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В пределе малой концентрации зонных носителей показано, что учет сильного межузельного взаи­
модействия электронов в рамках периодической модели Андерсона приводит к двум качественно новым 
особенностям ее энергетической структуры. Первая особенность связана с индуцированием дополнитель­
ного квазилокализованного уровня, существенно меняющего структуру плотности электронных состоя­
ний. Вторая особенность заключается в сильной ренормировке эффективной константы гибридизации с 
затравочным локализованным уровнем. 

PACS: 71 .10 . -w , 71.27. + а 

1. При исследовании свойств сильно коррелиро­
ванных (CK) систем в рамках периодической мо­
дели Андерсона (РАМ) [1] считается, что источни­
ком корреляций является хаббардовское отталкива­
ние двух электронов, находящихся на одном узле и 
обладающих противоположными проекциями спино­
вых моментов. При этом кулоновское взаимодей­
ствие между двумя группами электронов не учи­
тывается. Между тем, во многих случаях харак­
терная энергия кулоновского взаимодействия элек­
тронов, принадлежащих соседним узлам, может не­
существенно отличаться от хаббардовской энергии. 
Для таких систем можно ожидать, что учет межу­
зельных корреляций (МК) при расчете электронной 
структуры может оказаться столь же существенным, 
что и учет одноионных взаимодействий. Ранее важ­
ная роль МК отмечалась, например, при исследова­
нии явления промежуточной валентности [2], а так­
же при построении эффективного гамильтониана для 
оксидов меди [3]. Недавно было обращено внимание 
на то, что эффекты МК, приводящие к зарядовым 
флуктуациям, могут индуцировать куперовское спа­
ривание [4]. 

В настоящей работе представлены результаты ис­
следований влияния МК на электронную структуру 
РАМ с включенным кулоновским взаимодействием 
между двумя группами электронов. Предполагается, 
что / -электроны локализованы, а d-электроны кол­
лективизированы и в представлении Ванье описыва­
ются посредством перескоков по узлам, принадлежа­
щим другой подрешетке. 

х ) e-mail: vvv@iph.krasn.ru 

Для адекватного учета МК использовано прибли­
жение, выходящее за рамки приближения Хартри-
Фока. В основе подхода лежит предположение о ма­
лости концентрации коллективизированных электро­
нов. В этом случае реализуются условия примени­
мости газового приближения и становится возмож­
ным проследить за ренормировками энергетической 
структуры РАМ, индуцированными МК. 

2. Для рассмотрения динамики электронов 
в кристаллической решетке редкоземельных со­
единений (рис.1) запишем гамильтониан РАМ, 
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Рис.1. Кристаллическая решетка редкоземельного ин-
терметаллида 

учитывающий две сильно коррелированные под­
системы / - и d-электронов, а также кулоновское 
взаимодействие между ними. Учет одноузельных 
корреляций осуществляется посредством перехода к 
атомному представлению. При этом гамильтониан в 
пределе CK (U —> оо) может быть записан в виде 
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Операторы Хаббарда [5] и Х%д отвечают перехо­
дам между одноатомными состояниями двух групп 
электронов; первое и второе слагаемые гамильтони­
ана описывают одноузельные энергии электронных 
подсистем, третье слагаемое отражает гибридизацию 
/ - и d-состояний, четвертое - описывает перескоки 
электронов в коллективизированной подсистеме, пя­
тое - отражает МК двух подсистем. 

В условиях, когда в расчете на одну ячейку рас­
сматриваемой решетки rij ~ 1, а число rid <С 1, 
можно пренебречь взаимодействием между электро­
нами в коллективизированных состояниях. Действи­
тельно, характерная энергия этого взаимодействия 
~ Uddn2

d квадратична по параметру малости тог­
да как взаимодействие между двумя подсистемами 
~ UfdJifUd — Ufd • rid линейно по rid- Таким образом, 
задача об энергетическом спектре в случае малого 
числа электронов проводимости в системе содержит 
газовый параметр rid <С 1. Использование этого па­
раметра малости и лежит в основе возможности кор­
ректного описания МК. 

3 . Для вычисления энергетического спектра сис­
темы воспользуемся методом двухвременных темпе­
ратурных функций Грина [6], построенных на опера­
торах Хаббарда [7, 8]. Точные уравнения движения 
для расширенного набора гриновских функций запи­
сываются в виде 

(W - Eo)({Z%\Z$))a = 8mm,{Z™ + Z%) + 

+ vY,{m^ + Z^)Xl"\Z^))w + 
n 

П 
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+ ((xz*x$\z$))j) + 
+ Ufd

4E((X%'n'm\Z$))u. (4) 
m 

В полученную систему уравнений входят высшие 
функции Грина, в которых левый оператор представ­
ляет собой произведение разноузельных операторов. 
При этом энергетические множители, стоящие перед 
такими функциями, в случае, когда Ufd ^> V,t, су­
щественно различны. Тогда, обобщая идею Хаббар­
да [9], введенную для учета одноузельных корреля­
ций на случай МК, получим, что в функциях Гри­
на, перед которыми не стоит большой энергетичес­
кий параметр Ufd, можно сделать обычное расцепле­
ние по типу приближения Хартри-Фока . В то же 
время, многоузельные функции Грина, входящие в 
уравнения с большим энергетическим множителем, 
должны учитываться точно, и для них необходимо 
писать соответствующие уравнения движения. Чис­
ло таких новых уравнений в нашем случае сущест­
венно сокращается, благодаря использованию газово­
го приближения. Практически это отражается в том, 
что пренебрегается всеми многоузельными функци­
ями Грина, описывающими более чем один коллек­
тивный электрон в ближайшей окрестности редкозе­
мельного иона. 

В линейном приближении можно пренебречь про­
цессами переворота спина и ограничиться простран­
ственно-однородными решениями. Простейшее при­
ближение позволяет также не учитывать кинети­
ческие корреляторы (Zm°X%a) и Тог­
да замкнутая система уравнений для нахождения 
гриновских функций в квазиимпульсном представле­
нии после ряда простых преобразований может быть 
представлена в виде 

(ш - E0){{Zk<r\zl)) = Nf(w) + VkA(u){{Xka\zf„)), 

(w - ek){{Xkcr\zl)) = VkNd{{Zka\zl)). (5) 

Здесь введены обозначения 
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Полученная система уравнений (5) содержит ряд осо­
бенностей. Во-первых, коэффициенты, стоящие пе­
ред искомыми функциями Грина, приобретают зави­
симость от частоты. Это индуцирует ренормировки, 
зависящие как от общего числа электронов в систе­
ме, так и от значений той энергетической области, в 
которой реализуются рассматриваемые фермиевские 
возбуждения. В частности, в окрестности нижнего 
полюса Е ~ Ео при Ufd ф О гибридизация меж­
ду двумя электронными подсистемами подавляется, 
как только rif —> 1. Математически это отража­
ется посредством ренормировки гибридизационного 
взаимодействия по сценарию V —> V = V(l — rif). 
Иначе говоря, нижняя энергетическая зона, соответ­
ствующая локализованным электронным состояни­
ям, при rif —> 1 становится бездисперсной, что может 
приводить к существенному возрастанию эффектив­
ной массы фермионов. 

Во-вторых, коллективная электронная зона испы­
тывает смещение, определяемое величиной 4Ufd- Фи­
зическая причина этого факта очевидна: появивший­
ся на узле решетки один зонный электрон взаимодей­
ствует с четырьмя находящимися на соседних узлах 
локализованными электронами. 

Из системы уравнений (5) следует, что спектр 
фермиевских возбуждений определяется решениями 
кубического уравнения 

Е3 - тпЕ2 +pE + q = О, 

где введены обозначения 

m = £ k + 2Е0 + Ufd, 

р = еъ(2Е0 + Ufa) + Ео(Е0 + Ufd) - NfNdV& 

q=(E0 + Ufd)(NfNdV* - Е0еъ) -

-UfdNd(^)vl 

Уравнение (6) имеет три корня: 

s л / 3 , 
# i k = - g + * + u + i~2~(s + 2t), 

s л / 3 , 
# 2 k = - - + * + u - i — (s + 2*), 

Е з к = s - 2t + u. 

(6) 

( 7 ) 

(8) 

s = - ( - 3 6 m p - 108g + 8 m 3 + 
о 

+ 12V12P 3 - 3 m V + bAmpq + 81g 2 - 1 2 g m 3 ) 1 / 3 , 

t = 
Sp-m2 

m 
u = 18s ' " 3 - ® 

Используя спектральную теорему [10], нетрудно 
записать систему уравнений самосогласования для 
нахождения зависимости энергетической структуры 
от числа электронов в системе: 

rid 
~2 N 

(10) 

rif + rid = n, 

где i = 1,2,3, спектральные интенсивности 

A ( w , ^ Nf(Ejb)(Ejb - g k ) ( f l z k - Е р - Ufd) 

7 ^ 1 1 ( ^ г к - ^ к ) 

ту(тр \ - Eo)(Ejb - Ер - Ufd) , Л 

* Ä ) = ^ П№*-ВД ' ( П ) 

f(x) = ( е х р ( ^ ^ ) + I ) - 1 - функция Ферми-Дирака, 
п - полное число электронов. 

4 . На рис.2 для сравнения представлена хорошо 
известная зонная картина рассматриваемой модели, 
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Рис.2. Зонная картина РАМ, полученная в приближе­
нии Хартри-Фока (гг/ = 0.97, rid = 0.10, /л = 1.2) 

полученная в приближении Хартри-Фока , для следу­
ющего набора параметров: 

t = leV,Eo = 0 , - = 5, 
' 1*1 

2. (12) 
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Жирные сплошные линии отражают результирую­
щий спектр фермиевских возбуждений, пунктирные 
линии - затравочный спектр. Тонкая сплошная го­
ризонтальная линия показывает положение химичес­
кого потенциала системы /л. Видно, что энергетичес­
кая структура системы состоит из двух зон: нижняя 
образована преимущественно локализованными / -со­
стояниями, а верхняя - соответствует коллективизи­
рованным d-состояниям. На рис.3 изображен энер-

10 

0 

(0,0) (7С,7С) (71 ,0) (0,0) 

Рис.3. Зонная картина РАМ при учете МК в газовом 
приближении {rif — 0.95, rid — 0.24, /л = 2.12) 

гетический спектр модели, рассчитанный при учете 
МК в газовом приближении для того же самого на­
бора параметров (12). Из сравнения двух представ­
ленных на рис.2 и 3 спектров видно, что качествен­
ное отличие заключается в том, что во втором случае 
формирование результирующего спектра происходит 
при участии не одного, а двух расщепленных лока­
лизованных уровней, разнесенных на величину Ufd-
Нижняя подзона отвечает локализованным /-состоя­
ниям электронов, в окрестности которых отсутству­
ют зонные электроны, верхняя соответствует состоя­
ниям с более высокой энергией возбуждения Eo + Ufd, 
обязанной появлению зонного электрона вблизи ло­
кализованного. Заметим, что механизм расщепле­
ния локализованного уровня на два качественно ана­
логичен механизму возникновения двух хаббардов-
ских подзон при сильном внутриатомном отталки­
вании. Действительно, нижняя зона в модели Хаб­
барда соответствует движению электрона по узлам 
при условии, что на этих узлах отсутствуют другие 
электроны. Верхняя зона возникает в результате пе­
рескоков по узлам, если на этих узлах уже находятся 
электроны с противоположными проекциями спино­
вого момента. Поэтому энергия такой зоны должна 

включать сдвижку на величину кулоновского оттал­
кивания U. Аналогично этому, в случае, когда кол­
лективизированные состояния не заняты, появлению 
электрона в локализованном состоянии соответству­
ет увеличение энергии на величину Sf. Если же вбли­
зи / -уровня находится один коллективизированный 
электрон, то для занятия этого / -уровня потребуется 
энергия Sf + Ufd- Таким образом, механизм возник­
новения двухуровневой картины локализованных со­
стояний является, по сути, простым обобщением на 
случай учета МК механизма появления двух хаббар-
довских подзон при учете одноузельных корреляций. 

Количественное подтверждение этого тезиса про­
демонстрировано на рис.4, где показаны зависимости 

1.0 

О1 1 1 1 1 1 1 

1.7 1.8 1.9 2.0 2.1 
W\A 

Рис.4. График зависимости концентраций локализован­
ных электронов в нижней (сплошная линия) и верхней 
(пунктирная линия) /-подзонах от химического потен­
циала 

заселенностей нижнего и верхнего уровней при изме­
нении химического потенциала. Напомним, что в мо­
дели Хаббарда, благодаря зависимости спектральной 
интенсивности хаббардовских подзон от концентра­
ции электронов, при допировании происходит пере­
распределение спектрального веса между этими под­
зонами. В нашем случае наблюдается подобная кар­
тина: при увеличении числа электронов в систе­
ме происходит перераспределение числа локализован­
ных электронов между нижней и верхней /-подзона­
ми. Как показывает график, при возрастании /л число 
/-электронов с характерной энергией Ео уменьшает­
ся, тогда как число электронов с энергией ~ Eo + Ufd, 
напротив, увеличивается. В области /л = 2.2 число / -
электронов с энергией ~ Ео падает до нуля и поч­
ти все локализованные электроны находятся в верх­
ней /-подзоне. Кроме того, небольшая часть / -элек­
тронов "забрасывается" в зону проводимости за счет 
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гибридизационных эффектов. Из представленных ре­
зультатов следует, что при значительной величине 
МК формирование энергетического спектра ферми-
евских возбуждений происходит в результате гибри­
дизационных процессов с верхним локализованным 
уровнем. Это обстоятельство качественно меняет 
характер энергетической структуры РАМ. Сущест­
венно, что эффективная гибридизация с нижним из 
расщепленных локализованных состояний значитель­
но подавляется из-за отмеченной выше ренормиров­
ки. Это индуцирует возникновение пика плотнос­
ти электронных состояний в окрестности нижнего 
уровня (рис.5). В окрестности второго уровня так-

Рис.5. Плотность электронных состояний (гг/ = 0.92, 
rid = 0.23, пунктирной линией показано положение 
химпотенциала /л = 2) 

же имеет место значительное возрастание плотнос­
ти состояний (меньшее по сравнению с плотностью в 
окрестности нижнего уровня, но заметно большее по 
сравнению с плотностью состояний коллективной зо­
ны). Следует подчеркнуть, что возрастание плотнос­
ти состояний в окрестности химического потенциала 
получено без привлечения идеологии слэйв-бозонного 
представления. 

Результаты численного анализа уравнений само­
согласования (10), отражающие, в частности, связь 
между полным числом электронов в системе и степе­
нью заполнения энергетических уровней, продемон­
стрированы на рис.6, где представлена зависимость 
химического потенциала от полного числа фермио-
нов. Видно, что при числе электронов в системе не­
значительно меньшем единицы, химический потен­
циал, тем не менее, находится в верхней /-подзоне. 
Увеличение числа электронов приводит к возраста­
нию химического потенциала и к интенсивному за­
полнению верхней подзоны квазилокализованных со-

Рис.6. График зависимости химического потенциала от 
полного числа электронов 

стояний. При /л = 2 имеет место излом в зависи­
мости химпотенциала от концентрации, связанный с 
началом заполнения коллективной зоны р-состояний. 
Разность углов наклона в этих зависимостях отража­
ет разность плотностей состояний в зоне коллектив­
ных состояний и верхней подзоне квазилокализован­
ных состояний. 

В заключение отметим, что предложенный метод 
учета сильных межузельных кулоновских корреля­
ций, по сути, является естественным обобщением ак­
тивно используемого подхода в теории сильно кор­
релированных систем с одноузельными корреляция­
ми. Его последовательное применение показывает, 
что сильные межузельные корреляции во многих от­
ношениях не просто индуцируют количественные из­
менения электронной структуры РАМ, но и качест­
венно модифицируют, например, плотность состоя­
ний. Это означает, что учет межузельных корреля­
ций является существенным для интерпретации тер­
модинамических свойств редкоземельных интерме-
таллидов, описываемых РАМ. 
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