дiелектрика (рис. 14).

ОСНОВНI РЕЗУЛЬТАТИ ТА ВИСНОВКИ

1. В рамках пiдходу сильного зв’язку отримано самоузгоджений опис дина-
мiчних та термодинамiчних властивостей моделей типу бiнарного сплаву
(спрощена псевдоспiн-електронна модель та модель Фалiкова-Кiмбала). До-
ведено еквiвалентнiсть виразiв Фалiкова-Кiмбала-Плiшке та Брандта-Мiль-
ша для вiльної енергiї. Порiвняння з результатами теорiї ДСП показало
застосовнiсть УНХФ до опису термодинамiки таких моделей при великих
значеннях взаємодiї.
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2. Показано, що дiаграми ряду теорiї збурень для термодинамiчного потенцiа-
лу в пiдходi сильного зв’язку складаються з локальних вершин, якi з’єднанi
лiнiями переносу. Незбуренi локальнi вершини (багаточастинковi функцiї
Грiна) мiстять внески вiд пiдпросторiв з рiзними багаточастинковими ва-
куумними станами та вiдповiдними збудженнями вiдносно цих вакуумних
станiв. В рамках теорiї динамiчного середнього поля задача точно розпада-
ється на окремi задачi для пiдпросторiв.

3. Запропоновано метод розрахунку динамiчних та термодинамiчних величин
у пiдходi сильного зв’язку теорiї динамiчного середнього поля. Показано,
яким чином будувати рiзного роду самоузгодженi наближення. В рамках на-
ближення типу Хартрi-Фока отримано, що модель Хаббарда описує “багато-
компонентну” електронну систему: фермi-рiдинна для малих концентрацiй
електронiв чи дiрок з феромагнiтним основним станом i не-фермi-рiдинну
поблизу половинного заповнення з антиферомагнiтним основним станом.

4. Побудовано теорiю динамiчного середнього поля для систем з корельова-
ним переносом i показано, що це можна зробити в матричному узагальненнi
пiдходу сильного зв’язку. Отримано функцiонал типу Бейма-Каданова для
пiдходу сильного зв’язку та розроблено вiдповiдну варiацiйну схему роз-
рахунку середнiх значень та сприйнятливостей. Отримано точнi розв’язки
для моделi Фалiкова-Кiмбала з корельованим переносом та виявлено перехiд
Мотта при змiнi температури.

5. Розроблено загальну схему сильного зв’язку для розрахунку динамiчних
сприйнятливостей. Встановлено, що в узагальненому наближеннi хаотичних
фаз врахування кулонiвської взаємодiї мiж електронами приводить до по-
яви релаксацiйної моди дебаївського типу при наближеннi до точки втра-
ти стiйкостi високотемпературної фази. Отримано загальнi спiввiдношення
для незвiдних вершин i багаточасових функцiй Грiна у теорiї динамiчного
середнього поля. Для моделей типу бiнарного сплаву знайдено аналiтичнi
вирази для незвiдної зарядової вершини та динамiчних сприйнятливостей,
як iзотермiчних, так i iзольованих (вiдгук Кубо).

6. Запропоновано спосiб отримання спектральних спiввiдношень для багаточа-
сових кореляцiйних функцiй з врахуванням неергодичних (збережних) вне-
скiв. Знайдено представлення тричасових функцiй Грiна через спектраль-
нi густини i розв’язано обернену задачу — вираження спектральних густин
через вiдомi функцiї Грiна. Використовуючи спектральнi властивостi бага-
точасових кореляцiйних функцiй, узагальнено теорему Джонсона-Магана,
яка дає зв’язок мiж коефiцiєнтами переносу електричного заряду i тепла,
на випадок багатошарових наноструктур.

7. Побудовано загальний формалiзм аналiтичного продовження багаточасових
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температурних функцiй Грiна для отримання нерезонансних, змiшаних та
резонансних внескiв у перерiз комбiнацiйного розсiяння свiтла на електрон-
них збудженнях.

8. У рамках теорiї динамiчного середнього поля отримано точнi розв’язки для
резонансного комбiнацiйного розсiяння свiтла для моделi Фалiкова-Кiмба-
ла. Дослiджено вплив ефектiв подвiйного резонансу на перебудову спектрiв
розсiяння, резонансних профiлiв та iзосбестичну поведiнку.

9. Запропоновано нове представлення для спектральної функцiї локалiзованих
збуджень (напр. дiрки в йонному залишку при поглинаннi рентгенiвського
кванта) через детермiнанти неперервних матричних операторiв типу Теплi-
ца. Використовуючи пiдхiд Вiнера-Гопфа, отримано аналiтичну асимптоти-
ку для довгочасової поведiнки функцiй Грiна.

10. Отримано, що спектри рентгенiвської фотоемiсiї для моделi Фалiкова-Кiм-
бала мiстять двi групи пiкiв, причому один з них— гострий пiк краю погли-
нання. Дослiджено перебудову спектрiв резонансного непружного розсiяння
рентгенiвських променiв для рiзних значень переданого iмпульсу та рiзних
енергiй збудження (менших i бiльших за порiг поглинання).
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АНОТАЦIЯ

Швайка А.М. Багаточастинкова динамiка та ефекти непружного роз-
сiяння у сильноскорельованих електронних системах.—Рукопис.
Дисертацiя на здобуття наукового ступеня доктора фiзико-математичних на-
ук за спецiальнiстю 01.04.02 —теоретична фiзика, Iнститут фiзики конденсо-
ваних систем Нацiональної академiї наук України, Львiв, 2011.

Дисертацiя присвячена розвитку мiкроскопiчної теорiї багаточастинкової
динамiки сильноскорельованих електронних систем у пiдходi сильного зв’язку i
теорiї динамiчного середнього поля та дослiдженню багаточастинкових сприйня-
тливостей i перерiзiв резонансного комбiнацiйного розсiяння. В рамках пiдходу
сильного зв’язку побудовано самоузгоджений опис динамiки та термодинамiки
моделей типу бiнарного сплаву та проведено порiвняння результатiв узагальнено-
го наближення хаотичних фаз та теорiї динамiчного середнього поля. Для моделей
типу Хаббарда отримано, що одновузлова задача теорiї динамiчного середнього
поля розпадається на пiдпростори, якi вiдповiдають фермi-рiдинi з феромагнi-
тним основним станом i не-фермi-рiдинi з антиферомагнiтним основним станом.
Побудовано теорiю динамiчного середнього поля для систем з корельованим пе-
реносом. Розроблено схему сильного зв’язку для отримання незвiдних вершин i
динамiчних сприйнятливостей у теорiї динамiчного середнього поля. Розрахова-
но спектри рентгенiвської фотоемiсiї сильноскорельованих електронних систем.
Отримано спектральнi спiввiдношення для багаточасових кореляцiйних функцiй
з врахуванням неергодичних внескiв та побудовано формалiзм аналiтичного про-
довження для отримання резонансних внескiв у перерiз непружного розсiяння
свiтла та рентгенiвських променiв. Дослiджено вплив резонансних ефектiв на пе-
ребудову спектрiв розсiяння.

Ключовi слова: електронна кореляцiя, теорiя динамiчного середнього по-
ля, пiдхiд сильного зв’язку, корельований перенос, модель Хаббарда, модель Фалi-
кова-Кiмбала, багаточастинковi динамiчнi сприйнятливостi, спектральнi спiввiд-
ношення, комбiнацiйне розсiяння, непружне розсiяння рентгенiвських променiв.
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АННОТАЦИЯ

Швайка А.М. Многочастичная динамика и эффекты неупругого рас-
сеяния в сильноскоррелированных электронных системах.—Рукопись.
Диссертация на соискание научной степени доктора физико-математических
наук по специальности 01.04.02 —теоретическая физика, Институт физики
конденсированных систем Национальной академии наук Украины, Львов, 2011.

Диссертация посвящена развитию микроскопической теории многочастич-
ной динамики сильноскоррелированных электронных систем в подходе сильной
связи и теории динамического среднего поля и исследованию многочастичных
восприимчивостей и сечений резонансного комбинационного рассеяния. В рам-
ках подхода сильной связи построено самосогласованное описание динамики и
термодинамики моделей типа бинарного сплава и проведено сравнение результа-
тов обобщенного приближения хаотических фаз и теории динамического среднего
поля. Для моделей типа Хаббарда установлено, что одноузловая задача теории
динамического среднего поля распадается на подпространства, которые соответ-
ствуют ферми-жидкости с ферромагнитным основным состоянием и не-ферми-
жидкости с антиферромагнитным основным состоянием. Построено теорию дина-
мического среднего поля для систем с коррелированным переносом. Разработана
схема сильной связи для получения неприводимых вершин и динамических вос-
приимчивостей в теории динамического среднего поля. Рассчитаны спектры рент-
геновской фотоэмиссии сильноскоррелированных электронных систем. Получены
спектральные соотношения для многовременных корреляционных функций с уче-
том неэргодических вкладов и построен формализм аналитического продолжения
для получения резонансных вкладов в сечение неупругого рассеяния света и рент-
геновских лучей. Исследовано влияние резонансных эффектов на перестройку
спектров рассеяния.

Ключевые слова: электронная корреляция, теория динамического сред-
него поля, подход сильной связи, коррелированный перенос, модель Хаббарда, мо-
дель Фаликова-Кимбала, многочастичные динамические восприимчивости, спек-
тральные соотношения, комбинационное рассеяние, неупругое рассеяние рентге-
новских лучей.
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The thesis are devoted to the development of microscopic theory of many-
body dynamics in strongly correlated electron systems within the strong coupling
approach and dynamical mean field theory and to the elaboration of the methods
of derivation and calculation of the many-body susceptibilities and cross-sections of
inelastic (Raman) scattering.

Within the strong coupling approach the self-consistent description of the dy-
namics and thermodynamics of the binary alloy type (simplified pseudospin-electron
and Falicov-Kimball) models is obtained. A comparison of the generalized random
phase approximation and dynamical mean field theory is performed, which shows
applicability of the generalized random phase approximation for large coupling.

A perturbation theory scheme in terms of electron hopping is developed. Di-
agrammatic series contain single-site vertices connected by hopping lines and it is
shown that for each vertex the problem splits into the subspaces with different “vac-
uum states” and only excitations around these vacuum states are allowed. In the
limit of infinite dimensions the auxiliary impurity problem exactly splits into sub-
spaces and for the Hubbard model two of them correspond to the Fermi liquid with
ferromagnetic ground state and another two correspond to the non-Fermi liquid with
antiferromagnetic ground state.

It is shown that the description of correlated hopping in the dynamical mean
field theory is possible only in the matrix generalization of the strong coupling ap-
proach. A grand-canonical potential functional is derived and a Φ-derivable theory is
proposed. An exact solutions for the Falicov-Kimball model with correlated hopping
are obtained and the Mott transition with the change of temperature is found.

A general scheme of strong coupling approach for the calculation of dynamical
susceptibilities is developed and an algorithm of getting of the irreducible vertices
and many-body susceptibilities in the dynamical mean field theory is elaborated.
An exact analytical expressions for the irreducible charge vertex and dynamical
susceptibilities (both isothermal and Kubo responses) are obtained for the Falicov-
Kimball model.

The general approach to the derivation of the spectral relations for the mul-
titime correlation and Green’s functions including non-ergodic contributions is de-
veloped. Representation of the multitime Green’s functions by the spectral densities
is derived and solution of the reverse problem of finding the spectral densities from
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the known Green’s functions is given. Based on this the Jonson-Mahan theorem for
the charge and thermal transport coefficients is extended on the case of multilayered
nanostructures.

The general analytic continuation formulas which connect a multitime tem-
perature correlation functions on imaginary axis and the nonresonant, mixed, and
resonant Raman response functions are derived. An exact solutions for the Raman
scattering near a metal-insulator transition are obtained for the Falicov-Kimball
model using dynamical mean field theory. Resonant effects can yield a double res-
onance enhancement of nonresonant peaks, a joint resonance of peaks when the
incident photon energy is on the order of interband transitions, and the appearance
of an isosbestic point in all symmetry channels.

An alternative representations for the f -electron propagator of the Falicov-
Kimball model and for the core-hole propagator which determines x-ray photoemis-
sion spectrum are derived in terms of a continuous fermionic Toeplitz determinants
defined only on the upper real-time branch of the Keldysh contour which produces
an efficient algorithm to obtain the density of states of the x-ray edge problem for any
temperature and any interaction strength. An exact analytic formulas for the large
time limits of Green’s functions are obtained employing Wiener-Hopf sum equation
approach and Szegö’s theorem. X-ray photoemission spectrum contains two groups
of peaks one of which correspond to the absorption edge. The resonant inelastic
x-ray scattering (RIXS) response functions in correlated materials are analyzed for
different values of the transferred momentum and incident photon energies (below
and above the edge).

Keywords: electron correlation, dynamical mean field theory, strong coupling
approach, correlated hopping, Hubbard model, Falicov-Kimball model, many-body
dynamical susceptibilities, spectral relations, Raman scattering, inelastic x-ray scat-
tering.


