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Актуальнiсть теми. Важливе мiсце у фiзицi сильноскорельованих 

багаточастинкових систем займає задача дослiдження властивостей фази з 

перiодичним розподiлом електронної густини. Основний стан такої фази 

характеризується одночасним порушенням просторової симетрiї з утворенням т.з. 

хвиль зарядової густини (ХЗГ) та появою щiлини на одноелектроннiй густинi станiв. 

Серед широкого класу сполук на основi перехiдних металiв та оксидiв 

рiдкiсноземельних елементiв, якi володiють такими властивостями як фазовий 

перехiд метал-дiелектрик та перехiд у надпровiдний стан, можна видiлити сполуки, 

у яких при кiмнатних температурах iснує стацiонарний перерозподiл зарядової 

густини з подвiйною модуляцiєю перiоду гратки (впорядкування типу шахової 

дошки).  

 На даний час запропоновано декiлька фiзичних механiзмiв утворення 

зарядововпорядкованого стану серед яких можна видiлити два основнi: коли 

визначальною є електрон-фононна взаємодiя пайєрлсiвського типу (iнтеграл 

переносу залежить вiд вiдстанi мiж вузлами ґратки) [Fröhlich H. Proc. R. Soc. London 

A, 1954, 223, 296; Peierls R.E. Quantum Theory of Solids, 1955] або електрон-дiркова 

взаємодiя, що призводить до утворення т.з. екситонного дiелектрика з просторовою 

модуляцiєю густини заряду (внаслiдок наявностi непрямої щiлини та особливостей 

енергетичного спектру) [Келдиш Л.В., Копаев Ю.В. ФТТ, 1964, 6, 2791; Wilson J.A. 

Solid State Commun., 1977, 22, 551]. У чистому виглядi жоден з цих механiзмiв не 

реалiзується (результати теоретичних дослiджень з чисто електрон-фононним 

пiдходом добре погоджуються з експериментальними даними для 

квазiодновимiрних об’єктiв, але погано описують тривимiрнi системи), але недавнi 

дослiдження деяких квазiдвовимiрних сполук з використанням фотоелектронної 

спектроскопiї з кутовим вирiзнянням [Hellmann S. et al. Phys. Rev. Lett., 2010, 105, 

187401] вказують на переважно електронну природу перерозподiлу заряду, що 

робить актуальним розвиток теоретичних пiдходiв для опису зарядововпорядкованої 

фази з врахуванням сильних електронних кореляцiй. Зокрема, механiзм переходу в 

зарядововпорядковану фазу типу екситонного дiелектрика часто реалiзується в 

сильноскорельованих електронних системах, коли в енергетичному спектрi 

присутня непряма щiлина, тобто коли максимум валентної зони i мiнiмум зони 

провiдностi розмiщенi при рiзних хвильових векторах.  

Одним з пiдходiв у теорiї сильноскорельованих електронних систем, який 

дозволяє отримати точний розв’язок для ряду простих моделей, є метод динамiчного 

середнього поля (ДСП) [Metzner W., Vollhardt D. Phys. Rev. Lett., 1989, 62, 324; 

Georges A., Kotliar G., Krauth W., Rozenberg M.J. Rev. Mod. Phys., 1996, 68, 13]. В 

теорiї ДСП, власноенергетична частина функцiї Ґрiна є локальною в границi 

безмежної вимiрностi простору, а ґраткова модель проектується на однодомiшкову 

модель Андерсона i така процедура є точною. В такому пiдходi непотрiбно шукати 

малий параметр для побудови теорiї збурень i тому немає обмежень на величину 

взаємодiї, що особливо важливо для опису переходу метал-дiелектрик, який 

вiдбувається при промiжних значеннях енергiї кореляцiї, коли вона є спiвмiрною з 

iнтегралом переносу. До моделей якi мають точний розв’язок у теорiї ДСП належить 

модель Фалiкова-Кiмбала [Brandt U., Mielsch C. Z. Phys. B: Condens. Matter, 1990, 79, 

295]. Це одна з найпростiших моделей яка, однак, описує перехiд метал-дiелектрик, 



 3 

перехiд у зарядововпорядковану фазу, та фазове розшарування. Властивостi моделi 

Фалiкова- Кiмбала в однорiднiй фазi добре вiдомi [Freericks J.K., Zlatic V. Phys. Rev. 

B, 1998, 58, 322], тодi як фiзичнi властивостi зарядововпорядкованої фази не були 

дослiдженими.  

Присутнiсть зарядового впорядкування у системi експериментально визначають 

опосередковано з вимiрювань змiщень iонних залишкiв (оскiльки змiщення 

вiдбуваються одночасно з перерозподiлом зарядової густини). Потужним 

iнструментом прямого вимiрювання зарядових збуджень у реальних сполуках є 

електронне непружне (комбiнацiйне) розсiяння свiтла, яке дає iнформацiю про 

зарядову динамiку в системi. Теоретичний опис процесiв комбiнацiйного розсiяння 

базується на розрахунку функцiй вiдгуку багаточастинкової системи на зовнiшнє 

збурення (з врахуванням доданкiв вищих порядкiв теорiї збурень за зовнiшнiм 

полем). Формалiзм розрахунку багаточасових кореляцiйних функцiй було 

розроблено в рамках теорiї ДСП та отримано результати для однорiдної фази моделi 

Фалiкова-Кiмбала [Shvaika A.M., Vorobyov O., Freericks J.K., Deveraux T.P. Phys. 

Rev. B, 2005, 71, 045120], тодi як зарядововпорядкована фаза, де слiд очiкувати 

багато резонансних ефектiв, залишилася недослiдженою.  

Додаткову iнформацiю про зарядову динамiку системи можна отримати з правил 

сум, якi полягають у тому, що iснують точнi спiввiдношення мiж частотними 

моментами для нерезонансного непружного розсiяння свiтла чи оптичної 

провiдностi та внутрiшнiми характеристиками системи, такими як середня кiнетична 

чи потенцiальна енергiї [Freericks J.K., Deveraux T.P., Moraghebi M., Cooper S.L. 

Phys. Rev. Lett., 2005, 94, 216401]. З iншого боку правила сум служать для перевiрки 

числових розрахункiв.  

Пiдсумовуючи вищесказане, вартує зазначити, що бiльшiсть теоретичних 

дослiджень вузькозонних сполук з перехiдними та рiдкiсноземельними елементами 

проводяться для однорiдних невпорядкованих фаз, в той час як фiзичнi властивостi 

впорядкованих фаз з порушеною симетрiєю дослiдженi слабо i фрагментарно. 

Зокрема, в рамках пiдходу ДСП, який дозволяє точно враховувати локальнi 

багаточастинковi ефекти, так i не було дослiджено вплив впорядкування i 

вiдповiдної перебудови електронних зон на транспортнi властивостi та оптичнi 

спектри i спектри непружного розсiяння свiтла для систем з сильними електронними 

кореляцiями. Також, залишається невивченим вплив модуляцiї на такi 

характеристики системи як середня кiнетична та потенцiальна енергiї, iнформацiю 

про якi можна отримати з вiдповiдних правил сум.  

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами. Дисертацiйна 

робота виконана в Iнститутi фiзики конденсованих систем НАН України, вiдповiдно 

до держбюджетних тем НАН України “Розвиток аналiтичних методiв теорiї 

енергетичного спектру та динамiки сильноскорельованих систем частинок” (2005-

2007 рр., номер держреєстрацiї 0105U002085), “Розвиток i застосування методiв 

аналiтичної теорiї та комп’ютерного експерименту для опису явищ переносу в iон-

електронних системах” (2007-2011 рр., номер держреєстрацiї 0107U002081) та 

“Моделювання фiзичних властивостей квантових граткових систем з 

багаточастинковими кореляцiями” (2008-2012 рр., номер держреєстрацiї 

0108U001154).  
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Мета i задачi дослiдження. Метою дисертацiйної роботи є розрахунок 

перерiзу непружного розсiяння свiтла та коефiцiєнтiв переносу в 

сильноскорельванiй зарядововпорядкованiй електроннiй системi в рамках теорiї 

динамiчного середнього поля. Для досягнення цiєї мети потрiбно було роз’язати 

наступнi завдання:  

 

 Побудова i розв’язок самоузгодженої системи рiвнянь теорiї ДСП для випадку 

зарядововпорядкованої фази моделi Фалiкова-Кiмбала.  

 Отримання виразiв для оптичної провiдностi та електро- i теплопровiдностей у 

зарядововпорядкованiй фазi.  

 Побудова формалiзму розрахунку резонансного, нерезонансного та змiшаного 

внескiв у перерiз комбiнацiйного розсiяння свiтла у зарядововпорядкованiй 

фазi моделi Фалiкова-Кiмбала.  

 Дослiдження перебудови нерезонансної складової непружного розсiяння х- 

променiв для рiзних iмпульсiв передачi.  

 Розрахунок правил сум для оптичної провiдностi i нерезонансного непружного 

розсiяння х-променiв у зарядововпорядкованiй фазi моделi Фалiкова-Кiмбала. 

 

Об’єктом дослiдження дисертацiйної роботи є сильноскорельована фермiонна 

система (наприклад, електронна пiдсистема у сполуках перехiдних та 

рiдкiсноземельних елементiв) з перiодичним просторовим розподiлом густини 

заряду, що описується моделлю Фалiкова-Кiмбала. Предметом дослiдження є вплив 

зарядового впорядкування в системi на спектри комбiнацiйного розсiяння свiтла та 

оптичної провiдностi, а також на електро- та теплопровiднiсть.  

Методи дослiдження. Для врахування сильної локальної взаємодiї використано 

непертурбативний пiдхiд теорiї динамiчного середнього поля. Розв’язок ефективної 

одновузлової задачi теорiї ДСП для вибраної моделi отримується аналiтично. 

Коефiцiєнти переносу та перерiз комбiнацiйного розсiяння свiтла розраховано на 

основi багаточасових мацубарiвських функцiй Ґрiна. За допомогою правила сум 

було перевiрено точнiсть отриманих числових результатiв.  

Наукова новизна отриманих результатiв. У дисертацiйнiй роботi вперше 

проведено детальний i послiдовний аналiз фiзичних властивостей фази з подвiйною 

модуляцiєю густини заряду (впорядкування типу шахової дошки) безспiнової моделi 

Фалiкова-Кiмбала на безмежновимiрнiй гiперкубiчнiй ґратцi.  

Вперше для такої системи було отримано точний розв’язок в рамках теорiї 

динамiчного середнього поля та було дослiджено транспортнi властивостi системи: 

побудовано частотнi залежностi оптичної провiдностi при рiзних температурах та 

отримано температурнi залежностi електропровiдностi i електронного внеску у 

теплопровiднiсть, вивчено температурну поведiнку часiв релаксацiї.  

Вперше розраховано нерезонансну складову непружного розсiяння х-променiв у 

зарядововпорядкованiй фазi; виведено правила сум, з яких видiлено внески вiд 

потенцiальної та кiнетичної енергiї; отримано, що внески вiд потенцiальної енергiї 

пропорцiйнi квадрату параметра порядку.  

Розраховано повний перерiз електронного комбiнацiйного розсiяння свiтла в 



 5 

зарядововпорядкованiй фазi з врахуванням нерезонансних, резонансних та змiшаних 

внескiв. Встановлено умови резонансiв (в тому числi й кратних), що пов’язанi з 

особливостями густини станiв та багаточастинкової динамiки при зарядовому 

впорядкуваннi, а саме з наявнiстю внутрiщiлинних станiв при скiнчених 

температурах.  

Практичне значення одержаних результатiв. Отриманi в роботi результати 

можна використовувати як базовi при подальшому розвитку теорiї опису 

зарядововпорядкованої фази, зокрема, при врахуваннi фононної складової. З iншого 

боку, результати можуть бути корисними для iнтерпретацiї експериментальних 

даних з комбiнацiйного розсiяння свiтла у тривимiрних сполуках з 

зарядововпорядкованою структурою (теорiя ДСП є точнiшою для вищих 

вимiрностей простору).  

Особистий внесок здобувача. У представленiй роботi до особистого внеску 

здобувача належать:  

 

 узагальнення аналiтичних виразiв для перерiзу комбiнацiйного розсiяння 

свiтла, оптичної провiдностi та транспортних коефiцiєнтiв у пiдходi теорiї 

ДСП на двопiдгратковий випадок [1–4];  

 проведення числових розрахункiв згаданих вище величин та числова 

перевiрка правил сум для оптичної провiдностi та нерезонансного непружного 

розсiяння х-променiв [1–4];  

 участь в обговореннi та iнтерпретацiї отриманих результатiв. 

 

Апробацiя результатiв дисертацiї. Основнi результати роботи доповiдалися i 

обговорювалися на: VII Всеукраїнська школа-семiнар та конкурс молодих вчених зi 

статистичної фiзики та теорiї конденсованої речовини (Львiв, Україна, 2007); NATO 

ARW Workshop “Properties and Applications of Thermoelectric Materials” (Hvar, 

Croatia, 2008); IV International Conference “Physics of Disordered Systems” (Lviv, 

Ukraine, 2008); XII International Conference “Physics and Technology of Thin Films and 

Nanosystems” (Ivano-Frankivsk, Ukraine, 2009); 3-rd Conference Statistical Physics 

“Modern Trends and Applications” (Lviv, Ukraine, 2009); Х Всеукраїнська школа-

семiнар та конкурс молодих вчених зi статистичної фiзики та теорiї конденсованої 

речовини (Львiв, Україна, 2010); QFS2010: International Symposium on Quantum 

Fluids and Solids (Grenoble, France, 2010); II Мiжнародна школа-конференцiя 

“Актуальнi проблеми фiзики напiвпровiдникiв” (Дрогобич, Україна, 2010); Young 

scientists conference “Modern problems of Theoretical Physics” (Kyiv, Ukraine, 2010); 

NATO ARW Workshop “New Materials for Thermoelectric Applications: Theory and 

Experiment” (Hvar, Croatia, 2011); Рiздвянi дискусiї (Львiв, Україна, 2008), а також на 

семiнарах в Iнститутi фiзики конденсованих систем НАН України.  

Публiкацiї. За матерiалами дисертацiї опублiковано 4 статтi у фахових наукових 

виданнях [1–4] та 10 тез конференцiй [5–14].  

Структура та об’єм дисертацiї. Дисертацiйна робота викладена на 115-ти 

сторiнках (з списком використаних джерел — 138) i складається з вступу, чотирьох 

роздiлiв основної частини, загальних висновкiв та списку використаних джерел зi 

182-ма найменуваннями.  
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ОСНОВНИЙ ЗМIСТ РОБОТИ 

 

У вступi обгрунтовано актуальнiсть теми, сформульовано мету та завдання, 

вiдзначено наукову новизну i практичне значення отриманих результатiв, визначено 

особистий внесок здобувача та наведено iнформацiю про апробацiю результатiв 

роботи.  

Перший роздiл присвячено огляду лiтератури з дослiджень 

зарядововпорядкованих систем. Висвiтлено теоретичнi механiзми утворення 

зарядового впорядкування, описано непертурбативний метод теорiї ДСП та 

результати для моделi Фалiкова-Кiмбала (Ф-К). Здiйснено огляд експериментальних 

i теоретичних робiт присвячених комбiнацiйному розсiянню свiтла в 

сильноскорельованих електронних системах.  

У другому роздiлi дослiджено оптичнi та транспортнi властивостi моделi 

Фалiкова-Кiмбала в фазi з подвiйною модуляцiєю густини заряду з використанням 

пiдходу теорiї ДСП. Опис зарядововпорядкованої фази здiйснено на мовi 

двопiдґраткової системи з гамiльтонiаном моделi Ф-К:  

 

                 
(1) 

 

де iндекс i пробiгає вузли пiдґраток, а iндекс a=A чи B позначає пiдґратку. 

Розглядався випадок половинного заповнення з фiксованою концентрацiєю f-

частинок та з переносом тiльки мiж найближчими сусiдами, що забезпечується 

виконанням умови t
ij

AA

=t
ij

BB

= 0. У пiдходi теорiї ДСП [Brandt U., Mielsch C. Z.Phys. B: 

Condens. Matter, 1990, 79, 295] власноенергетична частина функцiї Ґрiна у границi 

безмежної вимiрностi простору (D → ∞) стає локальною, тому для ґраткової функцiї 

Ґрiна виходячи з (1) отримано рiвняння Дайсона в матричному виглядi (на мовi 

пiдґраток):  

 

                         (2) 

 

де z та iнтеграл переносу t
k
 є матрицями 2×2:  

    z(ω) = ,           t
k
 =  

(3)  

та ε
k
=−lim

D→∞
 ∑

D

α=1
cosk

α
 — зонна енергiя в наближеннi найближчих сусiдiв на 

гiперкубiчнiй ґратцi. Ґраткова задача проектувалася на локальну з введенням 

залежного вiд часу поля так, що однодомiшкова функцiя Ґрiна у цьому полi стає 

рiвною локальнiй ґратковiй функцiї Ґрiна. У даному випадку iснують двi локальнi 

функцiї Ґрiна – на пiдґратцi A та на пiдґратцi B, тому було введено два 
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часовозалежнi динамiчнi середнi поля [λ
a

(ω)] i розв’язано двi однодомiшковi задачi. 

Вираз для однодомiшкової функцiї Ґрiна для моделi Фалiкова-Кiмбала вiдомий, що 

дозволило отримати систему рiвнянь для локальної ґраткової функцiї Ґрiна, 

власноенергетичної частини та динамiчного середнього поля:  

G
aa

 (ω) = 
,        Σ

a

(ω)=ω + μ
d

a

 − λ
a

(ω) −G
a

imp
 (ω)

−1

, 
  

 
G

a

imp
(ω) =  + , 

           (4)  

 

яка розв’язувалася числовим способом для обох пiдґраток a = A та B.  

Алгоритм знаходження розв’язку теорiї ДСП з фiксованим параметром порядку 

полягав у такому виборi концентрацiй n
f

A

 та n
f

B

, щоб сума n
f

A

 + n
f

B

 була фiксованою i 

дорiвнювала повнiй концентрацiї f-частинок. Параметр порядку дорiвнює рiзницi 

концентрацiй на пiдґратках Δn
f
=(n

f

A

 − n
f

B

)/2 i визначався з умови термодинамiчної 

рiвноваги Δμ
f
=0. З розрахованих функцiй Ґрiна було дослiджено температурну 

поведiнку одночастинкової густини станiв (ГС) [A(ω)=−ImG(ω)/π] у 

зарядововпорядкованiй фазi, що приведена на рис. 1.  

 

    
Рис. 1: Густина станiв на пiдґратцi А для рiзних температур T у зарядововпорядкованiй фазi на 

гiперкубiчнiй ґратцi при (a) U=0.5 i (b) U=2.5. Ширина зарядової щiлини при T=0 дорiвнює U=0.5, 

а вiдстань мiж максимумами внутрiщiлинних станiв дорiвнює енергiї E (E≈0.18 для U=0.5, E≈1.7 

для U=2.5). Густина станiв для пiдґратки B є дзеркальним вiдображенням вiдносно ω=0.  

 

Отримано, що при нулi температури, коли система iдеально впорядкована (одна 

пiдґратка повнiстю заповнена, iнша — пуста), на ГС присутня щiлина шириною U. 

При пiдвищеннi температури iдеальне впорядкування руйнується i щiлина швидко 

заповнюється внутрiщiлинними станами в околi певних енергiй ±E∕2, а при 

досягненнi критичної температури повнiстю зникає. Подальша робота полягала у 
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дослiдженнi як такi особливостi ГС проявляються на спектрах оптичної провiдностi.  

За означенням, оптична провiднiсть пропорцiйна функцiї вiдгуку, побудованiй 

на операторах струму j [Kubo R. J. Phys. Soc. Jpn., 1957, 12, 570; Greenwood D.A. 

Proc. Phys. Soc., 1958, 71, 585]:  

 

                           
(5) 

 

Така функцiя вiдгуку вiдповiдає кореляцiйнiй функцiї, побудованiй на чотирьох 

операторах народження i знищення, розрахунок якої проводився стандартним чином 

i в теорiї ДСП вона визначається тiльки внеском вiд голої петлi [Khurana A. Phys. 

Rev. Lett., 1990, 64, 1990]. У зарядововпорядкованiй фазi, оскiльки оператор струму 

пов’язує рiзнi пiдґратки, оптична провiднiсть є сумою голих петель з вiдповiдними 

комбiнацiями iндексiв пiдґраток:  

 

Π
jj
(iν

l ) = T ∑
m
Π

m,m+l (6)   

 
= T ∑

m
∑

k
 j

k

2

(G
km

AA

G
km+l

BB

+G
km

AB

G
km+l

AB

+G
km

BA

G
km+l

BA

 +G
km

BB

G
km+l

AA

), 
  

 

де сума за хвильовим вектором була порахована аналiтично.  

 

 

    
Рис. 2: Оптична провiднiсть для взаємодiї U = 0.5 при рiзних температурах; (a) — лiнiйна шкала, 

(b) — логарифмiчна шкала. 

 

Частотну залежнiсть оптичної провiдностi для випадку металiчної фази з U = 0.5 

при рiзних температурах зображено на рис. 2. При високих температурах 

спостерiгається звична для металу поведiнка, тобто є один низькоенергетичний пiк 

(пiку Друде немає, бо це не є фермi-рiдина), який поширюється в сторону високих 

енергiй вiдповiдно до ширини валентної зони у металах. При температурi нижчiй за 

критичну температуру переходу в зарядововпорядковану фазу, вiдбувається 
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змiщення спектральної густини в бiк вищих частот, оскiльки система при малих T 

стає дiелектриком. Рiзкий пiк з’являється на частотi ω=U, що вiдповiдає мiжзонним 

переходам з нижньої <−U∕2 у верхню >U∕2 зону. Також з’являються три 

додатковi пiки на нижчих частотах ω=(U+E)∕2, E, (U−E)∕2, що пов’язанi з 

переходами на внутрiщiлиннi стани; цi пiки зникають при T→ 0, оскiльки 

внутрiщiлиннi стани неперервно “виморожуються” i зникають при T=0. При 

великих значеннях U температурна поведiнка оптичної провiдностi є подiбною.  

Додаткову iнформацiю про зарядову динамiку системи було отримано з правила 

сум, яке полягає у тому, що iнтеграл вiд оптичної провiдностi дорiвнює середнiй 

кiнетичнiй енергiї (СКЕ) i у зарядововпорядкованiй фазi має наступний вигляд:  

 

                   
(7) 

 

На рис. 3 зображено залежностi СКЕ вiд взаємодiї U при T=0 (лiворуч) та вiд 

температури (праворуч). Отримано, що при нулi температури для малих U 

(U<0.648) СКЕ у зарядововпорядкованiй фазi менша за модулем анiж в однорiднiй. 

Це зумовлено тим, що в однорiднiй фазi ймовiрнiсть перескокiв вища, оскiльки 

iснують сусiднi вузли, якi не заселенi локалiзованими електронами, тодi як у 

зарядововпорядкованiй фазi кожен перескок потребує затрати енергiї величиною U, 

оскiльки кожна з пiдґраток є однорiдно заселеною (при T=0). Для великих значень U 

 

     
Рис. 3: Залежнiсть середньої кiнетичної енергiї K вiд взаємодiї U при T=0 (лiворуч) та вiд 

температури при U=0.645 (праворуч). Суцiльна лiнiя вiдповiдає випадку зарядововпорядкованої 

фази, а штрихова — однорiдному розв’язку. 

 

спостерiгається аномальна поведiнка, коли СКЕ впорядкованої фази стає бiльшою за 

модулем анiж в однорiднiй.  

З температурної залежностi отримано, що при малих U СКЕ у зарядововпоряд-

кованiй фазi є меншою за модулем нiж в однорiднiй. Однак, при U >0.52 з’являється 

температурна область в околi Tc на якiй СКЕ у зарядововпорядкованiй фазi є 

бiльшою за модулем нiж в однорiднiй. Знайдене “критичне” значення U вiдповiдає 

появi прогину на однорiднiй ГС на рiвнi хiмiчного потенцiалу. При збiльшеннi U ця 

область температур розширюється i при U >0.648 СКЕ у зарядововпорядкованiй 
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фазi стає бiльшою за модулем нiж в однорiднiй на усьому iнтервалi вiд Tc до T =0. З 

отриманого аналiтично виразу для оптичної провiдностi було виведено формулу для 

коефiцiєнта електропровiдностi:  

 

                              
(8) 

 

i для багаточастинкового часу релаксацiї τ(ω) одержано точний вираз. На його 

основi було також пораховано електронний внесок у теплопровiднiсть κe, що 

виражається через т.з. транспортнi коефiцiєнти Lij, якi вiдтворюють невзаємодiючу 

форму Мотта-Телунга [Jonson M., Mahan G.D., Phys. Rev. B, 1990, 42, 9350]: 

  

                  
(9) 

 

Iншi транспортнi коефiцiєнти, що вiдповiдають за термоелектричнi ефекти, при 

половинному заповненнi, внаслiдок електрон-дiркової симетрiї, дорiвнюють нулевi.  

 

      
Рис. 4: Залежнiсть електропровiдностi вiд температури при U = 0.5 (Tc ≈ 0.034). Суцiльна лiнiя 

вiдповiдає випадку зарядововпорядкованої фази, а штрихова — однорiдному розв’язку. Лiворуч — 

лiнiйна шкала, праворуч — логарифмiчна з залежнiстю вiд оберненої температури. 

 

Температурнi залежностi електропровiдностi для малих U наведенi на рис. 4. 

Отримано, що при температурах нижче за критичну електропровiднiсть сильно 

понижується. При низьких температурах, внаслiдок множника −df(ω)∕dω, основнi 

внески у електропровiднiсть походять з вузької областi шириною 4T бiля рiвня 

хiмiчного потенцiалу (так зване вiкно Фермi). Внаслiдок наявностi внутрiщiлинних 

станiв в межах вiкна Фермi, електропровiднiсть не має строго експоненцiйної 

температурної залежностi активацiйного типу (про що свiдчить наявнiсть 

нелiнiйних дiлянок на суцiльнiй кривiй на рис. 4), однак це вiдхилення незначне i 

воно зникає при температурах близьких до нуля. При великих U внутрiщiлиннi 

стани є поза межами вiкна Фермi i зарядове впорядкування призводить до 

експоненцiйного спадання електропровiдностi при пониженнi температури.  
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У третьому роздiлi дослiджено нерезонансну складову непружного розсiяння 

свiтла та х-променiв у зарядововпорядкованiй фазi моделi Фалiкова-Кiмбала. 

Розсiяння фотонiв зонними електронами описується формулою для поперечного 

перерiзу непружного розсiяння електромагнiтних хвиль, отриману Шастрi i 

Шрайманом [Shastry, B.S. and Shraiman, B.I., Phys. Rev. B, 1990, 65, 1068]:  

 

     

(10) 

 

де Ω=ω
i
−ω

f
 та q=k

i
−k

f
 – енергiя та iмпульс передачi, вiдповiдно, e

i(f)

 — вектор 

поляризацiї падаючого (розсiяного) фотона i ε
i(f)

 позначає власнi енергiї електронiв; 

g(q)=(hc
2

∕Vω
q
)
1∕2

 – т.з. “сила розсiяння” з ω
q
=c|q|. Оператор розсiяння M

αβ

(q) мiстить 

як нерезонансну так i резонансну складовi:  

 

  =  (11)   

                        + 
∑

l
+ , 

  

 

де оператор струму i тензор напружень на двосортнiй ґратцi дорiвнюють  

 

                         
 

Пiсля пiдстановки оператора розсiяння у формулу для поперечного перерiзу 

отримано три доданки: чисто резонансний доданок, нерезонансний доданок та 

змiшаний (оскiльки оператор розсiяння входить у формулу перерiзу в квадратi).  

Перерiз розсiяння виражається через т.з. функцiю вiдгуку. Нерезонансна функцiя 

вiдгуку отримується з кореляцiйної функцiї, побудованої на двох операторах 

тензора напружень:  

                                     χ (τ
1
,τ

2
) = .              (13)  

 

Фур’є перетворення такої кореляцiйної функцiї представлене у виглядi 

“узагальнених поляризованостей”, просумованих за мацубарiвськими частотами. 

Для випадку зарядововпорядкованої фази, дiаграми Фейнмана для узагальнених 

поляризованостей Π
m,m+l представленi на рис. 5, де введено додатковi iндекси 

пiдґраток вiд a до l. Повна звiдна зарядова вершина (заштрихований прямокутник на  
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Рис. 5: Фейнманiвськi дiаграми для узагальнених поляризованостей. Внаслiдок властивостей 

незвiдної зарядової вершини моделi Фалiкова-Кiмбала, отримується m = m′. 

 

рис. 5) моделi Фалiкова-Кiмбала є дiагональною функцiєю частот i отримується з 

рiвняння Бете- Салпiтера через незвiдну зарядову вершину Γ
a
 яка для цiєї моделi у 

пiдходi теорiї ДСП є локальною i має такий самий функцiональний вигляд як i для 

однорiдної фази [Shvaika A. M., J. Phys. Stud., 2001, 5, 349]:  

                      Γ
a
(iω

m
,iω

m′
; iν

l
) = δ

mm′ 
Γ

a

m,m+l  
,     Γ

a

m,m+l
 =     . 

     (14)  

 

При експериментальних дослiдженнях найчастiше розглядаються три типи 

симетрiї: A
1g

, B
1g та B

2g
. Для симетрiї B

2g
 нерезонансна складова комбiнацiйного 

розсiяння свiтла дорiвнює нулевi. У випадку симетрiї B
1g

, функцiя вiдгуку 

визначається тiльки першим доданком (гола петля) фейнманiвських дiаграм на 

рис. 5. У випадку симетрiї A
1g нерезонансна функцiя вiдгуку мiстить внески вiд 

доданкiв фейнманiвських дiаграм на рис. 5. Повна узагальнена поляризованiсть є 

сумою двох внескiв вiд голої та перенормованої петель, вiдповiдно:  

 

                                          
          (15) 

 

для яких було отримано аналiтичнi вирази. Здiйснивши аналiтичне продовження у 

виразi для узагальненої поляризованостi, отримано остаточний вираз для функцiї 

вiдгуку нерезонансного комбiнацiйного розсiяння.  

У випадку непружного розсiяння х-променiв, падаючий фотон обмiнюється з 

електронною системою як енергiєю так i iмпульсом. В теорiї ДСП залежнiсть вiд 

iмпульсу передачi входить через величини X =  ∑
D

p=1
 cosq

p
 та X′=  ∑

D

p=1
 α

p
cos    

(α
p =1 вiдповiдає симетрiї A

1g
 i α

p
=(−1)

p

 вiдповiдає симетрiї B
1g

).  

Для нерезонансного непружного розсiяння х-променiв дослiджено поведiнку 

функцiй вiдгуку для рiзних значень iмпульсу передачi q у першiй зонi Брилюена 

(ЗБ). На рис. 6 представлено результати для симетрiй B
1g

 та A
1g

 у випадку металiчної 

фази з U =0.5 при рiзних температурах та iмпульсах передачi. У центрi зони 

Брилюена (X=1) функцiя вiдгуку вiдповiдає комбiнацiйному розсiянню з рiзкими 

особливостями для симетрiї B1g i з сильним загладжуванням для симетрiї А
1g

. При 

вiдходi вiд центра зони, вiдбувається рiзка замiна кореневої сингулярностi при 

частотi Ω = U для симетрiї B
1g

 на сходинкоподiбну з великим наростанням iнтенсив- 
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Рис. 6: Функцiя вiдгуку нерезонансного розсiяння х-променiв для симетрiї B

1g
 (лiворуч) та симетрiї 

A
1g (праворуч) при U =0.5 вздовж дiагоналi та по краю першої зони Брилюена. Набiр кривих 

вiдповiдає температурам T =0.04, 0.03, 0.02, 0.015. zd вiдповiдає дiагональному напрямку, а ze — 

напрямку вздовж краю першої зони Бриллюена. 

 

ностi у кутi ЗБ з X=−1, коли iмпульс передачi спiвпадає з хвильовим вектором 

впорядкування. У випадку симетрiї А
1g

, при русi вздовж дiагоналi ЗБ вiдбувається 

поступове наростання iнтенсивностi без рiзких особливостей, а при русi вздовж 

краю зони розвивається сходинка з сильним наростанням iнтенсивностi у кутi зони, 

що також пов’язане зi спiвпадiнням iмпульсу передачi з хвильовим вектором 

впорядкування.  

Симетрiя A
1g

 вiдображає повну симетрiю ґратки, що призводить до усереднення 

вiдгуку i згладжування рiзкої сингулярностi. Для симетрiї В
1g

 сингулярний пiк при 

енергiї, що дорiвнює ширинi зарядової щiлини, зберiгається. Таким чином, поряд з 

вершинними поправками, якi вiдповiдають за екранування системою 

довгохвильових зарядових флуктуацiй, ефект усереднення вiдгуку по всiх 

напрямках також призводить до екранування збуджень, пов’язаних з 

перерозподiлом заряду.  

Для додаткового аналiзу динамiки системи було пораховане правило сум для 

нерезонансного непружного розсiяння х-променiв, яке полягає у збереженнi 

наступної тотожностi:  

            
(16) 

 

Було отримано, що правило сум для першого моменту функцiї вiдгуку 

нерезонансного непружного розсiяння х-променiв мiстить два внески: вiд кiнетичної  

та потенцiальної енергiй. Внесок вiд потенцiальної енергiї є пропорцiйним квадрату 

параметра порядку 
 2

. Отримано, що при малих значеннях взаємодiї основний 

внесок у правило сум походить вiд кiнетичної енергiї, а при великих – вiд 

потенцiальної енергiї. Залежнiсть правила сум вiд iмпульсу для симетрiї B
1g

 є 

слабкою для внеску вiд потенцiальної енергiї i сильною для кiнетичної енергiї 

(рис. 7). Для симетрiї A
1g

 обидва внески сильно залежать вiд iмпульсу. Для обох 
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Рис. 7: B

1g 
правило сум як функцiя температури при U=0.5. (a) Внесок вiд кiнетичної енергiї          

I
K ∕(1−X): 1 – дiагональ зони у Σ–напрямку (−1≤X ≤1,  X′=0); 2 – X-точка на краю зони (X=0). (b) 

Внесок вiд потенцiальної енергiї I
Π
: 1 – дiагональ зони по Σ–напрямку (−1≤X ≤1, X′=0); 2 – край 

зони X=−0.5; 3 – край зони X=0 (X-точка); 4 – край зони X=0.5. Тонкi лiнiї вiдповiдають розв’язку 

для однорiдного випадку, штучно продовженому до температур нижче критичної T
c
.  

 

симетрiй найбiльше значення першого моменту (загальне i для кожного внеску 

зокрема) спостерiгається у кутi ЗБ (X=−1) як в однорiднiй так i у впорядкованiй 

фазах. Зростання величини першого моменту нижче T
c
 є лiнiйним щодо рiзницi T

c
 − 

T i пропорцiйним до квадрату параметра порядку зарядового порядкування (Δn
f
)
2

; це 

означає, що якщо експериментальна система має чiткий подiл на нижню i верхню 

енергетичнi зони, то вимiрювання спектральної густини дає iнформацiю про 

параметр порядку як функцiю температури. Виведенi спiввiдношення для першого 

моменту правила сум були також використанi для перевiрки числових розрахункiв.  

Четвертий роздiл присвячено розрахунку повної функцiї вiдгуку 

комбiнацiйного розсiяння свiтла, а саме розрахунку резонансної та змiшаної 

складових. Подiбно як i для нерезонансного випадку, змiшана i резонансна складовi 

функцiї вiдгуку конструюються з вiдповiдних багаточасових кореляцiйних функцiй 

[Shvaika A.M., Vorobyov O., Freericks J.K., Deveraux T.P., Phys. Rev. B, 2005, 71, 

045120]. Функцiя вiдгуку для змiшаного внеску отримується з кореляцiйної функцiї, 

побудованої на одному операторi тензора напружень i двох операторах струму:  

 

                                 
(17) 

 

Фейнманiвськi дiаграми для узагальнених внескiв у змiшану функцiю вiдгуку 

зображенi на рис. 8, i вiдмiннi вiд нуля тiльки для симетрiї A
1g

.  

 

                                   
 

Рис. 8: Фейнманiвськi дiаграми для узагальнених поляризованостей змiшаної функцiї вiдгуку. 

Внаслiдок того, що незвiдна зарядова вершина для моделi Фалiкова-Кiмбала є дiагональною, 
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виконується рiвнiсть iω
m
 = iω

m’. 

Резонансна функцiя вiдгуку конструюється з чотиричасової кореляцiйної 

функцiї, яка побудована на чотирьох операторах струму:  

 

                      
(18) 

 

а вiдповiднi фейнманiвськi дiаграми для узагальнених внескiв у резонансну функцiю 

вiдгуку зображенi на рис. 9, де введено додатковi iндекси пiдґраток вiд a до s. Для 

симетрiй B
1g

 та B
2g

, узагальнена поляризацiя Π
 R,I

 m,m−f,m+i−f,m−f′
 складається з суми двох 

перших дiаграм першого рядка на рис. 9 (гола петля та доданок з вертикальним 

перенормуванням), а узагальнена поляризацiя Π
 R,II

 m,m+i,m+i−f,m−f′
 мiстить лише перший 

доданок з третього i четвертого рядкiв (голi петлi), тодi як для симетрiї A
1g

 

узагальнена поляризацiя мiстить внески вiд усiх дiаграм (голу петлю, доданки з 

вертикальним i горизонтальним перенормуванням).  

 

                                        
 

Рис. 9: Фейнманiвськi дiаграми для узагальнених поляризованостей резонансної функцiї вiдгуку. 

 

На рис. 10 наведено спектри повного комбiнацiйного вiдгуку при T=0.02 для 

симетрiї B
1g

 для U=0.5 з рiзними енергiями фотонiв падаючого свiтла. Структура та 

походження основних пiкiв на спектрах повного вiдгуку КР свiтла зберiгаються 

такими ж як i для нерезонансного випадку. Тобто, при температурах нижчих за 

критичну, вiдображаються одночастинковi переходи мiж чотирма зонами. При 

наближеннi температури до нуля, залишається лише один великий пiк при енергiї U, 

що вiдповiдає переходам мiж верхньою та нижньою зонами, оскiльки внутрiщiлиннi 

стани зникають.  
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Рис. 10: Повний спектр комбiнацiйного розсiяння для симетрiї B
1g

 при рiзних частотах падаючого 

свiтла i на рiзних масштабах iнтенсивностi на сусiднiх графiках при T=0.02 i U=0.5. Рiзнi типи 

лiнiй позначають рiзнi частоти падаючого свiтла. Нерезонансний вiдгук (коли ω
i
=∞) також 

наведений i позначений штриховою лiнiєю. 

 

З аналiзу кiнцевого виразу для повної функцiї вiдгуку КР свiтла отримано, що 

окрiм резонансних пiкiв при енергiях Ω =U, (U+E)∕2, E, та (U−E)∕2, (див. рис. 1 для 

ГС) можуть iснувати пiки, що вiдповiдають двочастинковим збудженням при 

Ω=(3E−U)∕2, (U+E)∕2, E, U−E та (U−E)∕2, причому деякi з них спiвпадають з 

енергiями одночастинкових переходiв. Також, велике резонансне наростання 

вiдбувається коли ω
i
 або ω

f
  наближаються до цих енергiй.  

 

      
 

Рис. 11: Резонанснi профiлi у логарифмiчному масштабi для рiзних частот передачi фонона при 

T=0.02 для U=0.5 (лiворуч) та при T=0.06 для U=2.5 (праворуч). Рiзнi типи лiнiй позначають рiзнi 

частоти передачi Ω (якi також можна вiдраховувати вiд нефiзичного випадку, коли є розбiжнiсть 

при ω
i
 → Ω). 

 

На рис. 11 приведенi профiлi резонансного КР свiтла (коли фiксується частота 

передачi Ω i дослiджується залежнiсть вiд частоти налiтаючого фотона ω
i
) для 

рiзних частот передачi Ω. Отриманi резонанснi пiки вiдповiдають випадкам коли 

енергiя налiтаючого або розсiяного фотонiв дорiвнює енергiї одно- та 
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багаточастинкових збуджень у зарядововпорядкованiй фазi.  

 

ОСНОВНI РЕЗУЛЬТАТИ ТА ВИСНОВКИ 

 

1. Розвинуто метод отримання та проведено розрахунок коефiцiєнтiв переносу в 

сильноскорельованiй зарядововпорядкованiй системi в теорiї динамiчного 

середнього поля. Показано, що зарядове впорядкування понижує електро- та 

теплопровiдностi, а наявнiсть внутрiщiлинних станiв при низьких 

температурах зумовлює вiдхилення їхньої температурної залежностi вiд 

простої експоненцiйної залежностi активацiйного типу.  

2. Встановлено, що при переходi у зарядововпорядкований стан, на оптичнiй 

провiдностi з’являються пiки, якi вiдповiдають переходам мiж зонами та на 

внутрiщiлиннi рiвнi. З оптичного правила сум отримано, що характер 

температурної поведiнки середньої кiнетичної енергiї у зарядово-

впорядкованiй фазi проявляє аномальну залежнiсть вiд взаємодiї.  

3. Розрахунок спектрiв нерезонансного непружного розсiяння свiтла та х-

променiв показав наявнiсть додаткових пiкiв, що вiдображають складну 

зарядову динамiку впорядкованої фази. При дослiдженнi залежностi спектрiв 

розсiяння х-променiв вiд iмпульсу передачi в межах першої зони Бриллюена, 

виявлено, що для рiзних хвильових векторiв iнтенсивнiсть розсiяння суттєво 

змiнюється i приймає найбiльше значення коли iмпульс передачi дорiвнює 

хвильовому вектору впорядкування.  

4. З виведеного правила сум для нерезонансного непружного розсiяння х-

променiв показано, що внесок вiд потенцiальної енергiї системи у 

зарядововпорядкованiй фазi пропорцiйний квадрату параметра порядку 

(рiзницi заселеностей пiдґраток).  

5. Спектр резонансного комбiнацiйного розсiяння свiтла проявляє складну 

багатопiкову структуру внаслiдок наявностi внутрiщiлинних станiв та їхньої 

сильної температурної залежностi у зарядововпорядкованiй фазi. Встановлено 

умови одно- та багатократних резонансiв.  
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АНОТАЦIЯ 

 

Матвєєв О.П. Дослiдження непружного розсiяння свiтла в сильноско-

рельованих системах в методi динамiчного середнього поля. — На правах 

рукопису.  

Дисертацiя на здобуття наукового ступеня кандидата фiзико-математичних наук 

за спецiальнiстю 01.04.02 — теоретична фiзика, Iнститут фiзики конденсованих 

систем Нацiональної академiї наук України, Львiв, 2012.  

Дисертацiя присвячена дослiдженню впливу зарядового впорядкування на 

спектри непружного розсiяння електромагнiтних хвиль та коефiцiєнти переносу у 

сильноскорельованiй електроннiй системi в методi динамiчного середнього поля. 

Узагальнено формалiзм розрахунку функцiй вiдгуку електронної системи на 

зовнiшнє збурення з використанням багаточасових кореляцiйних функцiй на 

випадок зарядововпорядкованої фази з подвоєнням перiоду ґратки для моделi 

Фалiкова-Кiмбала. Отримано, що зарядове впорядкування понижує 

електропровiднiсть, а спектри оптичної провiдностi мають багатопiкову структуру, 

яка зумовлена особливостями густини станiв. Розраховано нерезонансну функцiю 

вiдгуку непружного розсiяння свiтла та х- променiв. Отримано, що найбiльше 

наростання вiдгуку вiдбувається, коли iмпульс передачi дорiвнює вектору 

впорядкування. Виведено правило сум для непружного розсiяння х-променiв i 

встановлено, що внесок вiд потенцiальної енергiї у перший частотний момент 

пропорцiйний квадрату параметра порядку. Отримано, що особливостi густини 

станiв найбiльше проявляються на резонансних спектрах комбiнацiйного розсiяння 

свiтла, коли спостерiгається наростання вiдгуку на декiлька порядкiв. З аналiтичних 

виразiв встановлено умови одно- та багатократних резонансiв.  

Ключовi слова: сильноскорельованi електроннi системи, теорiя динамiчного 

середнього поля, зарядововпорядкована фаза, модель Фалiкова-Кiмбала, 

комбiнацiйне розсiяння, непружне розсiяння х-променiв.  

 

АННОТАЦИЯ 

 

Матвеев О.П. Исследование неупругого рассеяния света в сильноскор-

релированных системах в методе динамического среднего поля. — На правах 

рукописи.  

Диссертация на соискание научной степени кандидата физико-математических 

наук по специальности 01.04.02 — теоретическая физика, Институт физики 

конденсированных систем Национальной академии наук Украины, Львов, 2012.  

Диссертация посвящена исследованию влияния зарядового упорядочения на 

спектры неупругого рассеяния электромагнитных волн и коэффициенты переноса в 

сильноскоррелированной электронной системе в теории динамического среднего 

поля. Обобщенно формализм расчета функций отклика электронной системы на 
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внешние возмущения с использованием многовременных корреляционных функций 

на случай зарядовоупорядоченной фазы с удвоением периода решетки для модели 

Фаликова-Кимбала. Получено, что зарядовое упорядочение понижает электро-

проводность, а спектры оптической проводимости демонстрируют многопиковую 

структуру, которая обусловлена особенностями плотности состояний. Рассчитано 

нерезонансную функцию отклика неупругого рассеяния света и рентгеновских 

лучей. Получено, что наибольшее нарастание отклика происходит когда импульс 

передачи равен вектору упорядочения. Выведено правило сумм для неупругого 

рассеяния х-лучей и установлено, что вклад от потенциальной энергии в первый 

частотный момент пропорционален квадрату параметра порядка. Получено, что 

особенности плотности состояний больше всего проявляются на резонансных 

спектрах комбинационного рассеяния света, когда наблюдается нарастание отклика 

на несколько порядков. С аналитических выражений установлены условия одно- и 

многократных резонансов.  

Ключевые слова: сильноскоррелированные электронные системи, теория 

динамического среднего поля, зарядоупорядоченная фаза, модель Фаликова-

Кимбала, комбинационное рассеяние, неупругое рассеяние рентгеновских лучей.  

 

ABSTRACT 

 

Matveev O.P. Investigation of the inelastic light scattering in strongly correlated 

systems with dynamical mean-field theory. — Manuscript.  

Thesis submitted for the degree of Doctor of Philosophy in physics and mathematics on 

specialization 01.04.02 — theoretical physics, Institute for Condensed Matter Physics of 

the National Academy of Sciences of Ukraine, Lviv, 2012.  

The thesis are devoted to the investigation of the influence of charge ordering on the 

spectra of inelastic scattering of electromagnetic waves and transport coefficients in 

strongly correlated electron system within the dynamical mean-field theory. The spinless 

Falicov-Kimball model on an infinite-dimensional hypercubic lattice is examined. The 

Falicov-Kimball model is one of the simplest strongly correlated many-body models, 

which displays rich physics and has an exact solution within dynamical mean-field theory 

(DMFT), as well as its charge vertex is known. Formalism of calculation of the response 

functions for Raman scattering based on the multi-time correlation functions in the case of 

the charge-density-wave (CDW) chessboard phase of the Falicov-Kimball model is 

developed.  

When the temperature is less than T
c
, the density of states (DOS) displays strong 

dependence on temperature. At zero temperature the system is fully ordered and there is a 

gap (equal to Coulomb interaction) in DOS. Increasing of temperature breaks CDW order 

and gap becomes fulfilled with subgap states. That DOS features are reflected in the 

Raman spectra and transport coefficients which also show significant features as function 

of T. It is obtained that charge ordering reduces electrical and thermal conductivity. Due to 

the subgap states there is no simple exponential dependency on temperature for dc-

conductivity in ordered phase. Spectrum of the optical conductivity shows the multi-peak 

structure caused by the peculiarities of the DOS. The optical sum rule is also examined 

and it is found that kinetic energy shows anomalous behavior in the charge-density-wave 
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phase.  

The nonresonant response function for the Raman and inelastic x-ray scattering (when 

both energy and momentum are transferred) is calculated. Investigation of the wave vector 

dependency in the first Brillouin zone shows that the largest response occurs when the 

transferred momentum is equal to the ordering vector. The first-moment sum rules are 

derived for the inelastic x-ray scattering. It is found that the sum rules are mainly guided 

by the potential energy, with an access of the CDW order parameter square, in some cases, 

while in other cases, both the kinetic and potential energy terms contribute.  

The resonant Raman scattering response function appears to be very sensitive to the 

peculiarities of the density of states (it is observed the huge resonant enhancement by the 

factor of 10
3

). There are a large number of strong resonances associated with different 

peaks of the CDW ordered-phase DOS, which has significant subgap states at low T. The 

strongest resonance occurs between the states separated by the energy of the Coulomb 

interaction U corresponding to the T=0 gap. Based on the derived analytical expressions 

the conditions of the one-particle and many-particle resonances are determined. All the 

investigations are performed for three symmetries often examined in experimental systems 

with tetragonal symmetry and for different values of Coulomb interaction ranging from a 

weakly scattering metal to a strongly correlated insulator.  

Keywords: strongly correlated electron systems, dynamical mean-field theory, 

charge-density-wave phase, Falicov-Kimball model, Raman scattering, inelastic x-ray 

scattering.  
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