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JF'. Введение 

В настоящей работе мы рассмотрим самосогласован­
ное вычисление одночастичных функций Грина в модели 
Хаббарда ' ' ' , исходя непосредственно из уравнения Дай-
сона для двухвременных температурных функций Грина. 
Вывод уравнения Дайсона основывается на введении 
неприводимых функций Грина, использовавшихся ранее 
в ряде работ, например, в теории неидеальных ферми-
систем /«.самосогласованной фононной теории кристал­
лов / V и для получения точного представления для мас­
сового оператора двухвременнеи функции Грина от попе­
речных спиновых компонент в ферромагнетике Гейзенбер-
га i*l. Рассматриваемый метод представляет собой по­
лезную переформулировку метода двухвременных темпе­
ратурных функций Грина, позволяющую непосредственно 
оперировать с точным массовым оператором, а расцепле­
ние производить на конечном этапе. 

Модель Хаббарда, предложенная для описания влияния 
корреляций между электронами на различные физические 
свойства системы, в частности на магнитные, представ­
ляет большой интерес /i/ поскольку является наиболее 
простой моделью изучения кулоновской корреляции между 
электронами с учетом периодического потенциала, т.е. 
с учетом зонной структуры твердого тела. Несмотря i<a 
схематизм, модель Хаббарда, все же,вероятно,правильно 
отражает наиболее существенные черты влияния электрон­
ных коореляций и удобна, поскольку в определенном 
смысле занимает промежуточное положение между мо­
делью полностью коллективизированных электронов имо-
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целью локализованных спинов Гейэенберга. Схематизм 
модели определяет те расхождения между полученными 
приближенными решениями и реальной ситуацией в тех 
конкретных физических системах, к которым эта модель 
применялась. 

Исследованию одночастичных свойств модели Хаббар-
да было посвящено большое количество работ, исполь­
зующих различные методы теории систем многих частиц, 
имеющие разные области применимости в зависимости от 
предположений, сделанных относительно величины пара­
метра кулоновского отталкивания и эффективной ширины 
зоны и связанного с этим характера приближения. Поэ­
тому представляется полезным получить точное пред­
ставление для массового оператора одночастичной функ­
ции Грина, справедливое для произвольных соотношений 
между величиной параметра кулоновского отталкивания 
и шириной зоны. Для конкретного случая низкой плотности 
найденное точное выражение вычисляется в парном при­
ближении. 

В разделе 2 массовый оператор одночастичной функ­
ции Грина выражается через неприводимые функции Гри­
на. В разделе 3 неприводимые функции Грина связыва­
ются с помощью спектральной теоремы с корреляционны­
ми функциями, которые вычисляются в пределе слабой 
связи и низкой плотности. 

§2. Массовый оператор и неприводимые 
функции Грина 

Гамильтониан Хаббарда в импульсном представлении 
имеет вид: 

Н= X i а* а + ——77-2 а а „а _^. а _„ , 
. _ * ко ко 2N р + г-«,<7 Р<° ч.-о"т,-о > 
"•" pgro 

/ 1 / 
где и обозначает энергию взаимодействия двух элект­
ронов с одинаковыми функциями Ванье, /V - число ато­
мов в кристалле, а *д , а к а - блоховские операторы 
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рождения и уничтожения электрон»!! с кваэнимпульиом 
Тс и спином а . Так как а у ,aio антикоммутируюг 

между собой, то л ;' . - л . Это ошачает исключение, 
согласно принципу Паули, отталкивания двух электронов 
с одним и тем же спином в одном узле. Первый член 
в / 1 / , содержащий зонную энергию t к . описывает пере­
ходы частицы с одного узла на другой. Мы ограничимся 
случаем, когда это движение не сопровождается перево­
ротом спина. В реальных системах особенности их пове­
дения определяются как раз соотношением между энерги­
ей делокализации, определяемой (/,, а потенциальной 
энергией взаимодействия V, увеличение которой с-жает 
зону. Фигически интересной областью модели Хаббарда, 
с точки зрения возможности магнитного порядка, явля­
ется область кТ « А <• U, где Т - температура, а А -
эффективная ширина зоны. Так, например, в приближении 
Хартри-Фока, в котором пренебрегается корреляциями 
между антипараллельными спинами, магнитный порядок, 
если он существует, наступает при значениях V •-> А. 
Используемый метод позволяет получить точное выраже­
ние для массового опердтора одночастнчной функции 
Грина при произвольных соотношениях между V и А . 

Спектр одночастичных возбуждений системы / 1 / опи­
сывается полюсами одночастичных функций Грина 

GkJt) = «a ft); a+ » = -ie(t)<[a ft), а + ] > = * ha ко ka ка + 

где /8= (кТГ* , а !ка(ы) - спектральная интенснз-
ность, связанная с временными корреляционными функ­
циями следующим образом: 
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+ + °° ia -vot , 
<a a (l)>=<a, (-t)a, >= / e I (<o>, 

ко ко ко ко ч_ ко 

+ + 
<а (t)ar > = <o, a (-t)> = / о / 

кОкО ко кО 1*1 
°° du) /Зш -iat 

= Г е е J (со). 
' 2* к о 

Если ввести спектральную плотность квазичастиц 

g (со) = / т С (ы + ie), 
*кО п кО 

описывающую ПЛОТНОСТЬ одночастичных состоянии сис­
темы, то выражения / 3 / примут вид: 

<о i a a ta(f)> = / in* n(co)g (ш), 

— оо 

•>• ~ -Ju)t 

< « l a W o t 5 > = Г ia>e [l-nfui)]gta fa), 
— 00 

где п(а)=[ехр(ш/в) + 1]~'- число частиц с энергией ы. 
Уравнение для фурье-образа С k o(to) функции Грина 

/ 2 / имеет вид 
(a-e,)G.a(to) = 1 +V/N £ « а а + о | о , + » • 

/ 6 / 

Следуя работе ' . введем по определению неприводимую 
функцию Грина, не содержащую ренормировок среднего 
поля: 

к + р.О a+q.-B «.-""' W """fc + p.Cr **p+o,-ff" 4 , -0 1 U *CT ' "«".. _<•". _».-,Ю>=««.. ^ о ' - а ^ - о К - » -

• « * <» w , > < 4 • / 7 / 

р,0 Ч»-° ко 
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Как видно из э т о г о определенна , неприводимая функция 
Грина определена т а к и м о б р а з о м , что она че может быть 
сведена функциям Грина более низкого порядка по числ\ 
фермионных о п е р а т о р о в произвольным спариванием опера­
т о р о в , относящихся к одному м о м е н т у времени. З а м е т и м , 
что в отличие от случая электронного г а з а с парным 
в з а и м о д е й с т в и е м , в / 7 / не с о д е р ж и т с я члена типа т а к на­
з ы в а е м о г о о б м е н н о г о , поскольку с ч и т а е т с я . ч т о рассеяние 
происходит без п е р е в о р о т а спина, Ecnv. определение / 7 / 
и с п о л ь з о в а т ь в уравнении / 6 / , то последнее перепишется 
в зиде 

HF HP 
C k c M = Gk~o ^ + < W * 

/ 8 / 
х V/N X ' « о , о . „ о | о. » . 

к+р.О p + q.-O q.-& к а 

Здесь были введены следующие обозначения 

HF H F . 
G k o (ш) = (ш-е t g ) 

€ "F= с + V/N 2 <п 
к а к q, 

л/ 

Н F 
для невозмущенной функции Грина С (ш), описываю­
щей с и с т е м у в х а р т р и - ф о к о в с к о м приближенич. Для полу­
чения уравнения Д а й с о н а нам необходимо в ы р а з и т ь функ­
цию Грина ' ' • « / ! \ а \ а » : а в правой ч а с т и / 8 / ч е р е з 
полную функцию Грина ^ка^ш^ и м а с с о в ы й о п е р а т о р . 
П о э т о м у продифференцируем 3TV функцию по в т о р о м у 
в р е м е н и : -id/it i r «А \а£а ft)» • йпя ф у р ь е - к о м п о -
нент это з а п и ш е т с я в виде 

feu-e ) «А\а+ » = "<[А, а * ] > к ' ко <о ' к а \ 

+ V/N X «А | а * а а' >> 
г,-О r+s.-O k + s.O CO 

/ Ю / 
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Антикоммутатор в / Ю / вычисляется на основе определе­
ния неприводимой части / 7 / : 

< [ оЫ-р.<т ",, + ,,-<, а , . - а "<%+„.-<» °, .- f f

> a * + p.<7 ' ° * А > = 

= < о + о > S „ - < a + о > S „ = 0 . 
p+g,—{7 q,— a pt0 p + g , - « g , — О p,0 

Введем теперь в уравнение / l O / , аналогично / 7 / , непри­
водимую по правым операторам функцию Грина, в ре­
зультате чего получим 

, HF , - i i r + 
* a k+p,o p +9, -47 g,~ff i f f u) / i n / 

= V/N l " «aLJ_ . ! « J o + o о Л » " • 
4+p.CT p+g,-tfg,-o> r-<7 r+s,-t7 *+s, t f ty 

Подставляя / 1 2 / в уравнение / 8 / , будем иметь 

G*<r (a)~Gk-* (a)^G"Ia

 fu>)P

t

MG".l Ы)' / 1 3 / 

где введено следующее обозначение 

p<JTS 

. + , + + и / И / 
ir , , ' о о , а \ а а а » . 

^ iH-g, ст p +ff« ~<J g, -<* г, —ff r+ «,-сг 4 + s , сг <и 

Чтобы выделить массовый оператор, необходимо отделить 
связанную часть неприводимой функции Грина в / 1 4 / , 
которая, согласно ' 3/ , вводится с помощью следующего 
уравнения 
G к (Р>1 \т,в;а) = К Jf,q\r, s; со) + 

к / 15 / 

+ V*/N2X £ Kjp,q\r ,s ;<o)GHF (co)G1'(r ,q \r.s;a>), 
, . » „ * i J * - " * 1 * * J ' 
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где С,к (p,q\r, s;a) = 

>r + , + + •' ~ «a a a \a a a, » , ft+p, о p+q,—a g,-a r,-a t+s,— о k+s,c со 

К (p,q\r,s;a)— 
- связанная часть функции Грина 6 (р, Я I '< s;a) , соглас­
но определению / 1 5 / , не содержащая частей, соединенных 
одной линией С " ^ / " ш ; . Умножая/15/на U2/N2 и про­
водя соответствующее суммирование, получим 

Pt(<o)= Mk(coUMk(b>)Gk

H_F

a (о)Рк(ш), / 1 6 / 

где 
, 2 . . , 2 Mk(m)=V'/N 2 Kh(p,q\r,s;co). / 1 7 / 

pqTS 

Подставим / 1 6 / в / 1 3 / , откуда найдем 

°ьаСа) = Ск'^(ш1 + С"-о (шШь (<»)G

ka(">- / I 8 / 

Уравнение / 1 8 / представляет собой уравнение Дайсона 
для одночастичной двухар'.менной функции Gka (a,) , 
которую можно представить в виде 

СкаГа) = [со- <к_а-Мк(со!Г' . / 1 9 / 

Выражение 

lt,(o>)=U 2/N2% «а а+ а \ а + а п п / 

pqrs к+р.О р+я.-СТ 9.-W 1 Г.-О r+s, /£<J/ 
+ . . (г, с О, » 

-О k + s,0 СО 

является точным представлением для массового оператора 
одночастичной функции Грина для системы коррелирующих 
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электронов в узких энергетических зонах и описывающих­
ся гамильтонианом Хаббарда. Это выражение можно за­
писать в более удобной форме, если воспользоваться 
соотношениями / 2 / , / 3 / 

1 dio' Всо' э э °° dt 
2я ш-ш' '" 

/ 2 1 / 

* 2 «• г . -«/'Ч+,.-</' ; "* + ,.«, (t)\an-,.o a

P + ,,-a 
рчгз 

ir,e 
<• „ > 

Таким образом, массовый оператор одночастичной функции 
Грина для модели Хаббарда с помощью введения неприво­
димых функций Грина /2-4/ можно записать в явном 
виде, не прибегая к тому или иному способу обрыва це­
почки зацепляющихся уравнений. Заметим, что подобные 
рассуждения можно столь же просто провести для гамиль­
тониана Хаббарда в узловом .представлении 

У. = X I.. а* о,„ +• 1/2 U 2 я п. „ 

со следующим результатом 

где 

it(R,-R,) 
<<°lo\°,a»v=N * С * < / ^ ' 

• - * - — , i 

L П 

к 
-1 ik(R,-R, > HF 

t,,=N S e e ' i ; ( = f + V <n > 

M (ы) = —-j -'e + Ш [ e /V 2, e 

<»,-<, W««r ^ l « l »(_>' /a 

10 



Для нахождения приближенного вида массового опе­
ратора / 2 1 / нужно использовать определенные предполо­
жения о приближенном выражении для связанной части 
корреляционной функции, что и рассматривается для неко­
торых случаев в следующем разделе. 

§3. Вычисление массового оператора 
в парном приближении 

„ „ /г.з/ 
Рассмотрим теперь одну из возможностей на­

хождения приближенного выражения для массового опе­
ратора / 2 1 / . С помощью введения неприводимых частей 
мы отделили все ренормировки среднего поля, т.е. одно­
временные спаривания. Предположим теперь, что полную 
корреляционную функцию в / 2 1 / можно приближенно пред­
ставить в виде произведения одночастичных корреляцион­
ных функций, пренебрегая эффектами корреляционных 
поправок для полной трехчастичной корреляционной функ­
ции. В результате мы будем иметь 

< a r + , - c r (t)ar*-..-o ( t ) a l+s.a Мак + Р,а % + +,._cr%,-a > ' " 

aSk+s,lc + p-S,+s.f,+,-Sr.a<ak+e.o(t)ek + p.<'><a

pi.q.-<r

{t!a

I,+q.cr>x 

x < a + Jt)a > . / 2 V 

Учитывая / 3 / - / 5 / , / 2 2 / , перепишем выражение/21/в сле­
дующем виде 

, , „2 „ 2 , da, da-da, [l - п(ы ,)]п(<о )n(to J 
(a)=V /N f 1 i i i 2 i~x 

/23 / 



Массовый оператор в парном приближении /23/можно за­
писать в несколько более удобном виде, если воспользо­
ваться непосредственно проверяемым соотношением 

п(а2 + а3-а>1 ) / 2 4 / 

Подставляя / 2 4 / в / 2 3 / , окончательно получим выраже­
ние для массового оператора в парном приближении 

, , ioj da>.da, 
Мк '<o)=U2/N 2 / 1 2 1 InfujHl-nfu^-nfOj)}* 

ш +ш , -to _ - (о 3 

/25 / 
Это выражение является результатом самосогласованно 
го приближения, в котором не используется нулевое при­
ближение. Выбирая то или иное начальное приближение 
для спектральной плотности £ А С / Ы " ' > мы можем вычис­
лить функцию Грина ('\,о^ш^ в этом приближении. Затем. 
подставляя полученный результат для спектральной плот 
ности в / 2 5 / , в принципе, можно найти более точное ре­
шение для Ска. 

Для сравнения с другими работами рассмотрим при­
ближение свободных квазнчастиц, о котором 

* (ш) = Ыш-t ) . / 2 6 / 
КО д 

Тогда выражение / 2 5 / для массового оператора примет 
следующий вид: 

/ 27 / 
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Приближение свободных квазичастиц для gko (ш) в 

/ 2 5 / оправдано, если величина параметра кулоновского 
отталкивания достаточно мала по сравнению с эффектив­
ной шириной зоны, т.е. если f/Д < 1 . В этом случае, 
поскольку перед интегралом в /25/ уже содержится мно­
житель V ', плотность состояний можно считать дельта -
образной. Кроме того, использованное парное приближение 
/ 2 2 / , вообще говоря, оправдано, если плотность квази­
частиц достаточно низкая, т .е . если <л> « J . При этих 
предположениях массовый оператор вида / 2 7 / для модели 
Хаббарда был получен ранее в работе Ланжера 161 где 
использовалось двойное дифференцирование функции Гри­
на по первому времени и приближение типа плотностного 
разложения в приближении хаотических фаз. В приближе­
нии низкой плотности сдвиг энергии /определяющийся 
массовым оператором/был вычислен впервые для модели 
Хаббарда Канамори / 7 / в t -матричном приближении 
теории ядерной материи Бракнера. Его результат имеет 
следующую структуру 

S(kf,pq) 
\Е = V/N \1 + U/N X )"J . 

Р9 Е - Е 
Р<7 

Подобные по структуре выражения были также получены 
в указанном пределе недавно в / 8 / в t -матричном при­
ближении и в ' ' / с помощью оригинального двухполюс­
ного приближения для функций Грина. Поскольку i -
матричный подход определяет вероятность перевода под 
действием бесконечной последовательности актов двух­
частичного рассеяния, то / 8 / имеет вид бесконечной про­
грессии. Соотношение / 2 7 / можно интерпретировать как 
первые два члена из бесконечной прогрессии / 2 8 / , что 
связано с тем, что приближение, в котором оно получено, 
является самосогласованным приближением второго по­
рядка. Заметим, что, поскольку мы работали в импульсном 
представлении / 1 / , не возникла трудность, отмеченная 
в работе ' 8 ' , связанная с тем, что массовый оператор в ра­
ботах Хаббарда ' ' ' не зависит от квазиимпульса, что 
означает нарушение закона сохранения импульса при 
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расцеплениях. Это приводит к тому, что, как показано 
в /« / а пределе малых значений f / Л , т.е. для металли­
ческой фазы, расцепление Хаббарда не дает хорошо опре­
деленной поверхности Ферми, которая является характер­
ным признаком металла. Здесь такой ситуации не возника­
ет. 

Дальнейшее исследование рассмотренного приближе­
ния может быть проведено, например, на основе исследо­
ваний работ I2'1 и выходит за рамки настоящего обсужде­
ния. 

§4. Обсуждение 

В настоящей работе ^ыло получено уравнениеДайсона 
и точное представление для массового оператора одно-
частичной двухвременной температурной функции Грина 
в задаче о корреляции электронов в узких зонах, описы­
вающихся гамильтонианом Хаббарда. Массовый оператор 
был точным образом выражен через неприводимуюфункцию 
Грина, не содержащую ренормировок среднего поля, для 
произвольных соотношений между величиной параметра 
кулоновского оттлакивания V и эффективной ширины зо­
ны А . Метод является самосогласованным, не опираю­
щимся на использование приближения нулевого порядка. 
Найденный массовый оператор был вычислен для конкрет­
ного случая низкой плотности и в пределе малой величины 
корреляции квазичастиц в парном приближении, а парные 
корреляции при этом учитывались в приближении свобод­
ных квазнчастиц, поскольку все ренормировки среднего 
поля здесь учитываются автоматически. Рассмотренный 
метод, в принципе, не ограничен использованием для 
спектральной плотности приближения свободных квазичас­
тиц и может оказаться полезным при получении более вы­
соких приближений для одночастичной функции Грина в 
модели Хаббарда. Такое более точное описание парных 
корреляций должно привести к появлению фактора, описы­
вающего затухание квазичастиц,а, следовательно, к не­
сколько "размазанной" дельта-функции в спектральной 
плотности квазичастичных состояний. 
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В заключение мне бы хотелось искренне поблагодарить 
К.Элька, Н.М.Плакиду, Л.А.Максимова, К.А.Кикоина, а 
также В.Б.Приезжева за ценные дискуссии. 
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