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ÓÄÊ: 538.935PACS: 71.10.Fd, 71.38.+i, 77.80.Bh, 63.20.Ry�óñòèíà åëåêòðîííèõ ñòàíiâ äëÿ íåñêií÷åííîâèìiðíî¨ ìîäåëiÕàááàðäàI. Â. Ñòàñþê, Â. Ï. ÁðèêñàÀíîòàöiÿ. Â ðîáîòi äîñëiäæó¹òüñÿ åíåðãåòè÷íèé ñïåêòð åëåêòðî-íiâ â ìåòàëi, äëÿ îïèñó ÿêîãî âçÿòî ìîäåëü Õàááàðäà. Âèêîðèñòà-íî íàáëèæåíó àíàëiòè÷íó ñõåìó ìåòîäó äèíàìi÷íîãî ñåðåäíüîãî ïî-ëÿ. �îçðàõîâàíî îäíî÷àñòèíêîâó �óíêöiþ �ðiíà äëÿ ðiçíèõ íàáëè-æåíü(íàáëèæåííÿ ñïëàâó, ìîäè�iêîâàíîãî ñïëàâó òà óçàãàëüíåíå íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3). Äîñëiäæåíî êîíöåíòðàöiéíi çàëåæíîñòi õiìi÷-íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â åíåðãåòè÷íèõ çîí, à òàêîæ îñîáëèâîñòi ãóñ-òèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ â îáëàñòi ïåðåõîäó ìåòàë-äiàëåêòðèê.The density of ele
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1 ÏðåïðèíòÂñòóïÌîäåëü Õàááàðäà ç'ÿâèëàñÿ íà ïî÷àòêó 60-ðîêiâ i ç òîãî ÷àñó öiéìîäåëi ïðèñâÿ÷åíî äóæå áàãàòî ðîáiò. Â îñíîâíîìó âèâ÷àëèñÿ äâàêðàéíi âèïàäêè: W � U òà U � W , äå U � êóëîíiâñüêèé ïîòåíöi-àë âçà¹ìîäi¨, à W � øèðèíà çîíè ïðîâiäíîñòi [1℄. Íàéáiëüø öiêàâèéâèïàäîê êîëè U � W . Ïðè öüîìó ïîòðiáíî ðîáèòè âiäõiä âiä òåîði¨çáóðåíü. Òàêà ìîæëèâiñòü ç'ÿâèëàñÿ ç ïîÿâîþ ìåòîäó äèíàìi÷íîãîñåðåäíüîãî ïîëÿ (ÄÑÏ), ùî áóâ ðîçâèíóòèé íà ïî÷àòêó 90-ðîêiâ [2℄.Öåé ìåòîä ¹ òî÷íì ïðè áåçìåæíié ðîçìiðíîñòi ïðîñòîðó d =1. I õî-÷à ïðîöåäóðà ðîçðàõóíêó îäíî÷àñòèíêîâî¨ �óíêöi¨ �ðiíà ó äàíîìóìåòîäi äîñèòü ïðîçîðà, òà îòðèìàòè ÿêèéñü ðåçóëüòàò äîñèòü ñêëàä-íî. Âñi ðîçðàõóíêè ïðîâîäÿòü â îñíîâíîìó ÷èñëîâèìè ìåòîäàìè iòîìó âàæëèâèìè ¹ àíàëiòè÷íi ïiäõîäè äî ðîçâ'ÿçêó öi¹¨ ìîäåëi. Âðîáîòi [3℄ áóëî çàïðîïîíîâàíî ñõåìó äëÿ çíàõîäæåííÿ îäíîâóçëîâî¨�óíêöi¨ �ðiíà, ÿêà áàçó¹òüñÿ íà ðiâíÿííÿõ ðóõó äëÿ �óíêöié �ði-íà òà ïðîöåäóði âèäiëåííÿ íåçâiäíèõ ÷àñòèí ç �óíêöié �ðiíà ç ïî-äàëüøèì âèêîðèñòàííÿì ðiçíî÷àñîâîãî ðîçùåïëåííÿ. Çà äîïîìîãîþîïèñàíî¨ âèùå ïðîöåäóðè ìîæíà îòðèìàòè óçàãàëüíåíå íàáëèæåííÿÕàááàðä-3. Îêðåìî âiä îïèñàíèõ âèùå ïiäõîäiâ ëåæèòü êâàíòîâèéìåòîä Ìîíòå-Êàðëî(ÊÌÌÊ) (äèâ. [2℄). Õî÷ öå ¹ òàêîæ ÷èñëîâèé ìå-òîä, àëå âií äà¹ íàéáiëüø ïîâíi ç âiäîìèõ ðåçóëüòàòè. Ìåòîþ äàíî¨ðîáîòè ¹ ïîðiâíÿòè ðåçóëüòàòè îòðèìàíîãî óçàãàëüíåíîãî íàáëèæåí-íÿ Õàááàðä-3 ç ðåçóëüòàòàìè iíøèõ, áiëüø âiäîìèõ àïðoêñèìàöié [4℄,òàêèõ ÿê Õàááàðä-1,íàáëèæåííÿ ñïëàâó, íàáëèæåííÿ óçàãàëüíåíîãîñïëàâó, Õàááàðä-3 i òàêîæ ç ðåçóëüòàòàìè ïî ÊÌÌÊ.1. �îçâ'ÿçîê çàäà÷i Õàááàðäà çà äîïîìîãîþ ìåòîäóÄÑÏ.Äëÿ äàíî¨ ìîäåëi ìîæíà çàïèñàòè ãàìiëüòîíiàí ó ïðåäñòàâëåíi âòî-ðèííîãî êâàíòóâàííÿ [5℄:H =Xi Hi +Xhi;jiX� tija+i�aj� ; (1.1)äå Hi = Uni"ni# � �P� ni� :Ïåðåõiä äî ðîçìiðíîñòi ïðîñòîðó d = 1 â òåîði¨ ÄÑÏ âèìàãà¹ïåðåîçíà÷åííÿ ïàðàìåòðà ïåðåíîñó [2, 6℄:t = t�pd : (1.2)
ICMP�01�13U 2Ó âèïàäêó d-ðîçìiðíî¨ êóái÷íî¨ ãðàòêè ç ñïåêòðîì åëåêòðîíiâ"k = 2t�pd dX�=1 
os k�a; (1.3)öÿ ïðîöåäóðà ïðèâîäèòü äî òîãî, ùî ãóñòèíà åëåêòðîíiâ íîñèòü ãàó-ñiâñüêèé õàðàêòåð: �(!) = 12p�t� e� !24t�2 : (1.4)Ïðè öüîìó ìàþòü ìiñöå çíà÷íi ñïðîùåííÿ ó âèðàçàõ äëÿ äiàãðàì-íèõ ðÿäiâ [7℄. Çàëèøàþòüñÿ ëèøå òi äiàãðàìè äëÿ îäíî÷àñòèíêîâèõ�óíêöié �ðiíà, ó ÿêèõ âëàñíîåíåðãåòè÷íi ÷àñòèíè íîñÿòü îäíîâóçëî-âèé õàðàêòåð. �ij;�(!) = ��(!)Æij : (1.5)Öå ïðèâîäèòü äî òîãî, ùî �óð'¹-ïðåäñòàâëåííÿ äëÿ � íå çàëå-æèòü âiä õâèëüîâîãî âåêòîðà:��(k; !) = ��(!): (1.6)Çàïèøåìî �óíêöiþ �ðiíà G(k; !) ó �óð'¹-ïðåäñòàâëåííÿ:G�k(!) =Xij eik(Ri�Rj)Gij;�(!): (1.7)Âèðàç äëÿ �óíêöi¨ G�k(!) ìîæíà çàïèñàòè äâîìà ñïîñîáàìè: çàÄàéñîíîì àáî çà Ëàðêiíèì, ÷åðåç âëàñíîåíåðãåòè÷íó ÷àñòèíó:G�k(!) = 1! + �� tk � ��(!) (1.8)G�k(!) = 1[��(!)℄�1 � tk : (1.9)Ùîá çíàéòè âëàñíîåíåðãåòè÷íó ÷àñòèíó ïîòðiáíî âiä H ïåðåéòèäî äåÿêîãî å�åêòèâíîãî ãàìiëüòîíiàíó He� íàñòóïíèì ÷èíîì:e��H ! e��Heff = e��H0 (1.10)�T exp8<:� �Z0 d� �Z0 d� 0X� J�(� � � 0)a+� (�)a�(� 0)9=; ;



3 Ïðåïðèíòäå H0 = Hi. Òóò J�(!) ìà¹ çìiñò ÷àñòîòíî çàëåæíîãî ïîòåíöiàëó(ò.çâ. êîãåðåíòíîãî ïîòåíöiàëó) äëÿ îäíîâóçëîâî¨ çàäà÷i i âõîäèòü óâèðàç äëÿîäíîâóçëîâî¨ �óíêöi¨ �ðiíà íàñòóïíèì ÷èíîìG(a)� (!) = 1[��(!)℄�1 � J�(!) : (1.11)Çâ'ÿçîê ìiæ öèìè òðüîìà �óíêöiÿìè, ìîæíà çàïèñàòè íàñòóïíèì÷èíîì: G(a)� (!) = Gii;�(!) = 1N Xk G�k (!): (1.12)Ùîá îòðèìàòè çàìêíåíó ñèñòåìó ðiâíÿíü, ïîòðiáíî çíàéòè �óíêöiî-íàëüíó çàëåæíiñòü ìiæ �óíêöi¹þ �ðiíà òà å�åêòèâíèì ïîòåíöiàëîìJ�(!). Öþ çàëåæíiñòü ìîæíà îòðèìàòè ç ðîçâ'ÿçêó îäíîâóçëîâî¨ çà-äà÷i ç ñòàòèñòè÷íèì îïåðàòîðîì e��Heff .2. Ôóíêöiÿ �ðiíà äëÿ å�åêòèâíî¨ îäíîâóçëîâî¨ çà-äà÷i.Çàäà÷à âèçíà÷åííÿ �óíêöi¨ �ðiíà G(a)� (!) áóëà ïåðå�îðìóëüîâàíà.â [3℄ íàñòóïíèì ÷èíîì. Áóâ ââåäåíèé íîâèé ãàìiëüòîíiàí ç äîïîìiæ-íèìè �åðìi-îïåðàòîðàìè �� ; �+� .~He� = H0 + V X� (a+� �� + �+� a�) +H� ; (2.1)äå âèãëÿä ãàìiëüòîíiàíà H� ¹ íåâiäîìèé; â ðåçóëüòàòàõ �iãóðó¹ ëèøå�óíêöiÿ �ðiíà, ÿêà ïîáóäîâàíà íà îïåðàòîðàõ �� ; �+� :��(!) = hh�� j �+� ii(H�)! : (2.2)Çâ'ÿçîê ìiæ ~He� i He� ìîæíà çàïèñàòè ó âèãëÿäi óñåðåäíåííÿ ñòà-òèñòè÷íîãî îïåðàòîðà, ïîáóäîâàíîãî íà íîâîìó å�åêòèâíîìó ãàìiëü-òîíiàíi, ïî äîïîìiæíèõ �åðìi-îïåðàòîðàõ.hexp(�� ~He�)i(H�) = exp(��He�): (2.3)Ìiæ �óíêöi¹þ �ðiíà ��(!) i êîãåðåíòíèì ïîòåíöiàëîì iñíó¹ çâ'ÿçîê[3℄: 2�V 2��(!) = J�(!): (2.4)
ICMP�01�13U 4Îäíîâóçëîâà çàäà÷à ðîçâ'ÿçóâàëàñü íà áàçi ãàìiëüòîíiàíà (2.1) âðîáîòi [3℄. Áóâ çäiéñíåíèé ïåðåõiä âiä îïåðàòîðiâ íàðîäæåííÿ i çíè-ùåííÿ äî ïðåäñòàâëåííÿ Õàááàðäà a� = X0�+�X��;2, ùî äàëî çìîãóäiàãîíàëiçóâàòè îäíîâóçëîâó ÷àñòèíó ãàìiëüòîíiàíà:~He� = � � X� X�� + 2X22!+ UX22 (2.5)+ V X� [(X�0 + �X2;���� + �+� (X0�+�X��;2)℄ +H� :Ôóíêöiÿ �ðiíà G(a)� (!) çàïèñó¹òüñÿ â öüîìó ïðåäñòàâëåííi íàñòóïíèì÷èíîì: G(a)� (!) = hhX0� j X�0ii! + �hhX0� j X2;��ii! (2.6)+ �hhX��;2 j X�0ii! + hhX��;2 j X2;��ii!:Äëÿ âèçíà÷åííÿ öi¹¨ �óíêöi¨ áóâ çàñòîñîâàíèé ìåòîä ðiâíÿíü ðóõó,ïîáóäîâàíèõ øëÿõîì äè�åðåíöiþâàííÿ ÿê çà ïðàâèì òàê i çà ëiâèì÷àñîâèì àðãóìåíòîì. �îçùåïëåííÿ �óíêöié �ðiíà âèùèõ ïîðÿäêiâçäiéñíþâàëîñÿ â ðàìêàõ ñõåìè âèäiëåííÿ íåçâiäíèõ ÷àñòèí �óíêöi¨�ðiíà ïðè ïðîåêòóâàííi íà áàçèñ îïåðàòîðiâ (X0�; X��;2). Êîðåëÿ-öiéíi �óíêöi¨, ùî �îðìóþòü âëàñíîåíåðãåòè÷íi ÷àñòèíè, ðîçðàõîâó-âàëèñü çà äîïîìîãîþ ïðîöåäóðè ðiçíî÷àñîâèõ ðîçùåïëåíü [8℄.Ó öüîìó íàáëèæåííi áóëî îòðèìàíî íàñòóïíå ñïiââiäíîøåííÿ, ùîïîâÿçó¹ âëàñíîåíåðãåòè÷íó ÷àñòèíó ��(!) òà êîãåðåíòíèé ïîòåíöiàëJ�(!) [��(!)℄�1 = (G(a)� (!))�1 + J�(!); (2.7)[��(!)℄�1 = � A0�!�"��~
�(!) + A2;��!�"+�~
�(!)��1+ ~
�(!);äå "+ = U � �; "� = ��;~
�(!) = 
�(!) + V '�A0�A2;�� ; (2.8)
�(!) = J�(!)� R�(!)A0�A2;�� ;



5 Ïðåïðèíòà R�(!) = � hX��iJ��(!) (2.9)+ 12 hX00+X22iJ��(U�2��!)+ 12 hX00�X22i 12� +1Z�1 d!0!+2��U�!0� tanh �!02 [�2ImJ��(�!0 � i")℄;A0� = 1� n� ; A2;�� = n��: (2.10)Äîäàíêè, ùî âõîäÿòü ó âèðàç (2.9), îïèñóþòü âíåñêè âiä ïðîöåñiâðîçñiþâàíü, ïîâ'ÿçàíèõ ç ïåðåâîðîòîì ñïiíà åëåêòðîíà òà çà ó÷àñòþåëåêòðîííèõ äâiéîê òà äiðîê.Ïàðàìåòð '� = h���X��;0i+�hX�;2�+��i âèçíà÷à¹ çñóâ åëåêòðîí-íèõ ðiâíiâ i çíàõîäèòüñÿ ç ðiâíÿííÿ:V '� = 12�2 +1Z�1 d! 1e�! + 1 (2.11)�Im0�J��(!)[A0;��(! � "+)� V '��=A2� ℄(! � a��)(! � b��)� V 2'2��A0;��A2� 1A!+i"� 12�2 +1Z�1 d! 1e�! + 1�Im0�J�(!)[A2;�(! � "�)� V '��=A0;��℄(! � a��)(! � b��)� V 2'2��A0;��A2� 1A!+i" ;äå a� = ��+ VA0� '� ; (2.12)b� = ��+ U + VA2;�� '� :ßêùî ðîçãëÿíóòè ÷àñòêîâèé âèïàäîê öüîãî ðiâíÿííÿ ïðè âåëèêèõ
ICMP�01�13U 6U !1, òî ìîæíà îòðèìàòè íàñòóïíèé ðåçóëüòàò:V '� = � 12� +1Z�1 d!e�!+1[�2Im A0;��J�(!)!�"��V '��=A0;�� ℄!+i": (2.13)Ïîäiáíèé ðåçóëüòàò áóëî îòðèìàíî â ðîáîòi [4℄.3. Íàáëèæåííÿ ñïëàâó.Â ëiòåðàòóði îïèñàíî ðiçíi àïðîêñèìàöiéíi ïiäõîäè äî ðîçðàõóíêó�óíêöi¨ �ðiíà äëÿ åëåêòðîíiâ. Âîíè áóëè îòðèìàíi ðiçíèìè ñïîñîáà-ìè.Ïîðiâíÿ¹ìî äåÿêi ç íèõ ç ðåçóëüòàòàìè, ùî îòðèìóþòüñÿ â ðàìêàõîïèñàíî¨ âèùå àïðîêñèìàöiéíî¨ ñõåìè ìåòîäó ÄÑÏ. Äëÿ íàáëèæåííÿñïëàâó ïðîöåñè ðîçñiþâàííÿ åëåêòðîíiâ çäiéñíþþòüñÿ òiëüêè ÷åðåçêîãåðåíòíèé ïîòåíöiàë. Ìîæíà çàïèñàòè âèðàçè äëÿ âëàñíîåíåðãå-òè÷íî¨ ÷àñòèíè i îäíîâóçëîâî¨ �óíêöi¨ �ðiíà:[��(!)℄�1 = � A0�! � "� � J�(!)+ A2;��! � "+ � J�(!)��1 (3.1)+ J�(!);G(a)ii;�(!) = A0�! � "� � J�(!) + A2;��! � "+ � J�(!) :Òîáòî áà÷èìî, ùî äëÿ ñõåìè ÄÑÏ ïîòðiáíî ïîêëàñòè:R�(!) = 0; '� = 0; ~��(!) = J�(!): (3.2)Ó äàíîìó âèïàäêó çàäà÷ó ìîæíà ðîçâ'ÿçàòè àíàëiòè÷íî. Äëÿ öüîãîñïî÷àòêó íàéäåìî ðiâíÿííÿ äëÿ âèçíà÷åííÿ J�(!). Çàïèøåìî âèðàç,ÿêèì çâ'ÿçàíà îäíîâóçëîâà �óíêöiÿ �ðiíà ç �óíêöi¹þ �ðiíà äëÿ öi-ëîãî êðèñòàëó.G(a)ii;�(!) = 1N Xk 1[��(!)℄�1�tk = +1Z�1 dt �(t)[��(!)℄�1�t : (3.3)Òóò ìè ñêîðèñòàëèñÿ, ùî ��(!) íå çàëåæèòü âiä õâèëüîâîãî âåêòîðà,ïðè÷îìó �(t)-ãóñòèíà ñòàíiâ â çîíi. Ïîêëàäåìî, ùî ãóñòèíà ñòàíiâíîñèòü íàïiâåëiïòè÷íèé õàðàêòåð [2℄:�(t) = 2�W 2pW 2 � t2; (3.4)



7 Ïðåïðèíòäå 2W -øèðèíà çîíè.Òîäi ïðîiíòåãðóâàâøè ïðàâó ÷àñòèíó ñïiââiäíîøåííÿ (3.3), îòðè-ìà¹ìî íàñòóïíå ðiâíÿííÿ äëÿ çíàõîäæåííÿ J�(!):J�(!) = W 24 � A0�! � "� � J�(!) + A2;��! � "+ � J�(!)� : (3.5)Ìè îòðèìàëè ðiâíÿííÿ âiäíîñíî J�(!) òðåòüîãî ïîðÿäêó. Çðîçóìi-ëî, ùî çàëåæíî âiä ñïiââiäíîøåííÿ ìiæ øèðèíîþ çîíè òà êóëîíiâñü-êèì ïàðàìåòðîì âçà¹ìîäi¨ áóäåìî îòðèìóâàòè àáî âñi òðè ðîçâ'ÿçêèäiéñíi, àáî äâà êîìïëåêñíî ñïðÿæåíèõ òà îäèí äiéñíèé. Òîáòî, çà-ëåæíî âiä ñïiââiäíîøåííÿ UW , ìè áóäåìî ñïîñòåðiãàòè àáî îäíó çîíó,àáî äâi (ðèñ. 1,2).
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�èñ. 1. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè ñòàíiâ åëåêòðîííî¨ ïiäñèñòåìè äëÿ ãiïåð-êóái÷íî¨ ãðàòêè âiä åíåðãi¨W = 2; U = 3; n = 1, ó íàáëèæåííi ñïëàâó.Çíàéäåìî çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó âiä êiëüêîñòi åëåêò-ðîíiâ íà îäèí âóçîë ãðàòêè. Äëÿ öüîãî ñêîðèñòà¹ìîñÿ çâ'ÿçêîì ìiæ�óíêöi¹þ �ðiíà òà êîíöåíòðàöi¹þ åëåêòðîíiâ.n� = 12� +1Z�1 d!�2ImGa�(! + i")"!0e�! + 1 : (3.6)Ñëiä âiäçíà÷èòè, ùî ãàìiëüòîíiàí ìîäåëi Õàááàðäà íå çìiíèòüñÿ,ÿêùî ïåðåîçíà÷èòè îïåðàòîðè íàðîäæåííÿ òà çíèùåííÿ åëåêòðîíiâíà îïåðàòîðè çíèùåííÿ òà íàðîäæåííÿ äiðîê. Òîáòî, ìîäåëü Õàááàð-äà âîëîäi¹ åëåêòðîí-äiðêîâîþ ñèìåòði¹þ. Âiäïîâiäíå ïåðåòâîðåííÿìà¹ íàñòóïíèé õàðàêòåð: �! U � �; (3.7)n! 2� n; (3.8)
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�èñ. 2. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè ñòàíiâ åëåêòðîííî¨ ïiäñèñòåìè äëÿ ãiïåð-êóái÷íî¨ ãðàòêè âiä åíåðãi¨W = 2; U = 1; n = 1, ó íàáëèæåííi ñïëàâó.äå n = n� + n�� . Ó âñiõ ðåçóëüòàòàõ äëÿ äàíî¨ ìîäåëi (çîêðåìà, óïîâåäiíöi êðà¨â çîí, õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó) ìà¹ ñïîñòåðiãàòèñÿ äàíàñèìåòðiÿ.Òàêà ñèìåòðiÿ ñëóæèòü òàêîæ ÿê ñïîñiá ïåðåâiðêè ÷èñëîâèõ ðîç-ðàõóíêiâ ñïåêòðiâ â ìîäåëi Õàááàðäà. Ñëiä âiäçíà÷èòè, ùî ÿêùî âñèñòåìi ¹ äîäàòêîâà âçà¹ìîäiÿ ç iíøîþ ïiäñèñòåìîþ, òî öÿ ñèìåòðiÿìîæå ïîðóøóâàòèñÿ [9℄. Ç ðèñ. 3,4 âèäíî, ùî õiìi÷íèé ïîòåíöiàë ïðèíàÿâíîñòi ùiëèíè â ñïåêòði ñòðèáà¹ ç îäíi¹¨ çîíè â iíøó, ùî ìà¹ ìiñ-öå ïðè U > W . Ïðè U = W âiäáóâà¹òüñÿ òàê çâàíèé ïåðåõiä ìåòàë-äiàëåêòðèê. Ó âèïàäêó êîëè ¹ òiëüêè îäíà çîíà (U < W ) ñòðèáêà �íåìà¹. Â öüîìó âèïàäêó òàêîæ çáåðiãà¹òüñÿ çãàäàíà âèùå ñèìåòðiÿ.Ïðè W � U ïîâèííî áóòè ñïðàâåäëèâå íàáëèæåííÿ Õàðòði-Ôîêà,ùî äà¹ ëiíiéíó çàëåæíiñòü êðà¨â çîí âiä êîíöåíòðàöi¨ åëåêòðîíiâ;ïðè çðîñòàíi âiäíîøåííÿ U=W öÿ çàëåæíiñòü ïîðóøó¹òüñÿ (ðèñ. 5).4. Íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3.Â äàíîìó íàáëèæåííi íåõòóþòü ïåðåíîðìóâàííÿì àòîìàðíèõ ðiâíiâ,à å�åêòèâíèé îäíîâóçëîâèé ïîòåíöiàë çàïèñó¹òüñÿ ó âèãëÿäi:~
�(!) = J�(!) + J��(!)� J��(U � 2�� !): (4.1)
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n�èñ. 3. Çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â çîí âiä êiëüêîñòiåëåêòðîíiâ íà âóçîë äëÿ íàáëèæåííÿ ñïëàâó. W = 2; U = 4:
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 �èñ. 4. Çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â çîí âiä êiëüêîñòiåëåêòðîíiâ íà âóçîë äëÿ íàáëèæåííÿ Õàááàðä-1. W = 2; U = 4:
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n�èñ. 5. Çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â çîí âiä êîíöåíòðàöi¨åëåêòðîíiâ â íàáëèæåííi ñïëàâó: W = 2; U = 1 .Òîáòî â ìåòîäi ÄÑÏ ïîòðiáíî ïîêëàñòè, ùî ïðè ïîëîâèííîìó çàïîâ-íåííi ñïðàâåäëèâi òàêi çàìiíè:hX��iA0�A2;�� ! 1; hX22iA0�A2;�� ! 1: (4.2)Çâè÷àéíî, ùî â çàãàëüíîìó òàêi ïðèïóùåííÿ íåâiðíi. Àäæå ïðî-öåñè ðîçñiþâàííÿ åëåêòðîíiâ çíà÷íî ñêëàäíiøi. Öå i âðàõîâó¹òüñÿâ ïåðøó ÷åðãó êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè â (2.8), ùî âèðàæàþòü-ñÿ ÷åðåç ñåðåäíi âiä X îïåðàòîðiâ. Êðiì òîãî â (2.8) ¹ ïîïðàâêà íàâiäõèëåííÿ âiä ïîëîâèííîãî çàïîâíåííÿ. Òîìó ìîæíà ðîçâèâàòè òðèñõåìè àïðîêñèìàöié: ïåðøà ïîëÿãà¹ ó íàáëèæåííi (4.2), ùî âiäïîâiäà¹Õàááàðä-3, äðóãà áàçó¹òüñÿ íà âðàõóâàííi êîðåêòóþ÷èõ ìíîæíèêiâ,àëå ïðè íå âðàõîâóâàííi ïîïðàâêè íà âiäõèëåííÿ âiä ïîëîâèííîãîçàïîâíåííÿ, âðåøòi ó òðåòié âðàõóâó¹òüñÿ âiäõèëåííÿ âiä ïîëîâèí-íîãî çàïîâíåííÿ. ßêùî ïîðiâíþâàòè äàíèé àïðîêñèìàöiéíèé ïiäõiäç ïîïåðåäíiì (íàáëèæåííÿ ñïëàâó), òî ðiçíèöÿ âæå ç'ÿâëÿ¹òüñÿ íàïåðøîìó êðîöi. Äèíàìiêà ïîÿâè ùiëèíè â öèõ äâîõ ïiäõîäàõ ñèëüíîâiäðiçíÿ¹òüñÿ. ßêùî â íàáëèæåííi ñïëàâó ïðè ïîñòóïîâîìó çáiëü-øåííi êóëîíiâñüêî¨ âçà¹ìîäi¨ ùiëèíà âèíèêà¹ îäíî÷àñíî ïðè áóäü-ÿêèõ êîíöåíòðàöiÿõ åëåêòðîíiâ, â òîìó ÷èñëi äàëåêèõ âiä ïîëîâèí-íîãî çàïîâíåííÿ, òî â Õàááàðä-3 ùiëèíà ñïî÷àòêó óòâîðþ¹òüñÿ ïðèïîëîâèííîìó çàïîâíåííi (ðèñ. 6).ßêùî ðîçãëÿäàòè âèïàäîê, êîëè ìè ìà¹ìî îäíó çîíó, òî ñëiä âiä-ìiòèòè, ùî íå âèêîíó¹òüñÿ íàáëèæåííÿ Õàðòði-Ôîêà, ãðàíèöÿ ñïåê-òðó íå ïîâîäèòü ñåáå òàê, ÿê â íàáëèæåíi ñïëàâó (ðèñ. 7).
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�èñ. 6. Çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â çîí âiä êîíöåíòðà-öi¨ åëåêòðîíiâ ó çâè÷àéíîìó íàáëèæåííi Õàááàðä-3, äå ñïðàâåäëèâiçàìiíè (4.2): W = 2; U = 4:
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�èñ. 7. Çàëåæíiñòü õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà êðà¨â çîí âiä êîíöåíòðàöi¨åëåêòðîíiâ: äëÿ çâè÷àéíîãî íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 (ñóöiëüíà ëiíiÿ),äëÿ íàáëèæåííÿ ñïëàâó (ðîçðèâíà ëiíiÿ).

ICMP�01�13U 12Íàñ öiêàâèòü îáëàñòü, äå U � W . Ñëiä ñêàçàòè, ùî çàëåæíiñòüãóñòèíè ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ ìîæå áóòè íàáàãàòî ñêëàäíiøîþ, íiæ îäíî-÷è äâîãîðáíà ñòðóêòóðà. Çà ðåçóëüòàòàì îïòèêî-ñïåêòðàëüíèõ äî-ñëiäæåíü [1, 2℄, öÿ ñòðóêòóðà â ïðîìiæíié îáëàñòi íîñèòü òðüîõ-ïiêîâèé õàðàêòåð.Ïðè çáiëüøåííi ïàðàìåòðà êóëîíiâñüêî¨ âçà¹ìî-äi¨ öåíòðàëüíèé ïiê çíèêà¹. ßêùî æ ¹ âiäõèëåííÿ âiä ïîëîâèííî-ãî çàïîâíåííÿ, òî ñòðóêòóðà ñèëüíî óñêëàäíþ¹òüñÿ, àëå òðüîõïiêîâàñòðóêòóðà çáåðiãà¹òüñÿ (ðèñ. 8).
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�èñ. 8. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íàáëèæåííÿ òè-ïó Õàááàðä-3:çâè÷àéíå íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 (ñóöiëüíà ëiíiÿ), ïðèâðàõóâàííi êîðåêòóþ÷èõ ìíîæíèêiâ (ðîçðèâíà ëiíiÿ), ïðè âðàõóâàí-íi âiäõèëåííÿ âiä ïîëîâèííîãî çàïîâíåííÿ(æèðíà ëiíiÿ): W = 2; U =4; � = 7:2.ßêùî áóäóâàòè çàëåæíîñòi êðà¨â çîí âiä êîíöåíòðàöi¨ äëÿ íàáëè-æåííÿ Õàááàðä-3 ç âðàõóâàííÿì êîðåêòóþ÷èõ ìíîæíèêiâ, òî âèäíî,ùî âîíè çáiãàþòüñÿ ç ðåçóëüòàòàìè çâè÷àéíîãî õàááàðäiâñüêîãî ðîç-â'ÿçêó çà âèíÿòêîì ïîâåäiíêè çîí ïðè ìàëèõ i âåëèêèõ åëåêòðîííèõêîíöåíòðàöiÿõ (ðèñ. 9,10).Íà êðàÿõ iíòåðâàëó åëåêòðîííèõ êîíöåíòðàöié (n � 0; n � 2),ìè ñïîñòåðiãà¹ìî äîäàòêîâå ðîçùåïëåííÿ. ßêùî çáiëüøèòè ïàðàìåòðêóëîíiâñüêî¨ âçà¹ìîäi¨, òî äàíå ðîçùåïëåííÿ ïðîÿâëÿ¹òüñÿ êðàùå(ðèñ. 11). Ìîæëèâiñòü ïîÿâè äîäàòêîâîãî ðîçùåïëåííÿ äëÿ ãóñòèíèåëåêòðîííèõ ñòàíiâ ¹, ìàáóòü, íàñëiäêîì íåäîñòàòíîñòi çàñòîñîâàíîãîíàáëèæåííÿ.ßêùî äîïîâíèòè íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 øëÿõîì âðàõóâàííÿ âiä-õèëåííÿ âiä ïîëîâèííîãî çàïîâíåííÿ, òî ðîçùåïëåííÿ çàëèøèòüñÿ,àëå òðîõè çãëàäèòüñÿ (ðèñ. 12). Â çâè÷àéíîìó õàááàðäiâñüêîìó íà-áëèæåííi, êîëè ïðè ïîëîâèííîìó çàïîâíåííi ç'ÿâëÿ¹òüñÿ ùiëèíà, òî
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n�èñ. 9. Çàëåæíiñòü êðà¨â çîí òà õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó âiä êîíöåíòðàöi¨åëåêòðîíiâ äëÿ íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç âðàõóâàííÿì êîðåêòóþ÷èõìíîæíèêiâ: W = 2; U = 4; � = 7:2.
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n�èñ. 10. Çàëåæíiñòü êðà¨â çîí òà õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó âiä êîíöåíò-ðàöi¨ åëåêòðîíiâ äëÿ íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæ-íèêàìè :W = 2; U = 1; � = 7:2.

ICMP�01�13U 14
-10 -5 0 5 10

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4 ρ

ω

-10 -5 0 5 10

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4 ρ

ω

-10 -5 0 5 10

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4 ρ

ω�èñ. 11. �óñòèíà åëåêòðîííèõ ñòàíiâ äëÿ íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 çêîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè:W = 1; U = 7; � = 7:2, äëÿ, âiäïîâiäíî,n = 0; 1; 0; 2; 0; 3:



15 Ïðåïðèíòäëÿ ìàëèõ êîíöåíòðàöié çîíè äîòèêàþòüñÿ, òîäi ÿê ïðè âðàõóâàííiêîðåêòóþ÷èõ ìíîæíèêiâ çîíè âæå íå áóäóòü äîòèêàòèñÿ (ðèñ. 12).
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�èñ. 12. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ ðiçíèõ àïðîêñèìà-öié: Õàááàðä-3(ñóöiëüíà ëiíiÿ), Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíè-êàìè(ðâàíà ëiíiÿ), Õàááàðä-3 ç ïîïðàâêîþ íà âiäõèëåííÿ âiä ïîëî-âèííîãî çàïîâíåííÿ(ïîòîâùåíà ëiíiÿ): W = 2; U = 4; n = 0:2; � = 7:2.ßêùî ðîçãëÿäàòè âèïàäîê ïîëîâèííîãî çàïîâíåííÿ, òî ñèòóàöiÿñïðîùó¹òüñÿ. Îñòàííié äîäàíîê â (2.8) çíèêà¹. Ùîäî ãóñòèíè ñòàíiââ îáëàñòi U � W , òî âèäíî, ùî ¨¨ ïîâåäiíêà çíà÷íî ñêëàäíiøà, íiæäà¹ íàáëèæåííÿ ñïëàâó (ðèñ. 13 � 19). Ç íàâåäåíèõ ðèñóíêiâ âèäíî,ùî äî òîãî ìîìåíòó êîëè ãóñòèíà ñòàíiâ áóäå ìàòè òðè ïiêè, ùîóçãîäæó¹òüñÿ ç ÊÌÌÊ, ñïî÷àòêó íà ãóñòèíi ñòàíiâ âèíèêà¹ îáëàñòüìåíøèõ ãóñòèí, ùî ìà¹ õàðàêòåð ïñåâäîùiëèíè.5. Íàáëèæåííÿ ìîäè�iêîâàíîãî ñïëàâó.Íà âiäìiíó âiä íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3, äàíå íàáëèæåííÿ âðàõîâó¹ïåðåíîðìóâàííÿ àòîìàðíèõ ðiâíiâ. Ïðè öüîìó ñëiä ïîêëàñòè:R� = 0; ~
�(!) = J�(!) + V '�A0�A2;�� : (5.1)ßêùî ïðîâîäèòè êiëüêiñíó îöiíêó, òî ìîæíà ñêîðèñòàòèñÿ ïðè-ïóùåííÿì, ùî U ! 1 i òîäi ñïðîáóâàòè ðîçâ'ÿçàòè ðiâíÿííÿ äëÿ'� , ÿêå áóëî îòðèìàíå â ïîïåðåäíié ÷àñòèíi. ßêùî ïðèïóñòèòè, ùîïåðåíîðìóâàííÿ àòîìàðíèõ ðiâíiâ ìàëî âïëèâà¹ íà êîãåðåíòíèé ïî-òåíöiàë ðîçñiþâàííÿ åëåêòðîíiâ, òî äëÿ âèïàäêó àáñîëþòíîãî íóëÿòåìïåðàòóðè, âçÿâøè êîãåðåíòíèé ïîòåíöiàë ç ðîçâ'ÿçêó íàáëèæåííÿ
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ω�èñ. 13. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 1;� = 7:2
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ω�èñ. 14. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 1; 2;� = 7:2
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ω�èñ. 15. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 1; 5;� = 7:2
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ω�èñ. 16. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 2; 8;� = 7:2
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ω�èñ. 17. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 3; 1;� = 7:2
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ω�èñ. 18. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 3; 2;� = 7:2
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ω�èñ. 19. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íà-áëèæåííÿ Õàááàðä-3 ç êîðåêòóþ÷èìè ìíîæíèêàìè ïðè n = 1;W =2;U = 3; 3;� = 7:2ñïëàâó, ìîæíà ïðîâåñòè iíòåãðóâàííÿ òà ðîçðàõóâàòè çñóâ àòîìàð-íèõ ðiâíiâ. ßêùî ìè ìà¹ìî ñïðàâó ç òåìïåðàòóðàìè âiäìiííèìè âiäíóëÿ, òî ÿâíi àíàëiòè÷íi âèðàçè îòðèìàòè âàæêî.ßêùî ïðîâîäèòè àíàëiç íîâèõ å�åêòiâ ïîâåäiíêè åëåêòðîíiâ, òîâèäíî (ðèñ. 20), ùî â îñíîâíîìó ïåðåíîðìîâó¹òüñÿ òîé àòîìàðíèéðiâåíü, äå ãóñòèíà åëåêòðîíiâ ìåíøà. Òàêîæ ïðè òàêîìó ïåðåíîðìó-âàííi âiäáóâà¹òüñÿ äåÿêèé ïåðåðîçïîäië ãóñòèíè åëåêòðîííèõ ñòàíiâ(ðèñ. 21).ÂèñíîâêèÌîäåëü Õàááàðäà ¹ äóæå ïðîñòà çà ñâî¨ì âèãëÿäîì, àëå ïîðÿä ç òèìàíàëiòè÷íèé ðîçâ'ÿçîê ¨¨ ¹ äîñèòü ñêëàäíîþ ìàòåìàòè÷íîþ çàäà÷åþ.Òîìó iñíó¹ áàãàòî ðiçíèõ íàáëèæåíü [4℄: íàáëèæåííÿ ñïëàâó, íàáëè-æåííÿ óçàãàëüíåíîãî ñïëàâó, íàáëèæåííÿ Õàááàðä-1, íàáëèæåííÿÕàááàðä-3. Ç êîæíèì ðîêîì ç'ÿâëÿ¹òüñÿ âñå áiëüøå i áiëüøå ðiçíèõøëÿõiâ äî ðîçâ'ÿçêó ìîäåëi Õàááàðäà, íàïðèêëàä, êâàíòîâèé ìåòîäÌîíòå-Êàðëî [2℄. Â äàíié ðîáîòi âèêîðèñòàíà íàáëèæåííi àíàëiòè÷íiðîçâ'ÿçêè â ðàìêàõ ñõåìè ÄÑÏ, â ðàìêàõ ÿêîãî âðàõîâó¹òüñÿ ïåðå-íîðìóâàííÿ àòîìàðíèõ ðiâíiâ òà áiëüø ñêëàäíi ïðîöåñè ðîçñiþâàí-íÿ åëåêòðîíiâ. Íà îñíîâi îòðèìàííîãî ðîçâ'ÿçêó ÷èñëîâèì ñïîñîáîìïðîâåäåíî ïîðiâíÿííÿ ðiçíèõ âiäîìèõ àïðîêñèìàöiéíèõ ïiäõîäiâ. Âè-ÿâëåíî ðÿä íîâèõ å�åêòiâ, ÿêi ìîãëè áè ïðîÿâëÿòèñü øëÿõîì ñïî-
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n�èñ. 20. Çàëåæíiñòü êðà¨â çîí òà õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó âiä åíåðãi¨ äëÿíàáëèæåííÿ óçàãàëüíåíîãî ñïëàâó(ñóöiëüíà ëiíiÿ), òà äëÿ íàáëèæåí-íÿ ñïëàâó(ðîçðèâíà ëiíiÿ): W = 2; U = 4; � = 7:2.
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�èñ. 21. Çàëåæíiñòü ãóñòèíè ñòàíiâ âiä åíåðãi¨ äëÿ íàáëèæåííÿóçàãàëüíåíîãî ñïëàâó (ñóöiëüíà ëiíiÿ), òà äëÿ íàáëèæåííÿ ñïëà-âó(ðîçðèâíà ëiíiÿ):W = 2; U = 4; � = 7:2; n = 0:4.



21 Ïðåïðèíòñòåðåæåíü: íåîäíîðiäíiñòü ïî êîíöåòðàöi¨ åëåêòðîíiâ ïîÿâè ùiëèíèïðè ïåðåõîäi ìåòàë-äiàëåêòðèê, äîäàòêîâå ðîçùåïëåííÿ çîí ïðè ìà-ëèõ òà âåëèêèõ êîíöåíòðàöiÿõ åëåêòðîíiâ. Ïîêàçàíî, ùî ãóñòèíà âîáëàñòi U � W íîñèòü òðüîõïiêîâèé õàðàêòåð, ùî óçãîäæó¹òüñÿ çðåçóëüòàòàìè îòðèìàíèìè êâàíòîâèì Ìîíòå-Êàðëî [2℄. Ïðè ìåíøèõçíà÷åííÿõ âiäíîøåííÿ U=W âèÿâëåíî â öié æå îáëàñòi ìîæëèâiñòüçàðîäæåííÿ ïñåâäîùiëèíè. Çðîáëåíî àíàëiç âïëèâó ïåðåíîðìóâàííÿåíåðãåòè÷íèõ ðiâíiâ, ùî óçãîäæó¹òüñÿ ç ðîáîòîþ [4℄. Ïîêàçàíî ùîäëÿ óçàãàëüíåíîãî íàáëèæåííÿ Õàááàðä-3 êðà¨ çîí ñëàáî çàëåæàòüâiä êîíöåíòðàöi¨ åëåêòðîíiâ, ùî íå çáiãà¹òüñÿ ç ðåçóëüòàòàìè íàáëè-æåíü ñïëàâó òà Õàááàðä-1. Íå ïðîâåäåíî àíàëiç å�åêòiâ, ÿêi ìîæóòüñïîñòåðiãàòèñÿ êîëè îäíî÷àñíî âðàõîâóâàòè å�åêòè ïåðåíîðìóâàííÿðiâíiâ òà å�åêòè ðîçñiþâàííÿ åëåêòðîíiâ.Ëiòåðàòóðà1. Èçþìîâ Þ.À. ÓÔÍ, 1995, Òîì 165, � 4, Ñ. 403-427.2. Georges A., Kotliar G., KrauthW., Rosenberg M. J. Rev. Mod. Phys.,1996, Vol. 68, p. 13.3. Stasyuk I.V. Condensed Matter Physi
s, 2000, Vol. 3, �. 2(22),p. 437-456.4. Potthoff M., Herrmann T., Wegner T., Nolting W. Phys. Stat. Sol.(b), 1998, Vol. 210, p. 199.5. Hubbard J. Pro
. Roy. So
. A., 1963, Vol. 276, p. 2386. Metzner W., Vollhardt D. Phys. Rev. B., 1989, Vol. 74, p. 507.7. Metzner W. Phys. Rev. B., 1991, Vol. 43, p. 8549.8. Ïëàêèäà Í.Ì. Ìåòîä äâóõâðåìåííûõ �óíêöèé �ðèíà â òåîðèèàíãàðìîíè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ. � Â êí.: Ñòàòèñòè÷åñêàÿ �èçèêàè êâàíòîâàÿ òåîðèÿ ïîëÿ, ïîä. ðåä. Í.Í. Áîãîëþáîâà. Ì: Íàóêà,1973, Ñ. 205�240.9. I.V. Stasyuk, A.M. Shvaika J. Phys. Studies Vol. 3, � 2 (1999),p. 177-183.
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