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1. Введение.

-- модели с  сильными  электронными  корреляциями:

модель  Хаббарда,   t – J модель,   модель  Кугеля - Хомского 

(спин – орбитального  сверхобмена) и  т. д. 

-- оксиды   переходных  металлов   (ПМ):

-- наноструктурированные   системы  на  основе  ПМ  и их  оксидов:

(i)  металлические  кластеры   и  мелкопористые  системы

(ii) композитные  магнетики

(iii) слоистые  гетероструктуры

Перовскиты ABO3

A= La, Sr, Ca;

B= Co, Fe, Mn,  etc.

:





Гетероструктуры  для  новых  устройств  в  микроэлектронике 





Спектр электронов в периодической решетке и

эффекты сильных электронных корреляций

Базис { } из NL в. ф-ий:

Полевые  операторы:





Плотность  электронных  состояний:



Учтем  эффекты  кулоновсго  взаимодействия

Гамильтониан  Хаббарда:



Исследуем  нестабильность  Ферми-жидкости :



Переход  Мотта

– индуцированная  кулоновским  взаимодействием коллективная 

локализация  электронов в системе  с наполовину  заполненной  зоной;

- переход  из  металлического (проводящего)  состояния  в  диэлектрическое

состояние,  сопровождаемое  возникновением  щели в спектре  электронов.

Основное  состояние  моттовского  диэлектрика,                        ,  характеризуется

дальним   магнитным  поядком;  

- - кратное (s=1/2) спиновое  вырождение  снимается  за счет  квантовых  

флуктуационных  эффектов  (механизм  кинетического обмена  Андерсона). 

Основное  состояние  одномерной,  D=1,  системы  электронов с

щелевое,  т.е.  диэлектрическое,  для  U > 0  и  немагнитное  вследствие сильных

квантовых  флуктуаций.



Исследуем  спектр  одночастичных  электронных  возбуждений  в модели  Хаббарда

в  пределе  , (            )

Введем  запаздывающую  ф-ию  Грина:





Корреляционные  эффекты

-- расщепление   электронной  зоны  на  две (хаббардовские) подзоны;

-- сужение хаббардовских  подзон  и  перераспределение   спектрального  веса          

в  зависимости  от   концентрации  электронов.



Спектр  моттовского

диэлектрика



t-J модель – низкоэнергетический  предел модели  Хаббарда  

при

Локальный  базис  и  операторы  Хаббарда:

Бозе-подобные:

Ферми-подобные:





- подпространство  электронных  конфигураций (                      )  без  “двоек”

Проектор  на  “низшее” подпространство:

- движение  эл-ов (дырок)  в  LHB

Операторная  форма  теории  возмущения  для   эффективного  гамильтониана  

на  подпр - ве                    





;

Кинетичекий  механизм  спинового 

обмена  (сверхобмен  Андерсона);

- гамильтониан  Гайзенберга 

с  АФМ  обменом;

при  малом  дырочном  допировании                      t – J  модель

описывает  “дырочные” квазичастицы  в  “ разбавленном”  АФМ.



Спиновый  полярон  в  t – J  моделе

„Изинг ‟ „ Гайзенберг‟





В  изинговом  АФМ,             ,  „дырка‟ заперта и  совершает  осцилляторное  движение 

возле   начального  положения        .

В  квантовом  АФМ,                ,   спиновые  флуктуации  позволяют „дырке‟ двигаться

по  решетке когерентно;  дырочная   квазичастица  как  спиновый  полярон  

характеризуется  законом  дисперсии             

существенно  отличном  от  свободной

(„затравочной‟)  дисперсии            .



Два  спиновых  полярона  образуют  связанное  состояние ?



Элементы  переходных  металлов  ( 3d - металлы).

3d – ион в кристаллическом  поле.

Атомные  орбитали:
s p d f

l 0 1 2 3

Вещественный  базис  для угловой  волн. ф-ии  электронов  3d - оболочки                         





3- d  ион  в  кристаллическом  поле

кубической   решетки





Теорема  Яна – Теллера:

Геометрическая  конфигурация  атомов,  которой  

соответствует  (орбитально)

вырожденное  электронное  состояние,  не  может  быть  

устойчивой.

Если  симметрия  кристаллического  поля  настолько 

высока,  что  основное  состояние

ионов  орбитально  вырождено,  энергетически  

предпочтительным  будет   

кристаллическая  структура  с  более низкой  симметрией.  





Локальные  ян – теллеровские   искажения



Активные / неактивные  ян – теллеровские  3d ионы

Орб-ая  степень  свободы 

взаимодействует с  ЯТ

искажением

Нет орб-ой  степени  свободы

eg

t2g

Спин  ионов  максимален  вследствие  внутриатомного ФМ хундовского

обмена.



- ФМ внутриатомный  хундовский  обмен

Много – орбитальная  модель  Хаббарда



При  ТJT =780K, кооперативный ЯТ  переход:

Орбитальное  упорядочение

Mn





Орбитальный  порядок  ведет  к  определеному спиновому (магнитному) 

порядку

Mn

„А‟-тип  АФМ „G‟-тип  АФМ






