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Вплив структурного безладу на зарядовий та магнiтний ста-
ни домiшки

Ю.К. Рудавський, Г.В. Понедiлок, М.I. Клапчук

Анотацiя. Дослiджується зарядовий та магнiтний стани домiшки,
розчиненої в аморфному металiчному сплавi. Гамiльтонiан системи
є узагальненням моделi Андерсона, де додатково враховано процеси
пружнього i непружнього розсiяння електронiв провiдностi на iонах
металу та на зарядженiй домiшцi. Пропонується метод розрахунку
конфiгурацiйно засереднених одноелектронних функцiй Грiна в на-
ближення Хартрi-Фока. Отримана система самоузгоджених рiвнянь
для розрахунку зарядового та спiн-поляризованого стану домiшки.
Подано якiсний аналiз впливу структурної невпорядкованостi мета-
левої матрицi на спостережуванi величини. Показано, що структур-
ний безлад середовища приводить до додаткового розширення та
зсуву вiртуального енергетичного рiвня домiшки, зменшуючи маг-
нiтний момент домiшки.

Structural disorder influence on charged and magnetic impuri-
ty states

Yu.K. Rudavskii, G.V. Ponedilok, M.I. Klapchuk

Abstract. Charged and magnetic states of impurity dissolved in amor-
phous metallic alloy are investigated. Hamiltonian of system is general-
ization of Anderson impurity model and includes additionally the pro-
cess of elastic and non-elastic conductive electrons scattering on ions of
metal and on charged impurity. Configurational averaged one-particle
Green’s functions are obtained within the Hartree-Fock approximation.
The system of self-consistent equations for the calculation of the elec-
tronic spectrum, the charged and the spin-polarized impurity states are
given. Qualitative analysis of the influence of the metallic host structural
disorder on observed values is given. Additional shift and broadening of
virtual impurity level is caused by structural disorder of impurity envi-
ronment.
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Атоми рiдини, з якими взаємодiє домiшка, створюють для цiєї
домiшки складне потенцiальне поле, яке носить випадковий харак-
тер. Детальний розгляд цього поля є надзвичайно складною задачею.
Але наявнiсть великого параметра N – числа взаємодiючих атомiв
рiдини дозволяє зробити це поле випадковим, провести його само-
усереднення i визначити поведiнку сольватованої домiшки вiд усе-
реднених параметрiв рiдини. Такий статистичний пiдхiд передбачає
конфiгурацiйне засереднення за координатами {R1, . . . ,RN} iонної
пiдсистеми сплаву:

(. . .) =

∫

V

dR1 . . . dRN P (R1, . . . ,RN ) (. . .), (1)

де P (R1, . . . ,RN ) – багаточастинковi функцiї розподiлу. Виконання
конфiгурацiйного засереднення i є основною труднiстю теорiї, ос-
кiльки експериментально вiдомi лише парнi функцiї розподiлу, а всi
розщеплення функцiй вищого порядку P (R1, . . . ,RN ) через парнi
є суто модельними. Рiзнi варiанти таких розщеплень розглянутi в
роботах [1–5].

Бiльшiсть iз запропонованих до цього моменту методiв [7] знахо-
дження усередненої функцiї Грiна, близькi наближенню когерентно-
го потенцiалу [9], i базуються на розщепленнi функцiй Грiна вищо-
го порядку. Для аморфних систем використовується простi методи
обриву ланцюжка рiвнянь [10]. Зокрема метод Тяблiкова [11]. Для
невпорядкованих аморфних систем у рiвняння для усередненої за
структурою функцiї Грiна першого порядку входять матричнi еле-
менти ефективного нелокального псевдопотенцiала, якi також зале-
жать вiд структури. З’являється новий ланцюг рiвнянь, зумовлених
структурою. Взагалi для строгого врахування взаємодiй у аморф-
нiй структурi отримують подвiйний ланцюжок рiвнянь, зумовлений
i взаємодiєю i структурою. У роботi [10] проведено огляд i класифi-
кацiю опублiкованих робiт за способом структурного засереднення
функцiй Грiна.

Зокрема Канейошi [5] провiв систематичне дослiдження ланцюж-
ка рiвнянь, зумовлених структурою, ввiвши структурний фактор i
виразивши функцiї розподiлу через експериментально вимiрюваний
структурний фактор. У ранiших роботах, серед яких можна назвати
роботи Едвардса [1] i Фарiзо Займана [12], використано метод фун-
кцiй Грiна. У роботi [14] усереднення функцiй Грiна проводиться з
допомогою засереднення за кумулянтами.

Iнтенсивне вивчення структурно невпорядкованих систем прово-
дилось у 70-их роках, було розвинуто ряд наближених методiв для
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врахування ближнього порядку [2, 4, 13]. Навiть у рамках одноелек-
тронного наближення, обчислення енергетичного спектру невпоряд-
кованої системи є важкою задачею. Одним з найуспiшнiших методiв
“середнього поля” є метод когерентного потенцiалу, який був вперше
застосований до сплавiв замiщення. У роботi [4] цей метод поширено
для вивчення впливу ближнього порядку в рiдких металах. Проводи-
ться порiвняння з альтернативними методами, запропонованими для
рiдких металiв, якi описують електроннi властивостi рiдин з трьох
вихiдних положень: розсiюючого потенцiала iндивiдуальних iонiв, їх
середньої густини, та радiальної (двочастинкової) функцiї розподiлу.
В цьому сенсi цi методи подiбнi до квазiкристалiчного наближення
Лакса i Займана.

Вплив структурного безладу середовища на густину станiв та iн-
шi фiзичнi характеристики рiдких металiв, аморфних тiл, легова-
них напiвпровiдникiв в модифiкованiй апроксимацiї сильного зв’яз-
ку, оцiнка поведiнки мiкроскопiчного атомного розподiлу з спостере-
жуваних даних макроскопiчних властивостей структурно невпоряд-
кованих систем проводиться в [3]. При цьому структурнi кореляцiйнi
функцiї виражаються через радiальну функцiю розподiлу g(Rnm).

Порiвняння методiв ЛКАО, когерентного потенцiалу, квазiкрис-
талiчного наближення та самоузгодженого наближення Шварца i
Еренрейха при вивченнi електронної структури невпорядкованих
систем проведено в [2]. Спiвставлення ефективностi методiв коге-
рентного потенцiалу (CPA) i апроксимацiї Бете-Паєрлса (BPA) для
бiнарного сплаву замiщення обговорюється в роботi [13].

Ще один напрям робiт грунтується на розвиненнi теорiї збурень
за флуктуацiями атомної густини ρk = 1√

N

∑
1≤j≤N

e−ikRj , k 6= 0.

Цей метод, який давно i досить успiшно використовується у теорiї
рiдкого стану [8, 15, 16], також дозволяє звести багаточастковi ко-
реляцiї до двохчастинкових, однак наближення, що робляться при
цьому, цiлком контрольованi. Дiаграмна технiка, яка виникає при
цьому приводить до стандартних фейнманiвських рядiв, що допус-
кають самоузгоджений розв’язок. У зв’язку з цим, даний метод здат-
ний забезпечувати достатню точнiсть результатiв.

Шляхом експериментальних дослiджень встановлено, що невпо-
рядковане оточення атома впливає на його мiкростани, наприклад,
середнiй магнiтний момент домiшки в аморфному середовищi мен-
ший, нiж в кристалi (для деяких феромагнiтних кристалiчних та
аморфних сплавiв результати експериментальних робiт приведено
в монографiї Хандриха К., Кобе С. [10] та пiзнiших публiкацi-
ях). Метою цiєї роботи є дослiдження впливу структурного безладу
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аморфного середовища на зарядовий та магнiтний стани домiшки.
У роздiлi 1 обговорюється мiкроскопiчна модель, яка описує стан

домiшки в розплавi лужного металу. Гамiльтонiан задачi базуєть-
ся на головних засадах моделi Андерсона [21], додатково включено
внутрiшнє локальне поле, яке дiє на електрон iз сторони iонiв металу
i домiшкового атома. Якiсна i кiлькiсна оцiнка модельних параметрiв
гамiльтонiана, дослiдження меж застосовностi запропонованої моде-
лi до опису конкретних систем детально обговорюється в роботi [17].
Виникнення зарядового i спiн-поляризованого станiв домiшки трак-
тується як процес гiбридизацiї вiльних i локалiзованих електроних
станiв пiд дiєю поляризацiйного потенцiала домiшки [18].

У роздiлi 2-3 розраховуються одноелектроннi функцiй Грiна [22]
iз застосуванням до вищих функцiй Грiна наближення середнього
поля для замикання ланцюжка рiвнянь. Введено фур’є-компоненти
флуктуацiй атомної густини у силовому полi, створеному домiш-
ковим атомом. Конфiгурацiйне засереднення функцiй Грiна прово-
диться за багаточастинковими структурними атомними функцiями
розподiлу термодинамiчно рiвноважної рiдкометалевої матрицi. От-
римано систему трансцендентних рiвнянь самоузгодження, з яких
розраховується ефективний заряд та магнiтний момент iзольованої
домiшки. Проаналiзовано вплив локального оточення домiшки на її
зарядовий та магнiтний стани. Показано зменшення магнiтного мо-
менту домiшки, зумовлене структурними флуктуацiями.

1. Модель системи “аморфний металiчний сплав +

магнiтна домiшка”

Розглянемо окремий домiшковий атом перехiдного елемента в амор-
фному простому металi. Опис структурно невпорядкованого мета-
лу будемо здiйснювати в рамках електрон-iонної моделi, яка для
лужних металiв дає задовiльнi результати розрахункiв електронних,
структурних та термодинамiчних властивостей.

Нехай R1, . . . ,RN – координати атомiв аморфного металу, якi
приймають довiльнi випадковi значення в об’ємi V . Домiшковий
атом має координату R0. Повний гамiльтонiан моделi в координат-
ному зображеннi виберемо таким:

Ĥ = Hcl + Ĥel−i + Ĥel−el. (2)
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Оператор енергiї електрон-iонної взаємодiї записується в такiй формi

Ĥel−i = − ~
2

2m

∑

1≤i≤N

∆i +
∑

1≤i≤N

∑

1≤j≤N

V (| ri − Rj |)+

+
∑

1≤i≤N

V0(| ri − R0 |). (3)

Тут r1, . . . , rN – координати електронiв металевої пiдсистеми, кiль-
кiсть яких через одновалентнiсть лужних елементiв спiвпадає з чис-
лом атомiв металу. Припускається, що електрони валентної оболонки
домiшки залишаються локалiзованими на домiшцi i не гiбридизують-
ся iз станами електронiв провiдностi. Псевдопотенцiали V (|ri −Rj |)
та V0(|ri − R0|) описують розсiяння електронiв на iонах металу та
домiшцi вiдповiдно.

Останнiй доданок в гамiльтонiанi (2) – енергiя попарної мiжелек-
троної взаємодiї

Ĥel−el=
1

2

∑

1≤i6=j≤N

Φ(| ri − rj |)=1

2

∑

1≤i6=j≤N

e2

| ri − rj | . (4)

Неоператорна частина Hcl описує енергiю класичної мiжiонної взає-
модiї, роль якої в нашiй моделi зводиться до формування структури
рiдкометалевої системи з домiшкою, яка задається модельними ба-
гаточастинковими функцiями розподiлу.

Як базис для розкладу польових електронних операторiв пiд час
переходу до зображення вторинного квантування використовуються
плоскi хвилi ϕk(r) = V −1/2 exp (ikr) та локалiзована на домiшцi s-
орбiталь

ψ0(r) =

√
1

πr3p
exp

(
−|r− R0|

rp

)
. (5)

Тут rp – параметр, що певним чином може бути виражений через
ефективний розмiр електронегативного iона. Хвильовий вектор k

набуває значень з квазiнеперервного простору iмпульсного Λ, поро-
дженого перiодичними граничними умовами на протилежних гранях
куба об’єму V = l3.

У зображеннi вторинного квантування оператор (2) з врахуван-
ням лише певного класу кулонiвських мiжелектронних взаємодiй за-
писується у виглядi

Ĥ = Hcl +
∑

k

∑

σ=±1

Ek a
+
kσ akσ +

∑

σ=±1

E0 d
+
0σ d0σ
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+
∑

k,q

∑

σ=±1

(
Vq a

+
kσ ak−q,σ + V (0)

q a+
kσ ak−q,σ

)
+

∑

σ=±1

U0 n̂0σn̂0,−σ

+
∑

k

∑

σ=±1

(
Wk,0 a

+
kσd0σ+W ∗

k,0 d
+
0σakσ

)
+

∑

k,q

∑

σ,σ′=±1

Pq,0 a
+
kσak−q,σn̂0σ′

+
∑

k

∑

σ 6=σ′

(
Uk,0 n̂σ′ a+

kσ d0σ+U∗
k,0 d

+
0σ akσ n̂0σ′

)
. (6)

Тут akσ(a+
kσ) та d0σ(d+

0σ) – фермiївськi оператори знищення (наро-
дження) електронiв у станах {k, σ} i {ψ0, σ}, де σ = ±1 – кванто-
ве спiнове число, яке приймає два значення, що вiдповiдають двом
можливим орiєнтацiям електронного спiна вiдносно осi квантування.
Величина Ek = ~

2k2/2m – спектр енергiї електронiв в станах ϕk(r),
а E0 – енергiя локалiзованого електронного стану ψ0(r). Величина
n̂0σ = d+

0σ d0σ – оператор числа електронiв з проекцiєю спiна σ, якi
локалiзованi на домiшковому атомi.

Матричнi елементи Vq та V (0)
q характеризують процеси пружньо-

го розсiяння електронiв на iонах металу i домiшцi:

Vq =
1

N

∑

1≤j≤N

e−iqRj v(q), V (0)
q = e−iqR0 v0(q). (7)

Процеси непружнього розсiяння електронiв, зумовленi їх перехо-
дом з локалiзованого на домiшцi стану в делокалiзований стан k i
навпаки, характеризуються матричним елементом

Wk,0 =
1√
V

∫

V

e−ikr

(
−~

2∆r

2m
+ VLF(r)

)
ψ0(r) dr. (8)

Тут
VLF(r) =

∑

1≤j≤N

V (|r − Rj |) + V0(|r − R0|) (9)

– потенцiал внутрiшнього локального поля, яке дiє на електрон, що
знаходиться в точцi r ∈ V з сторони iонiв металу i домiшкового
атома.

Доданок
∑

σ=±1
U0 n̂0σn̂0,−σ в гамiльтонiанi (6) походить вiд опе-

ратора кулонiвської взаємодiї електронiв i описує хаббардiвське вiд-
штовхування електронiв iнтенсивностi U0, що локалiзованi на до-
мiшковому атомi.

Iншi доданки в гамiльтонiанi (6) описують процеси пружнього i
непружнього розсiяння електронiв на зарядженiй домiшцi. Матричнi
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елементи, що характеризують iнтенсивнiсть процесiв останнiх двох
типiв мають вигляд

Uk,0 =
1√
V

∫

V

e−ikr Φ̃(r)ψ0(r) dr, (10)

Pk,0 =
1

V

∫

V

e−ikr Φ̃(r) dr. (11)

Величина

Φ̃(r) =

∫

V

Φ(|r − r′|) |ψ0(r
′)|2 dr′,

яка входить у формули (10)-(11), має змiст потенцiальної енергiї
електрона в полi, яке створюється локалiзованим на орбiталi ψ0(r)
електроном.

Матричнi елементи Wk,0, Uk,0 та Pk,0 оператора Гамiльтона (6)
зручно записати в iншому виглядi, видiливши явно структурнi множ-
ники:

Uk,0 = e−ikR0uk, Pk,0 = e−ikR0pk,

Wk,0 = e−ikR0wk.

Функцiї модуля хвильового вектора

uk =
1√
V

∫

V

e−ikr Φ̃(r)ψ0(r) dr,

pk =
1

V

∫

V

e−ikr Φ̃(r) dr,

wk =
1√
V

∫

V

e−ikr

(
−~

2∆r

2m
+ VLF(r)

)
ψ0(r) dr

вже не залежать вiд вузлового iндекса i розраховуються в системi
координат, зв’язанiй з домiшковим атомом. Їх аналiтичний вигляд
знайдено в [20].
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2. Одноелектроннi функцiї Грiна. Наближення се-

реднього поля

Розглянемо квадратну матрицю, елементами якої є одноелектроннi
функцiї Грiна

G(ω) =

(
Gσ

k,k′(ω) Mσ
k,0(ω)

Mσ
0,k′(ω) Lσ

0,0(ω)

)
≡

≡
( 〈〈akσ|a+

k′σ〉〉ω 〈〈akσ|d+
0σ〉〉ω

〈〈d0σ |a+
k′σ〉〉ω 〈〈d0σ |d+

0σ〉〉ω

)
. (12)

У попереднiх роботах [17–20] отримано рiвняння руху для кожної
компоненти матричної функцiї Грiна (12).

Для замикання ланцюжка рiвнянь проведено розщеплення ви-
щих функцiй Грiна, що вiдповiдають наближенню середнього поля i
будуть коректними, якщо ефекти гiбридизацiї локалiзованих та де-
локалiзованих станiв у певному сенсi є малими. Фiзичний змiст i межi
застосовностi таких наближень до моделей Хаббарда та Андерсона
детально обговорювалить в роботах [23, 27].

Отримано замкнену систему алгебраїчних рiвнянь

(ω − Ek)Gσ
k,q(ω) = δk,q +

∑

p

Λk−pG
σ
p,q(ω) + Ωσ

kM
σ
0,q(ω), (13)

(ω − E0,σ)Mσ
0,q(ω) =

∑

p

Ω∗
p

σGσ
p,q(ω), (14)

(ω − Ek)Mσ
k,0(ω) =

∑

q

Λk−qM
σ
q,0(ω) + Ωσ

kL
σ
0,0(ω), (15)

(ω − E0,σ)Lσ
0,0(ω) = 1 +

∑

k

Ω∗
k

σMσ
k,0(ω). (16)

У рiвняннях (13)-(16) запровадженi такi позначення

Λq =

2∑

α=1

V (α)
q =

=
1

N

∑

1≤j≤N

e−iqRjv(|q|) + ṽ0(|q|). (17)

Фур’є-компоненти ефективного псевдопотенцiалу домiшки

ṽ0(q) = v0(q) + pq〈n̂0〉 =
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=
1

V

∫

V

e−iqr

[
V0(r) + 〈n̂0〉

∫

V

dr′ |ψ0(r
′)|2 Φ(|r − r′|)

]
dr

включають хартрi-фокiвський потенцiал, що створюється зарядом
〈n̂0〉 =

∑
σ 〈n̂0σ〉 домiшки.

Аналогiчно матричнi елементи Ωσ
q можна зобразити у виглядi

Ωσ
q = [uq〈n̂−σ〉 + wq], або

Ωσ
q =

1√
V

∫

V

e−iqr

[
− ~

2~∇2

2m
+ Ṽ σ

CF(r)

]
ψ0(r) dr, (18)

де тепер ефективний потенцiал внутрiшнього локального поля

Ṽ σ
LF(r) = VLF(r) + 〈n̂0,−σ〉

∫

V

dr′|ψ0(r
′)|2Φ(|r − r′|).

Останнiй доданок в цiй формулi має змiст хартрi-фокiвського потен-
цiала, який створюється локалiзованим на домiшцi R0 ≡ 0 електро-
ном, що має проекцiю спiна протилежну значенню спiна електрона,
який здiйснює переходи “локалiзований стан - зона провiдностi”.

З системи рiвнянь (15,16) вираз для локаторної функцiї Грiна

Lσ
0,0(ω) =

1

ω − E0,σ −
∑

k, q

Ωσ
kΛk,q(ω)Ω∗

q
σ
, (19)

де введено нескiнченний ряд за недiагональними матрицями Λk−q

Λk,q(ω)=
δk,q

ω−Ek−Λ0
+

Λk−q

(ω−Ek−Λ0)(ω−Eq−Λ0)
+

+
∑

p

Λk−pΛp−q

(ω−Ek−Λ0)(ω−Ep−Λ0)(ω−Eq−Λ0)
+ . . . . (20)

Постiйна величина Λ0 = v(0) + v0(0) − 2π〈n̂0〉e2r2p/V. Питання збiж-
ностi подiбних рядiв обговорювалося в роботi [28].

Недiагональнi функцiї Грiна Mσ
0,k(ω), Mσ

k,0(ω) та пропагаторна
функцiя Грiна Gσ

k,k′(ω) представляється замкнутим виразом через
локаторну функцiю Lσ

0,0(ω):

Mσ
0,k(ω)=

∑

q

Lσ
0,0(ω)Ω∗

q
σΛq,k(ω), Mσ

k,0(ω)=(Mσ
0,k(ω))∗, (21)
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Gσ
k,k′(ω)=Λk,k′(ω)+

∑

q,p

Λk,q(ω)Ωσ
qL

σ
0,0(ω)Ω∗

p
σΛp,k′(ω). (22)

Перенормованi значення енергiї зв’язаного стану на домiшковому
атомi

E0,σ = E0 + U0 〈n̂0,−σ〉+

+
∑

k

[
Uk,0 〈a+

k,−σd0,−σ〉 + U∗
k,0 〈d+

0,−σak,−σ〉
]
+

+
∑

k,q

∑

σ′

Pq,0 〈a+
k,σ′ak−q,σ′〉. (23)

Основна задача наступного роздiлу – знаходження одноелектрон-
них функцiй Грiна, засереднених за рiвноважним розподiлом iонної
пiдсистеми металiчного розплаву.

3. Конфiгурацiйно засередненi функцiї Грiна

Розрахунок конфiгурацiйно засередненої локаторної функцiї Грiна
Lσ

0,0(ω) проведемо за такою схемою. Почнемо з рiвняння (19). Тут
масовий оператор описує кореляцiю квазiчастинок, яка виникає, як
ефективна взаємодiя через невпорядкований фон. Вибираючи кон-
кретне наближення для (20) можна знайти кореляцiйнi поправки.
З цього нескiнченного ряду збережемо лише перший доданок Λk−q,
знехтувавши кореляцiєю вищого порядку. В термiнах загальноприй-
нятих позначень

ρk =
1√
N

∑

1≤j≤N

e−ikRj , k 6= 0

для фур’є-компонент флуктуацiй атомної густини, матричнi елемен-
ти

Λk−q = ρk−qv(|k − q|) + ṽ0(|k − q|).
Вклад флуктуацiй густини у фiзичнi властивостi буде визначатися
першим доданком.

Отримано наступний вираз для конфiгурацiйно засередненої ло-
каторної функцiї Грiна:

Lσ
0,0(E) =

1

E−Eσ−Σ0(k)
×
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×


1+

∑

k,q

(k6=q)

Ωσ
k(Ωσ

q )
∗
Λk−q

(E−Ek−Λ0)(E−Eq−Λ0)(E−Eσ−Σ0(k))
+ . . . ,


 (24)

де Σ0(k) =
∑
k

|Ωσ
k |2/(E−Ek−Λ0) – власноенергетична частина, полюс

функцiї у наближеннi ефективного середовища.
Введемо ρk−q = nk−q, де n(r) = 1/V

∑
k

nke
ikr. Враховуючи лише

бiнарну функцiю розподiлу домiшка-розчинник n(r), яку можна взя-
ти з експерименту або вибрати в модельному виглядi, та знехтував-
ши кореляцiйними функцiями вищих порядкiв, отримаємо остаточно
вираз для усередненої локаторної функцiї Грiна:

Lσ
0,0(ω)=


ω−Eσ−Σ0(k)−

∑

k,q

(k6=q)

Ωσ
kΩσ

q [nk−qv(|k−q|) + ṽ0(|k−q|)]
(E−Ek−Λ0)(E−Eq−Λ0)




−1

(25)
Для густини станiв ρσ

0 (E) локалiзованих на домiшцi електронiв iз
спiном σ, необхiдно обчислити суму за хвильовими векторами в зна-
меннику функцiї (25). Для цього використовується спiввiдношення

lim
ε→0

∑

k

|Ωk|2
E − Ek − Λ0 + iε

= P
∑

k

|Ωk|2
E − Ek − Λ0

−

−iπ
∑

k

|Ωk|2δ(E − Ek − Λ0), (26)

де символ P означає iнтеграл в сенсi головного значення. Введемо
такi позначення:

∆σ(E) = π
∑

k

|Ωk|2δ(E−Ek−Λ0); (27)

Λσ(E) = P
∑

k

|Ωk|2/(E−Ek−Λ0) =

1

π
P

∫
dE′∆(E′)/(E−E′). (28)

Величина Λ(E) зумовлює ефективне змiщення енергiї локалiзо-
ваного стану домiшки, ∆(E) – розмиття локалiзованого рiвня за ра-
хунок процесiв гiбридизацiї та кулонiвської взаємодiї.
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Для спрощення викладок припустимо, що матричнi елементи
(Ωσ)2 розсiяння електронiв провiдностi є сталими поза зоною [24],
вирази для ∆σ(E), Λσ(E) матимуть наступний вигляд:

∆σ(E) = π(Ωσ)
2
ρ0(E). (29)

Λσ(E) = (Ωσ)
2
ρ0(E)g(E), (30)

Тут

ρ0(E) =
m3/2

2
√

2~3π2

√
E

– густина станiв вiльного електронного газу, а

g(E) = ln

∣∣∣∣

√
EF /E + 1√
EF /E − 1

∣∣∣∣ − 2
√
EF /E}. (31)

У подвiйнiй сумi за хвильовими векторами k,q додамо i вiднiмемо
доданок k = q. Використаємо також наступне спiввiдношення:

lim
ε→0

∑

k

|Ωσ
k |2

(E − Ek − Λ0 + iε)2
= −dΛ

σ(E)

dE
+ i

d∆σ(E)

dE
. (32)

Аналогiчно за теорiєю лишкiв отримаємо в подвiйнiй сумi

∑

k,q

Ωσ
kΩ∗

q
σ [nk−qv(|k − q|) + ṽ0(|k − q|)]

(E − Ek − Λ0)(E − Eq − Λ0)
=

= P
∑

k

|Ωσ
k |2Λσ(k,E)

E − Ek − Λ0
− iπ

∑

k

|Ωσ
k |2Λσ(k,E)δ(E − Ek − Λ0)−

−iP
∑

k

|Ωσ
k |2∆σ(k,E)

E − Ek − Λ0
− π

∑

k

|Ωσ
k |2∆σ(k,E)δ(E − Ek − Λ0), (33)

де позначено

Λσ(k,E) = P
∑

q

Ω∗
q
σ

E − Eq − Λ0
f(|k− q| ), (34)

∆σ(k,E) = π
∑

q

Ω∗
q
σf(|k − q| )δ(E − Eq − Λ0), (35)

f(|k − q| ) =
[
nk−qv(|k − q| ) + ṽ0(|k − q| )

]
.
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Остаточно, усереднена за конфiгурацiями функцiя Грiна локалiзо-
ваних на домiшцi електронiв

Lσ
0,0 =

1

E − E0,σ − Λ̃σ(E) + i∆̃σ(E)
, (36)

де

Λ̃σ(E) = Λσ(E) +
dΛσ(E)

dE
f(0) + P

∑

k

|Ωσ
k |2Λσ(k,E)

E − Ek − Λ0

−π
∑

k

|Ωσ
k |2∆σ(k,E)δ(E − Ek − Λ0); (37)

∆̃σ(E) = ∆σ(E) +
d∆σ(E)

dE
f(0) + P

∑

k

|Ωσ
k |2∆σ(k,E)

E − Ek − Λ0

+π
∑

k

|Ωσ
k |2Λσ(k,E)δ(E − Ek − Λ0) (38)

– змiщення i ширина локалiзованого рiвня тепер мiстять крiм вкладiв
вiд взаємодiї також вклад вiд структурної невпорядкованостi мета-
левої матрицi.

Для абсолютного нуля температури число локалiзованих на до-
мiшцi електронiв

〈n0σ〉 = 〈d+
0σd0σ〉 =

EF∫

−∞

ρσ
0 (E) dE, (39)

де

ρσ
0 (E) = − 1

π
ImLσ

0,0(E + iε), ε→ 0 (40)

– густина електронних локалiзованих станiв з величиною спiна σ.

ρσ
0 (E) =

1

π

∆̃σ(E)

(E − E0,σ − Λ̃σ(E))2 + (∆̃σ(E))2
. (41)

Пiсля нескладних перетворень можна представити (37)-(38):

∆̃σ(E) = π[(Ωσ)2 + 2F̃ ρ0(E)g(E)]ρ0(E) + π(Ωσ)2f(0)
dρ0(E)

dE
;

Λ̃σ(E) = (Ωσ)2g(E)ρ0(E)+(Ωσ)2f(0)
dg(E)ρ0(E)

dE

+F̃ ρ0(E)g(E)
2−π2F̃ ρ0(E)2.
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Тут позначено

〈F 〉 =

∑
k,q

Ωσ
kΩσ

q f(|k − q| )δ(E − Eq − Λ0)δ(E − Ek − Λ0)

1/V 2
∑
k,q

δ(E − Eq − Λ0)δ(E − Ek − Λ0)

– середнє значення матричних елементiв Ωσ
kΩσ

q f(|k − q| ) на рiвнi
Фермi.

4. Обговорення результатiв

У статтi [19] обговорюється вибiр псевдопотенцiала Ашкрофта з ек-
рануючою функцiєю Хартрi для опису рiдкого металу:

v(r) =

{
0 r ≤ rc,

−Ze2/r r > rc,
(42)

тут rc - ефективний радiус iона натрiю, Z- заряд iона. Фур’є-
зображення:

v(q) = −4πZe2

Ωq2
cos(qrc). (43)

Параметри потенцiала для рiдкого натрiю rNa
c = 1.66 а.о.=0.0878 нм.

Екрануюча функцiя електронiв провiдностi [26]:

ε(q) = 1 +
4πZ

Ωq2
(
2

3
EF )−1λ(

q

2kF
)[1 − f(q)],

λ(y) =
1

2
+

1 − y2

4y
ln |1 + y

1 − y
|,

f(q) =
1/2q2

q2 + 2kF /(1 + 0.01574(Ω/Z)1/3)
, (44)

де kF = (3π2Z/Ω)1/3 = 0.4786 a.o.−1. Атомний об’єм рiдкого натрiю
Ω = 270 a. о.

Модельний псевдопотенцiал взаємодiї електронiв з зарядженою
домiшкою [19]:

ṽ0(q) =
8πA

q
arctg(qrp) − 4απ2

rp
e−qrp+

〈n̂〉8π
q2

[
1 −

q2r2p
(4 + q2r2p)

(
1 +

4

4 + q2r2p

)]
.
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nq = 1 + 3η/(qrc)
3(qr∗ cos(qr∗) − sin(qr∗)),

де r∗ = rc + rp.
Маючи явнi вирази для змодельованих потенцiалiв та кореляцiй-

ної функцiї домiшка-метал, можна оцiнити введенi в попередньому
параграфi середнi значення Ωσ, 〈F 〉. Усередненi значення w, u при-
ведено в попереднiй роботi [20]. Тут при розрахунках оцiнимо цi зна-
чення на рiвнi енергiї Фермi. (w)2 ≈ E2/(Eγ + 1)4, де γ = 2mr2p/~

2,
а z = u/w – параметр, що характеризує вiдношення потенцiалiв.

Щоб обчислити подвiйну суму за хвильовими векторами у виразi
〈F 〉, уведемо функцiю K(k, q), яка мiстить iнтегрування за кутами у
сферичнiй системi координат:

K(k, q) = 2

π∫

0

sin θf(
√
k2 + q2 − 2kq cos θ)dθ.

Переходячи вiд суми за хвильовими векторами до iнтегра-
лу

∑
k =V/(2π)3

∫ ∞
0 k2dk

∫ 2π

0 dϕ, отримаємо засереднене значення
〈F 〉, що характеризує вклад вiд структури. Введемо параметр
δ=〈F 〉ρ0g/(Ω)2, який характеризує мiру безладу, причому 0 < δ � 1.
Введемо також параметр, що характеризує зсув енергетичного рiвня
h = Λσ/∆σ.

Знерозмiрений параметр x=(EF−E0)/U0. Якщо x=0 незаповне-
ний локалiзований стан знаходиться точно на рiвнi Фермi, x=1 озна-
чає, що рiвень Фермi вiдповiдає енергiї E0+U0. Для магнетизму
сприятливий випадок x=1/2, коли рiвнi E0 i E0+U0 симетричнi вiд-
носно енергiї Фермi EF . Введемо параметр y=U0/∆. Малi значення
параметра y вiдповiдають немагнiтному випадку, при великих y ко-
реляцiя велика, локалiзацiя зменшується.

На рис. 1 приведенi значення магнiтного моменту домiшкиm/m0,
m=〈n+−n−〉. Тут m0 = 0.849µB при δ = 0 (квазiкристалiчний випа-
док). Показано зменшення магнiтного моменту при зростаннi пара-
метра δ. Зменшує область iснування магнiтних станiв i зсув енерге-
тичного рiвня за рахунок взаємодiї електронiв провiдностi з домiш-
кою. Параметри x, y, z характеризують випадок, сприятливий для
магнетизму: E0<EF<E0+U0.

У випадку, показаному на рис.2, коли x=0.2, магнiтний момент
домiшки швидше спадає до нульового значення.

Iз системи рiвнянь для середнiх термодинамiчних чисел запов-
нення локалiзованого рiвня (39) можна знайти m=〈n+〉−〈n−〉, як
функцiю магнiтного момента. Умова iснування магнiтних станiв до-
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Рис. 1. Залежнiсть магнiтного моменту домiшки вiд параметра δ при
y=10, x = 0.5, z = 0.1.
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Рис. 2. Залежнiсть магнiтного моменту домiшки вiд параметра δ при
y=10, x=0.2, z=0.1, h = π/8.
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мiшки знаходиться з спiввiдношення
(
∂f(m)

∂m

)

m=0

> 1.

В результатi отримаємо вираз

ρ(EF )U0 >
1

1 − 2z(ctg(πn) + y(n− x))
,

який у частковому випадку z=0, δ=0 переходить у вiдомий критерiй
моделi Андерсона iснування магнiтного стану домiшки: ρ(EF )U0>1.

10 20 30
0,4

0,5

 =0
 =0.2

Zeff= 1, x = 0.5, z = 0

m

y

Рис. 3. Залежнiсть магнiтного моменту домiшки вiд параметра
y=U0/∆ при Zeff=1.

На рис. 3 представлено змiну магнiтного момента домiшки при
збiльшеннi параметра кулонiвського вiдштовхування y = U0/∆ при
сталих значеннях ефективного заряду. Наступний рис. 4 – фазо-
ва дiаграма переходу з немагнiтного стану домiшки у магнiтний.
Як видно з рисунка, область iснування магнiтних станiв домiшки
у невпорядкованому середовищi зменшується порiвняно з квазiкрис-
талiчним випадком. Цей вiдомий експериментальний факт в теорiї
аморфних речовин детально обговорюється в монографiї [10] та пiз-
нiших публiкацiях.

Отже, запропонована узагальнена модель дає можливiсть розра-
хувати мiкроскопiчнi характеристики домiшкового стану в рiдкому
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Рис. 4. Фазова дiаграма переходу з немагнiтного стану домiшки у
магнiтний

аморфному металi i проаналiзувати вплив структурної невпорядко-
ваностi на спостережуванi величини.

В рамках методу двочасових запiзнюючих функцiй Грiна, засто-
сувавши схему розщеплення Хартрi-Фока, отримано систему рiвнянь
самоузгодження для середнiх термодинамiчних чисел заповнення.
Розраховано залежнiсть магнiтного моменту домiшки вiд структур-
ного параметра. Структурна невпорядкованiсть металевої матрицi
веде до розмиття домiшкового рiвня, i вiдповiдно, зменшує магнiтний
момент домiшки. Приведено фазову дiаграму переходу з немагнiт-
ного у магнiтний стани при рiзних значеннях модельних параметрiв.
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