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Анотацiя. Розраховано електронну провiднiсть в матерiалах з ву-
зькими зонами провiдностi в узагальненiй моделi Габбарда з коре-
льованим переносом при довiльнiй температурi. Дослiджено залеж-
ностi провiдностi вiд змiн температури, тиску та легування. Вирази
для розрахунку провiдностi знайдено з використанням енергетично-
го спектру електронiв у вузькiй зонi для випадку сильних кореляцiй,
отриманого в методi типу узагальненого наближення середнього по-
ля. Результати числових розрахункiв провiдностi дозволяють iнтер-
претувати експериментальнi данi для вузькозонних сполук, в яких
спостерiгається електрон-дiркова асиметрiя.

The influence of doping, temperature change and deformation

on the electronic conductivity of a material with strong electron

correlations

L. Didukh, Yu.Skorenkyy, O.Kramar, Yu.Dovhopyaty

Abstract. The electronic conductivity in materials with narrow energy
bands in generalized Hubbard model with correlated hopping of electrons
at arbitrary temperature is calculated. The dependences of conductivity
on doping, temperature change and deformation are investigated. The
expressions for conductivity are found with use of the energy spectrum of
strongly correlated electrons in a narrow band obtained by means of the
method of generalized mean-field. The results of numerical calculation
of the conductivity allow to interpret the experimental data for narrow-
band systems with electron-hole asymmetry.
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1 Препринт

1. Вступ. Провiднiсть у вузьких енергетичних зо-

нах

Iнтенсивнi дослiдження, як теоретичнi, так i експериментальнi, ма-
терiалiв з вузькими зонами провiдностi, якi проводяться в останнi
25-30 рокiв, викликанi унiкальними фiзичними властивостями цих
матерiалiв. Спостережуванi у багатьох сполуках цього класу перехо-
ди дiелектрик-метал, рiзноманiтнiсть магнiтних властивостей, взає-
мозв’язок електричних i магнiтних характеристик, наявнiсть нема-
гнiтних типiв електронного впорядкування - властивостi матерiалiв
з вузькими зонами провiдностi, якi викликають великий науковий i
практичний iнтерес. Вiдкриття високотемпературної надпровiдностi
в мiднооксидних сполуках є новим яскравим пiдтвердженням перс-
пективностi вузькозонних матерiалiв.

На даний час немає сумнiвiв, що унiкальнi властивостi вузько-
зонних систем викликанi мiжелектронними взаємодiями, якi карди-
нально модифiкують [1] результати класичної зонної теорiї. Такi вза-
ємодiї можна описати в рамках моделi Габбарда з нееквiвалентними
пiдзонами.

Особливiстю моделi Габбарда [2] i вузькозонних моделей, генети-
чно пов’язаних з нею (наприклад t−J моделi), є електронно-дiркова
симетрiя. Одним iз проявiв цiєї симетрiї є еквiвалентнiсть нижньої i
верхньої квазiчастинкових пiдзон в моделi Габбарда, що в свою чергу
є наслiдком рiвностi iнтегралiв переносу, якi описують як "трансля-
цiйнi"переходи дiрок i двiйок, так i процеси їх парного народження
i знищення ("активацiйнi"процеси). Рiвнiсть вказаних iнтегралiв зу-
мовлена нехтуванням матричних елементiв електронно-електронної
взаємодiї

J(ikjk) =

∫ ∫

φ∗(r −Ri)φ(r −Rj)
e2

|r− r′|
|φ(r′ −Rk)|2drdr

′, (1.1)

якi описують переходи електронiв мiж i та j вузлами (φ-функцiї
– функцiї Ваньє). В роботах [3]- [5] була обгрунтована принципова
необхiднiсть узагальнення моделi Габбарда врахуванням корельова-
ного переносу електронiв (1.1) i запропонована вузькозонна модель
з нееквiвалентними габбардiвськими пiдзонами. В такiй моделi iнте-
грали переносу, якi описують трансляцiйний перенос дiрок i двiйок,
вiдрiзняються як мiж собою, так i вiд iнтегралу переносу, пов’язаного
з активацiйними процесами. Подiбнi моделi в останнiй час iнтенсив-
но дослiджуються [6]- [8].

Досягнення останнiх рокiв у галузi сильно корельованих елект-
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ронних систем дають можливiсть глибше зрозумiти поведiнку фi-
зичних характеристик вузькозонних матерiалiв, зокрема тих, в яких
спостерiгається перехiд метал-дiелектрик пiд дiєю зовнiшнiх впливiв
(тиску, легування, температури) [9]. Сильно корельованi електрон-
нi системи володiють незвичайними транспортними властивостями
[10]. Для розумiння фiзичних механiзмiв, котрi зумовлюють цi осо-
бливостi, необхiдними є експериментальнi та теоретичнi дослiджен-
ня температурно залежної динамiчної провiдностi σ(ω, T ). Особливо
важливими є результати, що стосуються низькочастотної поведiнки
провiдностi, оскiльки вона дає iнформацiю про процеси розсiяння
поблизу поверхнi Фермi. Теоретичнi дослiдження σ(ω, T ) головним
чином зосередженi в границi T = 0. Поведiнка статичної провiдностi

σ(T ) = σ(ω = 0, T ), (1.2)

при T > 0 недостатньо теоретично вивчена i в останнi роки iнтенси-
вно дослiджується.

Теоретичнi дослiдження оптичної провiдностi в моделi Габбар-
да [2] в рамках теорiї лiнiйного вiдгуку Кубо [11] тривають вже бага-
то десятилiть, вiдмiтимо тут дослiдження аналiтичними методами:
в методi моментiв [12], з застосуванням технiки рiвнянь руху для
функцiй Грiна [13], в методi композитних операторiв [14], в мето-
дi середнього поля [15, 16], в методi теорiї збурень [17, 18] в границi
слабкого зв’язку (t � U), в методi функцiї пам’ятi [19, 20] в проти-
лежнiй границi (U � t). Провiднiсть iнтенсивно дослiджувалася в
рамках одновимiрної моделi Габбарда [21]- [23], де результати чис-
лових розрахункiв можуть бути порiвнянi з точними результатами,
отриманими iз застосуванням анзацу Бете.

Для числових дослiджень провiдностi в моделi Габбарда вико-
ристовувалися метод точної дiагоналiзацiї малих кластерiв [25] для
кластера 4 x 4 вузла, квантовий метод Монте-Карло для кластерiв 8,
10 вузлiв [26], 3 x 3 вузла [23], 8 x 8 вузлiв [27], 12 x 12 вузлiв [28]. До-
слiдження числовими методами в основному проводилися для дво-
вимiрної гратки (це, насамперед, зумовлено значним iнтересом до
явища високотемпературної надпровiдностi [29] в сполуках з площи-
нами CuO), провiднiсть у тривимiрнiй системi дослiджувалась лише
у вузькому iнтервалi поблизу половинного заповнення при слабких
та промiжних взаємодiях [30].

Оптична провiднiсть дослiджувалася також методом динамiчно-
го середнього поля DMFT в границi нескiнченної вимiрностi просто-
ру [31]. Застосовувалися рiзнi способи розв’язку рiвнянь динамiчної
теорiї середнього поля: iтерована теорiя збурень IPT [32], наближен-
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ня без перетинiв NCA [33], теорiя збурень другого порядку 2OPT [34].
Автори розглядали симетричну модель Габбарда при половинному
заповненнi поблизу переходу метал-дiелектрик (U ' 2w, де 2w є
ширина зони) i отримали добре узгодження з даними експеримен-
тiв для деяких мотт-габбардiвських систем. Проте для реалiстичних
моделей важливими є нелокальнi (залежнi вiд хвильового вектора)
внески у власно-енергетичну частину та транспортнi характеристи-
ки. Крiм того, дослiдження в рамках DMFT стосуються, переважно,
випадку половинного заповнення зони. Для узагальненої моделi, що
враховувала б нееквiвалентнiсть габбардiвських пiдзон, на даний час
в рамках DMFT немає надiйних результатiв для провiдностi.

Таким чином, необхiдними є аналiтичнi дослiдження провiдностi
в рамках реалiстичних моделей електронної пiдсистеми вузькозон-
них матерiалiв в границi сильної кулонiвської кореляцiї.

2. Гамiльтонiан моделi

Запишемо гамiльтонiан системи у представленнi Xkl
i - опеpатоpiв [5]:

H = H0 + H1 + H ′
1, (2.1)

де

H0 = −µ
∑

i

(

X↑
i + X↓

i + 2X2
i

)

+ U
∑

i

X2
i ,

H1 =
∑

ijσ

′

tij(n)Xσ0
i X0σ

j +
∑

ijσ

t̃ij(n)X2σ
i Xσ2

j ,

H ′
1 =

∑

ijσ

′ (

t′ij(n)ησXσ0
i Xσ̄2

j + e.c.
)

,

Xk
i = Xkl

i Xlk
i – оператор числа |k〉-станiв на вузлi i, η↑ = −1, η↓ = 1,

тут Xkl
i – опеpатоpи пеpеходу вузла iз стану |l〉 в стан |k〉; стан |0〉

вiдповiдає вузлу, не зайнятому електроном (дiрка), |σ〉 - одноразо-
во зайнятий (електроном зi спiном σ) стан, |2〉 - дворазово зайнятий
(двома електронами з протилежними спiнами) стан на вузлi i (двiй-
ка); µ – хiмiчний потенцiал, U – енергiя кулонiвського вiдштовху-
вання двох електронiв на одному вузлi;

tij(n) = t(ij) + T1(ij)

– ефективний концентрацiйно залежний iнтеграл переносу;

T1(ij) = n
∑

k 6=i

k 6=j

J(ikjk),
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– ефективний iнтегpал пеpеносу електpонiв, який коpельований засе-
ленiстю iнших вузлiв, n = 〈ni↑+ni↓〉 = Ne

N
– ceреднє число електронiв

на вузол (Ne - число електронiв в зонi, N - число вузлiв).

t̃ij(n) = tij(n) + 2T (ij), (2.2)

t′ij(n) = tij(n) + T (ij), (2.3)

T (ij) = J(iiij) – ефективний iнтегpал пеpеносу електpона мiж вуз-
лами, корельований заселенiстю цих вузлiв. Штрихи бiля сум у ви-
разi (2.1) означають, що i 6= j.

H0 описує атомну границю вузькозонних моделей.
H1 описує трансляцiйний рух дiрок i двiйок. Суттєвим є те, що

у розглядуванiй моделi (на вiдмiну вiд вузькозонних моделей типу
Габбарда) iнтеграли переходу дiрок i двiйок вiдрiзняються мiж собою
за рахунок врахування в iнтегралах переносу величин T (ij) та T1(ij),
якi описують вплив заселеностi вузлiв ґратки.

H1
′ описує процеси парного народження i знищення дiрок та двi-

йок ("активацiйнi"переходи).
Величину корельованого переносу будемо характеризувати без-

розмiрними параметрами

τ1 =
T1(ij)

|t(ij)|
, τ2 =

T (ij)

|t(ij)|
,

(0 ≤ τ1, τ2 ≤ 1), якi характеризують нееквiвалентнiсть пiдзон. При
ненульових значеннях τ1, τ2 пiдзони є нееквiвалентними, переходам в
рiзних пiдзонах вiдповiдають рiзнi iнтеграли перестрибування елек-
тронiв мiж найближчими вузлами t ≡ tij, t̃ ≡ t̃ij, t′ ≡ t′ij, пов’язанi
наступними спiввiдношеннями:

t̃

t
= 1 −

2τ2

1 − τ1
,

t′

t
= 1 −

τ2

1 − τ1
.

Для моделi Габбарда τ1 = τ2 = 0. Врахування нееквiвалентностi
пiдзон приводить до суттєвої вiдмiнностi даної моделi вiд моделi Га-
ббарда.

3. Oдночастинковий енергетичний спектр вузько-

зонної моделi

Ефективними методами розрахунку квазiчастинкового енеpгетично-
го спектpу в моделi, описуванiй гамiльтонiаном (2.1) є двополюснi
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наближення в методi розчеплення ланцюжкiв рiвнянь для функцiй
Грiна [13]. В представленнi X−операторiв Габбарда функцiї Грiна
електронiв зi спiнами ↑ та ↓ можна подати у виглядi:

〈〈apσ|a
+
sσ〉〉 = 〈〈X0σ

p |Xσ0
s 〉〉 − ησ〈〈X

σ̄2
p |Xσ0

s 〉〉

− ησ〈〈X
0σ
p |X2σ̄

s 〉〉 + 〈〈Xσ̄2
p |X2σ̄

s 〉〉. (3.1)

Використовуючи методику, запpопоновану в роботi [5], фур’є-об-
рази функцiй 〈〈X0σ

p |Xσ0
s 〉〉, 〈〈Xσ̄2

p |Xσ0
s 〉〉, 〈〈X0σ

p |X2σ̄
s 〉〉 та 〈〈Xσ̄2

p |X2σ̄
s 〉〉

отримаємо у виглядi:

〈〈X0σ
p |Xσ0

s 〉〉k =
(2 − n)

4π

(

A1
k

E − Eσ
1 (k)

+
B1

k

E − E2(k)

)

, (3.2)

A1
k =

1

2

(

1 +
U − (ε − ε̃)tk(n)

E2(k) − E1(k)

)

,

B1
k = 1 − A1

k,

〈〈Xσ̄2
p |Xσ0

s 〉〉k = −
(2 − n)

4π

ε2tk(n)

E2(k) − E1(k)

×

(

1

E − E1(k)
−

1

E − E2(k)

)

, (3.3)

〈〈X0σ
p |X2σ̄

s 〉〉k = −
n

4π

ε1tk(n)

E2(k) − E1(k)

×

(

1

E − E1(k)
−

1

E − E2(k)

)

, (3.4)

〈〈Xσ̄2
p |X2σ̄

s 〉〉 =
n

4π

(

A4
k

E − E1(k)
+

B4
k

E − E2(k)

)

, (3.5)

A4
k = B1

k, B4
k = A1

k.

Тут вираз

E1,2(k) = −µ +
U

2
+

(ε + ε̃)

2
tk(n)

∓
1

2

√

[U − ((ε − ε̃)tk(n))]2 + 4ε1ε2tk(n)2, (3.6)

визначає квазiчастинковий енергетичний спектр системи, описуваної
гамiльтонiаном (2.1).

Фур’є–образ концентрацiйно-залежного iнтеграла переносу є

tk(n) =
1

N

∑

ij

tij(n) exp ik(Ri −Rj) ≡ t(n)γ(k)
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t(n) ≡ tij(n), γ(k) =
∑

ρ

exp (ikρ) (сумування ведеться по найближчих

сусiдах), аналогiчнi спiввiдношення визначають iнтегpали пеpеносу
t̃k(n) i t′k(n).

Неоператорнi коефiцiєнти ε, ε̃, ε1 та ε2, знайденi у згодi з методом
роботи [5] (“наближення D-I”), мають вигляд

ε = (1 − nτ1)(1 −
n

2
) +

(1 − nτ1)

2

(n − 2d)2

2 − n

− (1 − nτ1 − 2τ2)
2d(1− n + d)

2 − n
, (3.7)

ε̃ = (1 − nτ1 − 2τ )
n

2
+

1 − nτ1 − 2τ2

2

(n − 2d)2

n

− (1 − nτ1)
2d(1 − n + d)

n
, (3.8)

ε1 = −(1 − nτ1 − τ2)(
2 − n

2
+

(n − 2d)2

2n
−

2cd

n
), (3.9)

ε2 = −(1 − nτ1 − τ2)(
n

2
+

(n − 2d)2

2(2 − n)
−

2cd

2 − n

n

2
), (3.10)

В цих спiввiдношеннях c – концентрацiя дiрок (〈X0
i 〉 = c), d – кон-

центрацiя двiйок (〈X2
i 〉 = d), пов’язанi спiввiдношенням c−d = 1−n.

Концентрацiя двiйок визначається виразом

d = 〈X2
i〉 =

n/2

N

∑

k

(

A4
k

exp
E1(k)

θ
+ 1

+
B4

k

exp
E2(k)

θ
+ 1

)

, (3.11)

де θ = kBT (kB – стала Больцмана).
Aналогiчно для концентрацiї дiрок отpимуємо фоpмулу

c = 〈X0
i〉 =

1 − n/2

N

∑

k

(

A1
k

exp −E1(k)
θ

+ 1
+

B1
k

exp −E2(k)
θ

+ 1

)

. (3.12)

Застосування наближення, запропонованого в роботi [35] (“набли-
ження D-II”), приводить до дещо вiдмiнних виразiв для неоперато-
рних коефiцiєнтiв, що описують гiбридизацiю габбардiвських пiд-
зон [36]:

ε1 = −(1 − nτ1 − τ2)(1 −
n

2
), (3.13)

ε2 = −(1 − nτ1 − τ2)
n

2
, (3.14)
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Вираз (3.1) для одноелектронної функцiї Грiна можна подати у
формi:

Gk(E) =
n/2

2π

(

Ak

E − Ẽ(k)
+

Bk

E − E(k)

)

,

де

Ak =
E2(k) + µ − ε(k)

E2(k) − E1(k)
, Bk = −

E1(k) + µ − ε(k)

E2(k) − E1(k)
. (3.15)

Для спектральної iнтенсивностi функцiї Грiна (3.1) маємо:

Jk(E) =
n/2

exp E
θ

+ 1
(Akδ (E − E1(k)) + Bkδ (E − E2(k))) .

Розглянемо принципово важливий випадок напiвзаповненої ви-
хiдної зони, коли c = d (в цьому випадку в моделi при певному
спiввiдношеннi мiж енергiєю кулонiвської кореляцiї та шириною ене-
ргетичної зони вiдбувається перехiд з металiчного в дiелектричний
стан).

Для неоператорних коефiцiєнтiв ε та ε̃ в парамагнiтному станi
при концентрацiї електронiв n = 1 отримуємо

ε = (1 − 2d + 2d2)tk − 2d2t̃k,

ε̃ = (1 − 2d + 2d2)t̃k − 2d2tk,

ε1 = ε2 = −2dt′k. (3.16)

Енергетичний спектр (3.6) набуває вигляду [37]:

E1,2(k) = −µ +
U

2
+ (1 − 2d)

tk(n) + t̃(k)

2

∓
1

2

√

[U − (tk(n) − t̃(k))(1 − 2d + 4d2)]2 + (4dt′(k))2. (3.17)

Для моделi Габбарда у випадку n=1 та парамагнiтного стану вiд-
повiднi вирази мають вигляд

ε = ε̃ = (1 − 2d)tk,

ε1 = ε2 = −2dtk,

ε1 = ε2 = −2dtk. (3.18)

для енергетичного спектру в цьому випадку отримуємо вираз:

E1,2(k) = −µ +
U

2
+ (1 − 2d)tk ∓

1

2

√

U2 + (4dtk)2. (3.19)
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Отpиманий квазiчастинковий енеpгетичний спектp дозволяє ви-
вчати особливостi моделi вузькозонного матеpiалу з нееквiвалент-
ними габбаpдiвськими пiдзонами, зокpема, дослiдити пеpехiд метал-
дiелектpик в запpопонованiй моделi. Варто вiдзначити, що, на вiд-
мiну вiд результатiв двополюсних наближень Габбарда [2] та Iкеди,
Ларсена, Маттука [38], енергетичний спектр (3.19) залежить вiд кон-
центрацiї полярних станiв (таким чином, вiд температури). На вiдмi-
ну вiд наближень, що базуються на iдеологiї Рот [39] (в цьому зв’яз-
ку див. також роботи [40–44]), енергетичний спектр (3.19) здатний
описати перехiд метал-дiелектрик. На вiдмiну вiд наближення “D-I”,
де всi комутатори в рiвняннях руху для функцiй Грiна врахованi в
узагальненому наближеннi Гартрi-Фока, в наближеннs “D-II” цю про-
цедуру застосовано лише до комутаторiв електронних операторiв з
"дiагональними"у конфiгурацiйному представленнi членами гамiль-
тонiана, що описують переходи всерединi габбардiвських пiдзон. Iн-
шi процеси враховуємо в наближеннi Гартрi-Фока. Як наслiдок, ене-
ргетичний спектр (3.19) моделi в парамагнiтному станi, знайдений
в наближеннi “D-II” вiдрiзняється вiд вiдповiдного виразу в набли-
женнi “D-I” наявнiстю члена

√

U2 + t2(k) замiсть
√

U2 + 16d2t2(k).
Це приводить до ряду вiдмiнностей результатiв вказаних наближень
в областi переходу метал-дiелектрик, зокрема, в поведiнцi енергiї ос-
новного стану системи, концентрацiї полярних станiв.

Як видно з виразiв для одноелектронної функцiї Грiна, енергети-
чного спектру та енергетичної щiлини, концентрацiї полярних станiв
є важливими характеристиками стану системи. Вони, зокрема, ви-
значають залежнiсть спектра та щiлини вiд зовнiшнiх впливiв: змiни
температури, легування, впливу свiтла. Для знаходження концент-
рацiї двiйок d при T = 0 приймемо прямокутну густину станiв:

ρ(ε) =
1

N

∑

k

δ(ε − ε(k)) =
1

2w
θ(ε2 − w2), (3.20)

тут w = z|t| є напiвширина незбуреної (за вiдсутностi кореляцiї мiж
електронами) енергетичної зони, z є число найближчих до вузла су-
сiдiв. Тодi

d =
1

2N

∑

k

(

A4
k

e
E1(k)

kBT + 1
+

B4
k

e
E2(k)

kB T + 1

)

=
1

4w

w
∫

−w

(

A4(ε)Θ(−E1(ε)) + B4(ε)Θ(−E2(ε))
)

dε. (3.21)
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4. Розрахунок ефективної маси носiїв струму

В рамках розглядуваної моделi природним чином вводяться поняття
"широкої"(нижньої) i вузької (верхньої) пiдзон i у вiдповiдностi з
цим представлення про "легкi"i "важкi"носiї струму з ефективними
масами

m∗ =

(

∂2E1(k)

∂k2

)−1

, (4.1)

m̃∗ =

(

∂2E2(k)

∂k2

)−1

, (4.2)

де E1(k) є енергетичний спектр носiїв у нижнiй (σ−0) пiдзонi, E2(k)
є енергетичний спектр носiїв у верхнiй (σ− ↑↓) пiдзонi.

Видно, що ефективна маса важких носiїв може суттєво зростати
iз збiльшенням концентрацiї електронiв у зонi. Зрозумiло, що за ра-
хунок кореляцiйного переносу важкi носiї можуть реалiзуватися i у
нижнiй, (σ − 0) пiдзонi.

Варто зауважити, що термiн "ефективна маса носiя струму"має
до певної мiри умовний змiст, вiдмiнний вiд використовуваного у
стандартнiй зоннiй теорiї. Означення (4.1) i (4.2) пов’язанi iз вираза-
ми для зонного спектру, якi описують переходи мiж |σ〉- i |0〉-станами
та | ↑↓〉- i |σ〉-станами. Тому m∗ i m̃∗ – ефективнi маси вiдповiдних
переходiв; для випадкiв, коли пiдзони заповненi мало, або майже
повнiстю заповненi, m∗ i m̃∗ можна тлумачити як ефективнi маси
електронних та дiркових станiв.

Так, для випадку n � 1

m∗
1 =

h̄

2a2|t(n)|
'

h̄

2a2|t|
(4.3)

може бути спiвставлена з ефективною масою |σ〉-станiв - електронiв,
для випадку n = 1− ε (ε � 1) ефективна маса

m∗
2 =

h̄

2a2|t(n)|
|n=1 (4.4)

може бути ототожнена з ефективною масою дiрки. Якщо n > 1, то
для n = 1 + ε маємо перенос двiйок ("зайвих електронiв")

m̃∗
1 =

h̄

2a2|t̃(n)|
|n=1, (4.5)
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а для n = 2 − ε маємо ефективну масу дiрок

m̃∗
2 =

h̄

2a2|t̃(n)|
|n=2. (4.6)

З виразiв (4.3)-(4.6) видно, що ефективна маса носiїв у верхнiй пiд-
зонi може суттєво вiдрiзнятися вiд ефективних мас носiїв у випадку,
коли провiднiсть зумовлена σ − 0-переходами.

Важливо вiдмiтити, що при переходi вiд режиму провiдностi в
нижнiй зонi до стану системи, коли провiднiсть зумовлена σ− ↑↓-
переходами, ефективна маса стрибком зростає при переходi через
точку n = 1 (якiсний вигляд залежностi ефективної маси носiїв вiд
ступеня заповнення пiдзон можна бачити з рис. 1). Класом речовин,

Рис. 1. Залежнiсть ефективної маси носiїв струму mef/m0 вiд кон-
центрацiї електронiв: верхнi кpивi – τ1 = τ2 = 0.3; середнi кривi –
τ1 = τ2 = 0.2; нижнi кривi – τ1 = τ2 = 0.

у яких можна чекати формування достатньо вузьких зон провiднос-
тi вiдповiдно до розглядуваної моделi, є фази Магнелi VnO2n−1 [45],
де (найiмовiрнiше у V3O5 i V4O7) реалiзується зарядовпорядкований
стан в дiелектричнiй фазi. У роботi [46] показано, що спостережува-
нi температури фазових переходiв у цих сполуках можна пояснити,
якщо припустити, що ширина пiдзон, в яких реалiзується зарядове
впорядкування, досить вузька (< 1eB). Додатковим аргументом на
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користь такої точки зору є спостережуване в фазах Магнелi вана-
дiю антиферомагнiтне впорядкування у широкому iнтервалi змiни
концентрацiї електронiв в пiдзонах.

5. Розрахунок електронної провiдностi

Вперше провiднiсть у вузькозонному матерiалi (на прикладi системи
NiO, легованiй Li) була розглянута в роботi [47], де була запропонова-
на формула для провiдностi, яка узагальнювала зонний варiант фор-
мули Друде-Лоренца на випадок легованого мотт-габбардiвського
дiелектрика. Особливiстю такого пiдходу є сильна концентрацiйна
залежнiсть ефективної маси m, яка входить у вираз для електро-
провiдностi; m → m∗

0 , де m∗
0 - ефективна маса електрона, у випадку

слабкого заповнення зони i m → ∞ для випадку n → 1.
Нижче пропонується пiдхiд [48] до розгляду електропровiдностi

вузькозонних матерiалiв як в режимi легованих мотт-габбардiвських
дiелектрикiв, так i мотт-габбардiвських систем, в яких можливий
фазовий перехiд дiелектрик-метал пiд дiєю зовнiшнiх впливiв (ле-
гування, змiна температури, тиск, вплив зовнiшнього електричного
або магнiтного поля).

Використаємо методику розгляду електропровiдностi в моделi Га-
ббарда, запропоновану в роботах [47,48], вихiдною в яких є формула
Кубо для тензора електропровiдностi, залежного вiд частоти:

σµν(ω) =
i

V
lim

ε→0+

∞
∫

0

〈[Jµ(t), Pν]〉 exp(−iωt − εt)dt, (5.1)

де µ, ν - x, y, z - компоненти тензора, V - об’єм системи, 〈...〉 - тер-
модинамiчне середнє, Pν - ν-компонента оператора поляризацiї, Jµ -
µ-компонента оператора струму, якi означаються так:

Pν = e
∑

iσ

Rν
i niσ, (5.2)

Jµ = i[Pµ, H ]. (5.3)

У вузькозоннiй моделi (2.1) вирази (5.2) i (5.3) дають

Pν = e
∑

i

(X↑
i + X↓

i + 2X2
i )Rν

i , (5.4)
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Jµ = ie
∑

ijσ

(Rµ
i − Rµ

j )tij(n)Xσ0
i X0σ

j

+ ie
∑

ijσ

(Rµ
i − Rµ

j )t̃ij(n)X2σ
i Xσ2

j

+ ie
∑

ijσ

(Rµ
i − Rµ

j )t′ij(n)ησ(X2σ
i X0σ̄

j + е.с.). (5.5)

З формули (5.1) отримуємо

σµµ(ω) =
e2

V
lim
ε→0

∑

ijσ

(Rµ
i − R

µ
j )2tij

∫ ∞

0

〈Xσ0
i X0σ

j + X2σ
i Xσ2

j

+ ησ(X2σ
i X0σ̄

j + е.с.)〉 exp(−iωt − εt)dt. (5.6)

В режимi легованого мотт-габбардiвського дiелектрика (U � w),
коли систему можна описати ефективним гамiльтонiаном

H = t(n)
∑

ijσ

Xσ0
i X0σ

j + t̃(n)
∑

ijσ

X2σ
i Xσ2

j (5.7)

вирази (5.2) i (5.3) набувають вигляду

Pν = e
∑

i

(X↑
i + X↓

i + 2X2
i )Rν

i , (5.8)

Jµ = ie
∑

ijσ

(Rµ
i − Rµ

j )tij(n)Xσ0
i X0σ

j (5.9)

+ ie
∑

ijσ

(Rµ
i − Rµ

j )t̃ij(n)X2σ
i Xσ2

j .

Використовуючи методику робiт [47, 48], отримуємо для xx-компо-
ненти тензора електропровiдностi

σxx = σ + σ̃, (5.10)

де

σ = −
e2τz

2Na

∑

ijσ

〈Xσ0
i X0σ

j 〉tij(n), (5.11)

провiднiсть у нижнiй (0 − σ)-пiдзонi,

σ̃ = −
e2τz

2Na

∑

ijσ

〈X2σ
i Xσ2

j 〉t̃ij(n), (5.12)
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- провiднiсть у верхнiй (↑↓ −σ)-пiдзонi, a - стала гратки, τ визнача-
ється певним механiзмом розсiяння, z - число найближчих сусiдiв.
Вираз (5.10) можна розглядати як узагальнення зонного варiанту
класичного результату Друде-Лоренца; дiйсно, як буде показано да-
лi, для випадкiв слабкого, або майже повного заповнення пiдзон,
формула (5.10) переходить у вiдомi вирази зонної теорiї.

Розглянемо деякi наслiдки, якi виходять iз формул (5.11) i (5.12),
для моделi, описуваної ефективним гамiльтонiаном (5.7).

Якщо скористатися прямокутною густиною станiв, то у двополю-
сному наближеннi для одноелектронної функцiї Грiна (однополюс-
ному наближеннi для одночастинкових спектрiв у нижнiй i верхнiй
пiдзонах) провiдностi σ i σ̃ не залежать вiд конкретизацiї одноча-
стинкового спектру в пiдзонах (величини ασ, α̃σ, β, β̃ у формулах
для спектрiв можуть бути довiльнi). Тодi для розрахунку середнiх у
формулах (5.11) i (5.12) можна скористатися виразами, отриманими
при розрахунку енергiї основного стану. Залежнiсть провiдностi вiд
ступеня заповнення пiдзон для випадку, коли вiдсутнє впорядкуван-
ня по спiну, дається виразом

σ =
e2τz

a
(n − 2d)

(

cw(n)

2 − n
+

dw̃(n)

n

)

, (5.13)

де < X0
i >= c, < X2

i >= d - середнi числа (на вузол) дiрок i двiйок.
Iз виразу (5.13) виходить, що провiднiсть σ(n) у вузькiй зонi мо-

нотонно зростає (вiд нуля) з ростом концентрацiї електронiв n, дося-
гає максимуму в точцi n = 0.6, а потiм спадає до нуля при n = 1 (зна-
чення n ' 0.6 i n = 1 отримуються лише за умови нехтування ефек-
том звуження зони, викликаного кореляцiйним переносом). Провiд-
нiсть у ↑↓ −σ-пiдзонi веде себе аналогiчно (з максимумом n ' 1.4 ,
якщо τ1 = τ2 = 0), з тiєю вiдмiннiстю, що максимум провiдностi тут
лежить нижче, нiж у (σ − 0) пiдзонi (так як w̃ < w).

Типовi залежностi σ(n) показанi на рис.2. Зауважимо, що вико-
ристання бiльш реалiстичних виразiв для незбуреної густини станiв
не змiнює якiсного характеру отриманих залежностей провiдностi
вiд ступеня заповнення зони (проте може змiнити положення макси-
мумiв на кривих σ(n)).

Природно вважати, що в областi параметрiв, для яких ∂σ/∂n > 1
- провiднiсть n- типу, якщо ж ∂σ/∂n < 1, то провiднiсть - дiркового
типу; таке визначення типу провiдностi, зокрема, знiмає вiдоме про-
тирiччя мiж визначенням типу провiдностi у вузькiй зонi в набли-
женнi Габбарда [2] i результатом "зонного"розгляду вузькозонного
матерiалу [49]. При заданiй концентрацiї електронiв тип провiдно-
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Рис. 2. Залежнiсть провiдностi σ/σ0 легованого мотт-габбардiвського
дiелектрика вiд концентрацiї електронiв n: верхнi кривi – τ1 = τ2 = 0;
середнi кривi – τ1 = τ2 = 0.15; нижнi кривi – τ1 = τ2 = 0.3.

стi може змiнюватися за рахунок змiни параметрiв w, w̃, а також
внаслiдок переходiв мiж пiдзонами при зовнiшнiх впливах. Такi пе-
реходи пiд дiєю сильного електричного поля можуть привести i до
вiд’ємної диференцiальної провiдностi, спостережуваної в багатьох
матерiалах, через можливу суттєву вiдмiннiсть рухливостей носiїв
у пiдзонах (ефективнi маси у пiдзонах можуть сильно вiдрiзняти-
ся). Таким чином, тип (n− p) провiдностi у вузькiй зонi провiдностi
описуванiй ефективним гамiльтонiаном (5.7), змiнюється (при змi-
нi концентрацiї електронiв вiд 0 до 2) тричi - в областi першого та
другого максимумiв та бiля n = 1 (режим легованого МХД).

Можна бачити, що в областi певного типу провiдностi загальна
формула для провiдностi (5.13) може бути представлена у виглядi
формули Друде-Лоренца.

Розглянемо стан кристалу в режимi легованого МХД. Тодi при
0 < n ≤ 1 - вiдсутнi |↑↓〉-стани, а при 1 ≤ n ≤ 2 - | 0〉-стани. Iз (5.13)
видно, що в областi концентрацiй 0 < n < nc, де nc вiдповiдає пер-
шому максимуму на кривих, показаних на рис. 2 провiднiсть може
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бути представлена як

σ =
e2nτ

mσ

, (5.14)

де

mσ =
z

4

(2 − n)

a2w(n)(1 − n)
(5.15)

можна iнтерпретувати як ефективну масу носiїв (σ-станiв) струму з
концентрацiєю n. При слабкому заповненнi зони (n � 1)

mσ '
z

2a2w0
(5.16)

є ефективна маса носiя бiля дна зони провiдностi, тобто приходимо
до "зонної"формули Друде-Лоренца.

В областi електронних концентрацiй, якi задовiльняють умовi
nc < n < 1, - провiднiсть дiркового типу:

σ =
e2pτ

m0
, (5.17)

де p = (1 − n) – концентрацiя дiрок,

m0 =
z

4

(2 − n)

na2w(n)
(5.18)

– ефективна маса дiрки. Бiля верхнього краю (σ − 0) пiдзони

m0 =
z

4

1

a2w(n)
, (5.19)

що вдвiчi менше вiд ефективної маси електрона бiля дна зони;
наслiдком цiєї вiдмiнностi у масах провiднiсть (дiркова) поблизу
n = 1 росте швидше, нiж провiднiсть (n-типу) на початку запов-
нення (σ − 0) пiдзони.

Aналогiчно до цього, в областi 1 < n < ñc (де ñc вiдповiдає мак-
симуму провiдностi у верхнiй пiдзонi) маємо для провiдностi

σ̃ =
e2dτ

m0
, (5.20)

де

m2 =
z

4

n

(2 − n)a2w̃(n)
(5.21)
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-ефективна маса двiйок, d –їх концентрацiя.
Якщо, nc < n < 2 то

σ̃ =
e2p̃τ

m̃0
, (5.22)

де p є концентрацiя дiрок (p = 〈X↑ + X↓〉),

m̃0 =
z

4

n

(2 − n)a2w̃(n)
, (5.23)

є ефективна маса дiрок; у випадку w = w̃ ефективна маса електрона
бiля дна нижньої пiдзони рiвна ефективнiй масi дiрки бiля верхнього
краю верхньої пiдзони.

Отриманi залежностi провiдностi вiд концентрацiї полярних ста-
нiв у ВЗП можуть пояснити, в принципi, спостережувану залежнiсть
провiдностi вiд складу в системi NiO–Li2O ( [49]), де наявнiсть iонiв
Li+ приводить до появи дiрок (iони Ni3+) i переносу їх у (σ − 0)
пiдзонi (стан легованого МХД).

Змiна типу провiдностi поблизу половинного заповнення вихiдної
зони узгоджується iз спостережуваною для ряду сполук, як, напри-
клад, у VOx ( [10]). В рамках розглядуваної моделi стан МХД в цiй
сполуцi при x = 1 моделюється концентрацiєю електронiв n = 1 (що
вiдповiдає наполовину заповненiй t2g-зонi). При x > 1 в VOx з’явля-
ються "дiрки"(V+), а при x < 1 - "двiйки"(V3+). У згодi iз викладе-
ним вище експеримент [10] вказує на перехiд при n ' 1 вiд провiдно-
стi p-типу (при x > 1) до провiдностi n-типу (при x < 1). Аналогiчна
змiна типу провiдностi спостерiгається i у сполуцi CoxFe3−xO4( [49]).

Електрон-дiркова асиметрiя (нееквiвалентнiсть випадкiв n > 1 i
n < 1) в концентрацiйнiй залежностi σ(n) пiдтверджується експе-
риментально. В роботi [50] показано, що в металооксидах, в яких
3d-оболонка заповнена менше, нiж наполовину (наприклад, Mn2O)
провiднiсть набагато бiльша, нiж у сполуках, в яких 3d-оболонка за-
повнена наполовину i бiльше (MnO,NiO).

Бiльш складною виявляється залежнiсть провiдностi вiд концен-
трацiї електронiв для випадку, коли (σ − 0) i (↑↓ −σ) пiдзони пере-
криваються (стан мотт- габбардiвського провiдника). Тут, зокрема,
провiднiсть при n ' 1 має бiльш складну залежнiсть, причому в цiй
областi знаки dσ

dn
для n < 1 i n > 1 можуть бути протилежнi випад-

ку легованого МХД. В цьому випадку важливим може виявитися
врахування самоузгодженого зв’язку мiж змiною концентрацiї еле-
ктронiв i деформацiєю кристалу, що iнiцiюватиме фазовий перехiд
дiелектрик-метал I роду пiд дiєю зовнiшнiх впливiв.
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6. Гамiльтонiан моделi з урахуванням зовнiшнього

тиску

При прикладаннi зовнiшнього тиску до вузькозонного матерiалу ко-
реляцiйнi ефекти можуть бути адекватно описанi в моделi (2.1) за
умови врахування перенормування параметрiв переносу при дефор-
мацiї кристалiчної гратки.

Пiд дiєю зовнiшнього тиску p залежнiсть ширини зони вiд вiдно-
сної змiни об’єму u = ∆V/V0 ∼ p (V0 – об’єм елементарної комiрки)
можна записати у виглядi [51]:

w = w0(1 + αu) (α =
V0

w0

∂w

∂V
< 0), (6.1)

де w0 – напiвширина незбуреної зони. Таким чином, будемо вважати,
що iнтеграли переносу в моделi з нееквiвалентними пiдзонами [5]
повиннi бути перенормованi [52]:

t → t(1 + αu), t̃ → t̃(1 + βu), (6.2)

де β має змiст аналогiчний до α. Подiбне перенормування потрi-
бно провести i для iнших матричних величин, що описують пере-
скоки електрона мiж вузлами кристалiчної гратки. Для спрощення
подальших викладок розглянемо випадок β = α, тобто пiдзони роз-
ширюються однаково.

З урахуванням деформацiї гратки гамiльтонiан в Xkl
i -операторах

запишеться таким чином:

H = H0 + H1 + H ′
1, (6.3)

де

H0 = −µ
∑

i

(

X↑
i + X↓

i + 2X2
i

)

+ U
∑

i

X2
i +

1

2
NV0κu2,

H1 =
∑

ijσ

′
(1 + αu)tij(n)Xσ0

i X0σ
j +

∑

ijσ

′
(1 + αu)t̃ij(n)X2σ

i Xσ2
j ,

H ′
1 =

∑

ijσ

′ (

(1 + αu)t′ij(n)ησXσ0
i Xσ̄2

j + e.c.
)

.

Останнiй доданок в H0 описує енергiю пружностi однорiдно зде-
формованого кристалу, κ – жорсткiсть гратки кристалу, N – число
вузлiв гратки.
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Гамiльтонiан (6.3) було використано в роботах [52]- [54] для дослi-
дження переходу з металiчної в дiелектричну фазу у вузькозонному
матерiалi з електрон-дiрковою асиметрiєю. Отриманi в роботах [52]-
[54] результати дозволили пояснити той факт, що для деяких вузь-
козонних матерiалiв збiльшення зовнiшнього тиску при заданiй тем-
пературi викликає перехiд метал-дiелектрик [10]. Наприклад, для
(V0.96Cr0.04)2O3 при кiмнатнiй температурi перехiд вiдбувається пiд
тиском 13 кбар [55]. Для NiS2 перехiд при цiй же температурi iз ста-
ну парамагнiтного дiелектрика в стан металiчного парамагнетика
вiдбувається при зовнiшньому тиску 46 кбар [56, 57]. На цiй основi
можна також пояснити спостережуванi переходи дiелектрик-метал
пiд дiєю зовнiшнього тиску в NiO [58], Fe3O4, Cr2O3 та iнших окси-
дах перехiдних металiв [59].

7. Залежнiсть провiдностi вiд тиску в областi пере-

ходу метал-дiелектрик при половинному запов-

неннi зони

Використовуючи викладений вище пiдхiд до врахування зовнiшньо-
го тиску, розглянемо залежнiсть провiдностi вiд тиску при промiж-
них значеннях кулонiвської кореляцiї, при яких в системi вiдбува-
ється перехiд метал-дiелектрик. Виведену в роздiлi 5 формулу для
провiдностi, коли вiдсутнє впорядкування по спiну, в цьому випадку
запишемо у виглядi:

σ = σ0(1 − τ1 − τ2)(1 − 2d)d, (7.4)

де d - концентрацiя подвiйно зайнятих вузлiв,

σ0 =
2e2τz

a
w (7.5)

– константа, що має розмiрнiсть провiдностi. Залежнiсть ширини ни-
жньої зони вiд тиску буде визначатися формулою (6.1).

Рис. 3 iлюструє залежнiсть провiдностi у нижнiй габбардiвськiй
пiдзонi, розрахованої за формулою (7.4), вiд U

2w
при рiзних значен-

нях вiдносної деформацiї кристалу у випадку n = 1, τ1 = τ2 = 0. У
випадку прикладання зовнiшнього тиску маємо збiльшення областi
значень U

2w
, при яких стан системи є металiчним. Також з рисунка

видно, що прикладання зовнiшнього тиску не тiльки розширює ме-
талiчну область в моделi (на рис. - областi де σ 6= 0), а й суттєво
збiльшує величину провiдностi у металiчнiй фазi.
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Рис. 3. Залежностi провiдностi σ/σ0 легованого мотт-габбардiвського
дiелектрика вiд U

2w
при n = 1 та рiзних вiдносних деформацiях кри-

сталу αu. Нижня лiнiя - αu = 0, середня - αu = 0.06, верхня -
αu = 0.12

8. Залежнiсть провiдностi вiд температури та тис-

ку при U � w

В розглядуваному тут випадку сильної внутрiшньоатомної кулонiв-
ської кореляцiї, при концентрацiї електронiв n < 1 функцiя (3.15)
запишеться таким чином:

Gk(E) =
1

2π

1 − n
2

E − E(k)
, (8.6)

де

E(k) = −µ + α∗tk(n) + β∗ (8.7)

задає енергетичний спектр нижньої габбардiвської пiдзони. Прийме-
мо прямокутну густину станiв:

1

N

∑

k

δ(E − t(k)) =
1

2w
θ(w2 − E2). (8.8)

Для величин α∗ та β∗ маємо:

α∗ =
2 − n

2
+

n2

2(2 − n)
,
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β∗ =
2w(1− n)n

(2 − n)2
,

Величина α∗ описує кореляцiйне звуження зони, β∗ – перенормуван-
ня хiмпотенцiалу:

µ∗ = µ − β∗. (8.9)

Наведемо тут рiвняння для знаходження хiмiчного потенцiалу
числовими методами. З умови

n

2
=

1 − n
2

2w

w
∫

−w

dε

exp E(ε)
θ

+ 1
(8.10)

де θ = kBT (kB – стала Больцмана), отримуємо, iнтегруючи з вико-
ристанням виразу (8.7), рiвняння

n

2
=

1 − n
2

2w

(

2w −
θ

α∗
ln

1 + exp(−µ∗

θ
) exp(α∗w

θ
)

1 + exp(−µ∗

θ
) exp(−α∗w

θ
)

)

яке зручно подати у виглядi

n

2 − n
= 1 −

θ

2wα∗
ln

1 + exp(−µ∗

θ
) exp(α∗w

θ
)

1 + exp(−µ∗

θ
) exp(−α∗w

θ
)
, (8.11)

де w = w(n) = w0(1 − τ1n), w0− ширина незбуреної зони.
У випадку, коли концентрацiя електронiв n > 1, функцiя (3.15)

набуде вигляду:

G̃k(E) =
1

2π

n
2

E − Ẽ(k)
, (8.12)

де

Ẽ(k) = −µ + U + α̃∗t̃k(n) + β̃∗ (8.13)

задає енергетичний спектр верхньої габбардiвської пiдзони. Для ве-
личин α̃∗ та β̃∗ маємо:

α̃∗ =
n

2
+

(2 − n)2

2n
,

β̃∗ =
2w̃(n − 1)(2 − n)

n2
,
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Величина α̃∗ описує кореляцiйне звуження зони, β̃∗ – перенормуван-
ня хiмпотенцiалу:

µ∗ = µ − β̃∗ − U. (8.14)

Хiмiчний потенцiал у цьому випадку знаходимо з умови

2d =
n

4w̃

w̃
∫

−w̃

dε

exp Ẽ(ε)
θ

+ 1
. (8.15)

При n > 1 та U → ∞ маємо d = n − 1, тому пiсля iнтегрування
отримуємо наступне рiвняння для розрахунку хiмпотенцiалу

4(n − 1)

n
= 1 −

θ

2w̃α̃∗
ln

1 + exp(−µ∗

θ
) exp( α̃∗w̃

θ
)

1 + exp(−µ∗

θ
) exp(−α̃∗w̃

θ
)
, (8.16)

де w = w(n) = w0(1 − τ1n).
Розв’язавши рiвняння (8.11) та (8.16) чисельно, отримаємо з ви-

разу (5.11) провiднiсть у нижнiй габбардiвськiй пiдзонi, а з вира-
зу (5.12) провiднiсть у верхнiй габбардiвськiй пiдзонi як функцiї тем-
ператури, вiдносної деформацiї гратки (залежної вiд тиску), концен-
трацiї електронiв та параметрiв корельованого переносу.

На рис. 4a показанi залежностi провiдностi у нижнiй пiдзонi
вiд температури за вiдсутностi корельованого переносу (цей випа-
док вiдповiдає моделi Габбарда) при концентрацiях електронiв n =
0.3, 0.6, 0.9. При зростаннi температури провiднiсть у всiх трьох ви-
падках монотонно спадає (металiчний тип провiдностi), при цьому
провiднiсть є тим бiльшою, чим ближчим є заповнення пiдзони до по-
ловинного (зона заповнена на чверть). Подiбна поведiнка статичної
провiдностi була отримана в роботах [15, 16, 34]. Залежнiсть провiд-
ностi вiд температури в системi iз корельованим переносом показана
на рис. 4b. При фiксованiй концентрацiї електронiв провiднiсть є тим
меншою, чим бiльшим є параметр корельованого переносу електро-
нiв, оскiльки корельований перенос приводить до звуження зони [5].
Прикладання зовнiшнього тиску має зворотнiй ефект (рис.4с, 4d) –
стискання приводить до розширення зони, таким чином, до зростан-
ня провiдностi. Зауважимо тут, що для деяких сполук перехiдних
металiв легування може бути еквiвалентним до прикладання зовнi-
шнього тиску: у сполуцi (V1−xMx)2O3 (де M=Cr, Ti) замiна iонiв
ванадiю на iони титану еквiвалентна збiльшенню зовнiшнього тис-
ку, а легування хромом аналогiчне зменшенню зовнiшнього тиску.
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Подiбно, для мотт-габбардiвської сполуки NiS2−xSex легування се-
леном еквiвалентне збiльшенню зовнiшнього тиску. Зауважимо, що
на рис. 4b крива, побудована для концентрацiї електронiв n = 0.7
спiвпадає iз вiдповiдною кривою для n = 1.3 внаслiдок електрон-
дiркової симетрiї моделi за вiдсутностi корельованого переносу.

Концентрацiйнi залежностi провiдностi при вiдмiннiй вiд нуля аб-
солютнiй температурi показанi на рис. 5. Як видно з наведених гра-
фiкiв, провiднiсть вузькозонної системи при вiдмiннiй вiд нуля тем-
пературi сильно залежить вiд легування та температури (рис. 5a).
Корельований перенос, як i зростання температури, приводить до
зменшення провiдностi (рис. 5b, 5c), причому при τ2 > 0 з’являє-
ться асиметрiя вiдносно половинного заповнення. Як i в основному
станi, дослiдженому в роздiлi 5, тип провiдностi змiнюється (при змi-
нi концентрацiї електронiв вiд 0 до 2) тричi - в областi першого та
другого максимумiв та бiля n = 1. Вiдмiннiсть вiд випадку нульової
абсолютної температури полягає у тому, що положення максимуму
повiльно зсувається до половинного заповнення зони при зростаннi
температури. Прикладання зовнiшнього тиску приводить до зрос-
тання провiдностi (рис. 5d), але для фiзичних значень температури
та вiдносної деформацiї кристалу змiна провiдностi є помiтною ли-
ше в околi максимуму (в майже на чверть та майже на три чвертi
заповненiй зонi).

Результат методу композитних операторiв [14] є близьким до от-
риманого нами результату для випадку сильних мiжелектроних вза-
ємодiй. У граничному випадку моделi Габбарда кривi 1 на рис. 5a
добре узгоджуються iз числовими розрахунками [25].

9. Висновки

Отриманi нами результати для провiдностi легованого мотт-габбар-
дiвського матерiалу при вiдмiнних вiд абсолютного нуля температу-
рах дозволяють трактувати експериментальнi данi для сполук пе-
рехiдних металiв: змiна типу провiдностi поблизу половинного за-
повнення вихiдної зони узгоджується iз спостережуваною для ряду
сполук, як, наприклад, у VOx ( [10]). В рамках розглядуваної моделi
стан МХД в цiй сполуцi при x = 1 моделюється концентрацiєю еле-
ктронiв n = 1 (що вiдповiдає наполовину заповненiй t2g-зонi). При
x > 1 в VOx з’являються "дiрки"(V+), а при x < 1 - "двiйки"(V3+).
У згодi iз викладеним вище експеримент [10] вказує на перехiд при
n ' 1 вiд провiдностi p-типу (при x > 1) до провiдностi n-типу (при
x < 1). Аналогiчна змiна типу провiдностi спостерiгається i у сполуцi
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Рис. 4. Залежностi провiдностi σ/σ0 легованого мотт-габбардiвського
дiелектрика a) вiд температури за вiдсутностi корельованого пере-
носу: крива 1 вiдповiдає концентрацiї електронiв n = 0.3, крива 2 –
n = 0.6, крива 3 – n = 0.9; b) вiд температури при значеннях: крива
1 – τ1 = τ2 = 0, n = 0.7, крива 2 – τ1 = τ2 = 0.2, n = 0.7, крива 3
– τ1 = τ2 = 0.2, n = 1.3; с) вiд температури при прикладаннi зовнi-
шнього тиску: τ1 = τ2 = 0, n = 0.9, крива 1 – αu = 0.01, крива 2 –
αu = 0.03, крива 3 – αu = 0.05; d) вiд вiдносної деформацiї кристалу
при рiзних температурах: τ1 = τ2 = 0, n = 0.9, крива 1 – θ/w = 0.02,
крива 2 – θ/w = 0.05, крива 3 – θ/w = 0.1.
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Рис. 5. Концентрацiйнi залежностi провiдностi σ/σ0 легованого
мотт-габбардiвського дiелектрика a) за вiдсутностi корельованого
переносу: крива 1 вiдповiдає температурi θ/w = 0.01, крива 2 –
θ/w = 0.1, крива 3 – θ/w = 0.2; b) при значеннях параметрiв коре-
льованого переносу τ1 = τ2 = 0.1: крива 1 – вiдповiдає температурi
θ/w = 0.01, крива 2 – θ/w = 0.1, крива 3 – θ/w = 0.2; с) при темпера-
турi θ/w = 0.1: крива 1 – τ1 = τ2 = 0, крива 2 – τ1 = τ2 = 0.1, крива
3 – τ1 = τ2 = 0.2; d) при рiзних вiдносних деформацiях кристалу:
θ/w = 0.2, τ1 = τ2 = 0, крива 1 – αu = 0, крива 2 – αu = 0.02, крива
3 – αu = 0.04.
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CoxFe3−xO4( [49]).
Електрон-дiркова асиметрiя (нееквiвалентнiсть випадкiв n > 1 i

n < 1) в концентрацiйнiй залежностi σ(n) пiдтверджується експе-
риментально. В роботi [50] показано, що в металооксидах, в яких
3d-оболонка заповнена менше, нiж наполовину (наприклад, Mn2O)
провiднiсть набагато бiльша, нiж у сполуках, в яких 3d-оболонка за-
повнена наполовину i бiльше (MnO,NiO).

Дослiдження методом точної дiагоналiзацiї малих кластерiв [25]
для кластера 4 x 4 вузла приводять до подiбної концентрацiйної за-
лежностi статичної провiдностi (в цитованiй роботi розглянуто лише
область 0 < n < 1), з максимумом поблизу половинного заповнення.
Такий же результат отримано в квантовому методi Монте-Карло для
кластера 8 x 8 вузлiв [27]. При достатньо великому параметрi внутрi-
шньоатомного кулонiвського вiдштовхування (U/t = 100) положення
максимуму, знайдене з застосуванням методу точної дiагоналiзацiї,
є близьким до 0.6, що теж добре узгоджується iз нашими резуль-
татами. Недолiком методу точної дiагоналiзацiї в режимi великих
значень U є нефiзична поведiнка концентрацiйної залежностi провi-
дностi поблизу половинного заповнення: розраховане значення про-
вiдностi може бути вiд’ємним при певних значеннях параметрiв, що
пов’язано iз скiнченними розмiрами дослiджуваних кластерiв ("про-
блема знаку"). Отриманi нами результати дозволяють побудувати
графiк температурної залежностi питомого опору матерiалу iз силь-
ними електронними кореляцiями (рис. 6). Ця залежнiсть адекватно
описує поведiнку провiдностi, що спостерiгається експерименталь-
но [9] та узгоджується iз результатами DMFT [33,60].

Нами також отримано добре узгодження з результатами теоре-
тичних дослiджень провiдностi в моделi Габбарда (що є частковим
випадком розглянутої тут моделi (2.1)) як аналiтичними [14–16], так
i числовими [25] методами.

Отриманi залежностi якiсно узгоджуються iз наявними експери-
ментальними даними для широкого класу систем iз сильними елек-
тронними кореляцiями. Це пiдтверджує висновок робiт [25, 48] про
визначальну роль квазiчастинкових збурень всерединi пiдзон у ста-
тичну провiднiсть у однорiдному зовнiшньому полi. Для отримання
кiлькiсного узгодження необхiдно, крiм мiжзонних переходiв, врахо-
вувати також матричнi елементи корельованого переносу для конк-
ретних сполук.

Таким чином, застосування пiдходу, розвиненого в роботах [47,48]
до моделi вузькозонного матерiалу з електрон-дiрковою асиметрiєю
дозволяє описати залежностi провiдностi мотт-габбардiвського ма-
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Рис. 6. Температурна залежнiсть питомого опору при рiзних ступе-
нях легування x = 1−n, крива 1 – x = 0.05, крива 2 – x = 0.1, крива
3 – x = 0.3

терiалу вiд температури, тиску та легування.
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