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ÀÍÀËÈÇ ÏÎÑËÅÄÎÂÀÒÅËÜÍÎÑÒÈ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ�ÌÅÒÀËË Ï�È ÂÛÑÎÊÎÌ ÄÀÂËÅÍÈÈÂ ÑÈÑÒÅÌÀÕ ÑÎ ÑÏÈÍÎÂÛÌÈ Ê�ÎÑÑÎÂÅ�ÀÌÈÑ. �. Îâ÷èííèêîâ *Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 èþëÿ 2012 ã.�àññìîòðåíû âîçìîæíûå âàðèàíòû ïåðåõîäîâ Ìîòòà �Õàááàðäà â ñèñòåìàõ ñî ñïèíîâûìè êðîññîâåðàìè.Âñëåäñòâèå íåóíèâåðñàëüíîé çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Õàááàðäà Ueff (dn) îò ñðåäíåãî ÷èñëàd-ýëåêòðîíîâ, îáóñëîâëåííîé ñïèíîâûìè êðîññîâåðàìè, äëÿ ñèñòåì ñ d3-, d6- è d8-êîí�èãóðàöèÿìè âîç-ìîæíû êàñêàäû ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Áîëåå òîãî, äëÿ ñèñòåì ñ d6-êîí�èãóðàöèåéâîçìîæåí ïåðåõîä èç ìåòàëëà â îòñóòñòâèå âíåøíåãî äàâëåíèÿ â äèýëåêòðèê ïðè âûñîêîì äàâëåíèè.DOI: 10.7868/S00444510130101411. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊàê èçâåñòíî, ñèëüíûå ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèèðàñùåïëÿþò îäíîýëåêòðîííóþ çîíó â ìîäåëè Õàá�áàðäà íà íèæíþþ (LHB) è âåðõíþþ (UHB) õàá�áàðäîâñêèå ïîäçîíû. Â îáû÷íîé ìîäåëè Õàááàðäà ñîðáèòàëüíî íåâûðîæäåííîé çîíîé ïîëóøèðèíîé Wè êóëîíîâñêèì ïàðàìåòðîì U â ðåæèìå ñèëüíûõêîððåëÿöèé, U � W , äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü Eg == U �W ìîæåò óìåíüøàòüñÿ ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ Pèç-çà óâåëè÷åíèÿ øèðèíû çîíû 2W (P ), ÷òî ìîæåòïðèâåñòè ê ïåðåõîäóÌîòòà �Õàááàðäà èç äèýëåêòðè�÷åñêîãî â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ïðè äîñòèæåíèèêðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ WC = aU (a � 1) [1; 2℄. Ôè�çè÷åñêîé ïðè÷èíîé ðîñòà W (P ) ìîæåò áûòü óìåíü�øåíèå ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ ïîä âîçäåéñòâèåìâíåøíåãî äàâëåíèÿ ëèáî ¾õèìè÷åñêîãî äàâëåíèÿ¿ïðè èçîâàëåíòíîì çàìåùåíèè â ðÿäó òâåðäûõ ðàñ�òâîðîâ. Ïàðàìåòð U , èìåþùèé âíóòðèàòîìíîå ïðî�èñõîæäåíèå, ñ÷èòàåòñÿ íå çàâèñÿùèì îò äàâëåíèÿ.Ñèòóàöèÿ ìîæåò èçìåíèòüñÿ â ìíîãîîðáèòàëü�íûõ ìîäåëÿõ Õàááàðäà, êîòîðûå ìîæíî ïðèìåíèòüäëÿ îïèñàíèÿ ìîòòîâñêèõ äèýëåêòðèêîâ íà ïðèìå�ðå ñîåäèíåíèé 3d-ìåòàëëîâ ñ ïðåèìóùåñòâåííî èîí�íûì òèïîì õèìè÷åñêîé ñâÿçè (îêñèäû, ãàëîãåíèäû*E-mail: sgo�iph.krasn.ru

è ò. ï.). Äëÿ òàêèõ âåùåñòâ èäåè, çàëîæåííûå â ìîäå�ëè Õàááàðäà, äîëæíû áûòü äîïîëíåíû ó÷åòîì âîç�ìîæíûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ êîí�èãóðàöèé dn è àíè�îííûõ sp-ñîñòîÿíèé. Â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòèý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ìîæåò áûòü çàïèñàí ââèäå îáîáùåííîé ìîäåëè Õàááàðäà, â êîòîðîé âìå�ñòî àòîìíûõ ñîñòîÿíèé Õàááàðäà d0, d1 è d2 �èãó�ðèðóþò ìíîãîýëåêòðîííûå êîí�èãóðàöèè dn�1, dn èdn+1 [3℄. Àíàëîãè íèæíåé è âåðõíåé õàááàðäîâñêèõçîí â àòîìíîì ïðåäåëå W = 0 èìåþò ýíåðãèè 
v == E0(dn) � E0(dn�1) è 

 = E0(dn+1) � E0(dn), ãäåE0(dn) � ýíåðãèÿ íèæíåãî òåðìà äëÿ êîí�èãóðàöèèdn. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ðàññìàòðèâàåòñÿ ñèòóàöèÿñî ñðåäíèì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ hndi = n. Ùåëü ìåæ�äó UHB è LHB îïðåäåëÿåò ý��åêòèâíûé ïàðàìåòðÕàááàðäà [4℄Ueff (dn) = E0(dn+1) +E0(dn�1)� 2E0(dn): (1)Â äàëüíåéøåì îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì èìåí�íî äèýëåêòðèêîâ Ìîòòà �Õàááàðäà, â îòëè÷èå îò äè�ýëåêòðèêîâ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà [5℄.Äëÿ dn-èîíîâ â êðèñòàëëè÷åñêîì ïîëå êóáè-÷åñêîé ñèììåòðèè âîçìîæíû ðàçëè÷íûå âàðèàíòûîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ñîîòíîøåíèÿìåæäó õóíäîâñêèì îáìåíîì J è âåëè÷èíîé ðàñùåï�ëåíèÿ â êóáè÷åñêîì ïîëå 10Dq � � [6℄. Ïàðàìåòð� òàêæå çàâèñèò îò ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ è ðàñ�òåò ïðè óâåëè÷åíèè äàâëåíèÿ. Ïîýòîìó äàâëåíèå ìî�141



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013æåò èíäóöèðîâàòü ñïèíîâûå êðîññîâåðû, êàê ïðàâè�ëî, èç âûñîêîñïèíîâîãî (HS) â íèçêîñïèíîâîå (LS)ñîñòîÿíèå (ñì. îáçîð [7℄). Ñìåíà îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ dn-èîíà ìîæåò ïðèâåñòè ê èçìåíåíèþ Ueff [8℄,ïðè÷åì ýòè èçìåíåíèÿ îêàçàëèñü íåóíèâåðñàëüíû�ìè. Äëÿ êîí�èãóðàöèé d1, d2, d4, d9 âåëè÷èíà Ueffíå çàâèñèò îò äàâëåíèÿ, äëÿ d5 îíà óìåíüøàåòñÿ, àäëÿ d3, d6, d8 ðàñòåò ñ ðîñòîì P . Âëèÿíèå îñëàáëå�íèÿ êîððåëÿöèé äëÿ d5 èîíîâ Fe3+ íà ïåðåõîä ìå�òàëë�äèýëåêòðèê áûëî ðàññìîòðåíî â ðàáîòàõ [8; 9℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ðàññìîòðèì, êàê âëèÿåòðîñò Ueff (P ) íà ïåðåõîäû Ìîòòà �Õàááàðäà äëÿ êîí��èãóðàöèé d3, d6, d8.2. ÎÁÙÈÅ ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈßÏîñêîëüêó îòíîñèòåëüíûå èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðàðåøåòêè îáû÷íî íåâåëèêè, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü ëè�íåéíóþ çàâèñèìîñòü øèðèíû çîíû è êðèñòàëëè÷å�ñêîãî ïîëÿ îò äàâëåíèÿ:W (P ) =W0 + aWP; �(P ) = �0 + adP: (2)Äëÿ êîíêðåòíûõ ñîåäèíåíèé áàðè÷åñêèå ïðîèç�âîäíûå aW è ad ìîãóò áûòü íàéäåíû èç ðàñ÷åòîâab initio (äëÿ FeBO3, íàïðèìåð, â ðàáîòå [10℄) ëèáîðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ýìïèðè÷åñêèå ïàðàìåòðû.Ìû íå ñòàâèì ñâîåé öåëüþ ðàçâèòèå òåîðèè ïåðå�õîäà Ìîòòà â ìîäåëè Õàááàðäà, ýòà çàäà÷à ðåøèëàñüðàíåå ìíîãèìè ìåòîäàìè: ðàñùåïëåíèåì âûñøèõ�óíêöèé �ðèíà [11℄, â ïðèáëèæåíèè êîãåðåíòíîãîïîòåíöèàëà [12℄, äèàãðàììíîé òåõíèêîé äëÿ îïåðà�òîðîâ Õàááàðäà [13℄, äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãîïîëÿ (DMFT) [14℄. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ íàèáîëåå òî÷�íûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷àþòñÿ ñ ïîìîùüþ êëàñòåðíûõòåîðèé âîçìóùåíèé [15℄, â ÷àñòíîñòè, êëàñòåðíûìDMFT-ìåòîäîì [16; 17℄. Êîíêðåòíîå çíà÷åíèå êðèòè�÷åñêîãî çíà÷åíèÿ, êîòîðîå çàâèñèò îò ïðèáëèæåíèé,íàñ â äàííîì ñëó÷àå íå èíòåðåñóåò, ïîñêîëüêó a � 1è ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ëèøü êà÷åñòâåííûì àíàëèçîì.Ïîýòîìó äëÿ ïðîñòîòû ìû ïîëîæèì a = 1, òîãäà ñó÷åòîì çàâèñèìîñòè øèðèíû çîíû è ý��åêòèâíîãîïàðàìåòðà Õàááàðäà îò äàâëåíèÿ êðèòåðèé ïåðåõîäàìåòàëë�äèýëåêòðèê â òî÷êå ïåðåõîäà P = PM çàïè�øåì â âèäå Ueff (PM ) =W (PM ): (3)Äðóãàÿ õàðàêòåðíàÿ òî÷êà íà øêàëå äàâëåíèé äà�åòñÿ ñïèíîâûì êðîññîâåðîì ïðè P = PS . Êðèòè÷å�ñêîå çíà÷åíèå PS îïðåäåëÿåòñÿ èç ðàâåíñòâà ýíåðãèéâûñîêîñïèíîâîãî (HS) è íèçêîñïèíîâîãî (LS) òåð�ìîâ. Ñîãëàñíî ðàáîòå [6℄, äëÿ d3- è d8-êîí�èãóðàöèé

HS-òåðì áóäåò îñíîâíûì ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ êðè�ñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ. Îäíàêî ñïèíîâûé êðîññîâåðäëÿ d4-êîí�èãóðàöèè, ïðîèñõîäÿùèé ïðè �(PS) == 3J , èçìåíÿåò ñîãëàñíî (1) âåëè÷èíó Ueff (d3). Àíà�ëîãè÷íî, äëÿ d8-èîíîâ HS-ñîñòîÿíèå ñòàáèëüíî ïðèâñåõ �, íî ñïèíîâûé êðîññîâåð äëÿ d7-êîí�èãóðà-öèè ïðè �(PS) = 2J ìåíÿåò Ueff (d8). Äëÿ d6-èîíîâçàâèñèìîñòü Ueff (d6) îò äàâëåíèÿ áîëåå ñëîæíàÿ,òàê êàê ñïèíîâûå êðîññîâåðû âîçìîæíû äëÿ d5-, d6-,d7-êîí�èãóðàöèé.Íèæå ìû ðàññìîòðèì âîçìîæíûå âàðèàíòû ïåðå�õîäîâ îòäåëüíî äëÿ d3-, d6-, d8-êîí�èãóðàöèé d-èî-íà. 3. ÂÎÇÌÎÆÍÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛÌÅÒÀËË�ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ ÄËß ÑÈÑÒÅÌ Ñd3-ÈÎÍÀÌÈÂ ýòîì ñëó÷àå çàâèñèìîñòü Ueff (P ) äàåòñÿ ñîîò�íîøåíèåì [8℄Ueff (d3) = ( U � J +�; P < PS ;U + 2J; P > PS : (4)Âåëè÷èíà PS = (3J ��0)=ad. Îáîçíà÷èì U0 = U �� J +�0. Àíàëèç íà÷íåì ñî ñëó÷àÿ äèýëåêòðè÷åñêî�ãî ñîñòîÿíèÿ ïðè P = 0, êîãäà U0 > W0. Â ýòîìñëó÷àå ñ ðîñòîì øèðèíû çîíû W (P ) âñåãäà áóäåòïðîèñõîäèòü ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë, êàê è îæè�äàåòñÿ â êëàññè÷åñêîé òåîðèè ìîòò-õàááàðäîâñêèõïåðåõîäîâ. Îäíàêî â çàâèñèìîñòè îò ñîîòíîøåíèÿïàðàìåòðîâ ýòîò ïåðåõîä ìîæåò ïðîèçîéòè êàê âHS-ñîñòîÿíèè (ëèíèÿ 1 íà ðèñ. 1à), òàê è â LS-ñîñ-òîÿíèè (ëèíèÿ 2 ). Ïåðâûé ñëó÷àé ðåàëèçóåòñÿ ïðèaW > ad è aWad > U + 2J �W03J ��0 ; (5)ïðè ýòîì ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë ïðîèñõîäèò âòî÷êå P (HS)M = U � J +�0 �W0aW � ad : (6)Ïðè íàðóøåíèè íåðàâåíñòâà (5) ïåðåõîä â LS-äè-ýëåêòðèê áóäåò ïðè äàâëåíèèP (LS)M = U + 2J �W0aW : (7)Åñëè ëåâàÿ è ïðàâàÿ ÷àñòè â (5) ðàâíû, òî òî÷êèïåðåõîäà äèýëåêòðèê�ìåòàëë è ñïèíîâîãî êðîññîâå�ðà ñîâïàäàþò, PM = PS .Áîëåå èíòåðåñíàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî, êîãäàèñõîäíîå ñîñòîÿíèå ïðè P = 0 ìåòàëëè÷åñêîå(ðèñ. 1á ). Êðîìå òðèâèàëüíîé ñòàáèëüíîñòè ìåòàëëà142
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M�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ øèðèíû çîíûW (ëèíèè 1 è 2 ) è ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Õàá-áàðäà äëÿ d3-êîí�èãóðàöèè â ñëó÷àå äèýëåêòðèêà(à) è ìåòàëëà (á ) â îòñóòñòâèå âíåøíåãî äàâëåíèÿ.Ëèíèÿì 1 è 2 â ñëó÷àå à ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäûäèýëåêòðèê�ìåòàëë ñîîòâåòñòâåííî â HS- è LS-ñîñ-òîÿíèÿõ. Â ñëó÷àå á ëèíèÿ 1 ïîêàçûâàåò ìåòàëë ïðèâñåõ P , à ëèíèÿ 2 ñîîòâåòñòâóåò ïîñëåäîâàòåëüíîñòèìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëëïðè âñåõ P (ëèíèÿ 1 ), ÷òî ðåàëèçóåòñÿ ïðè âûïîëíå�íèè óñëîâèÿ (5), âîçìîæíà ñèòóàöèÿ ñ äâóìÿ ïîñëå�äîâàòåëüíûìè ïåðåõîäàìè ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìå-òàëë â òî÷êàõ P (HS)M è P (LS)M ïðè íàðóøåíèè óñëî�âèÿ (5).4. ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÌÅÒÀËË�ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÄËß ÑÈÑÒÅÌ Ñ d6-ÈÎÍÀÌÈÄëÿ êàæäîé èç êîí�èãóðàöèé d5, d6, d7, ýíåð�ãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿUeff (d6), âîçìîæíû ñïèíîâûå êðîññîâåðû: HS! LSäëÿ d5 ïðè �(P ) = 3J , è ïðè �(P ) = 2J äëÿ d6 èd7. Â ðåçóëüòàòå ñõåìà óðîâíåé âñåõ êîí�èãóðàöèé
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�èñ. 2. Ñõåìà ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé d5-, d6-,d7-êîí�èãóðàöèé â òðåõ îáëàñòÿõ äàâëåíèé, ïîêà-çûâàþùàÿ �îðìèðîâàíèå Ueff (d6): a ��(P ) < 2J ,á � 2J < �(P ) < 3J , â � �(P ) > 3J . ×èñëà óêàçû-âàþò âåëè÷èíó ñïèíà, êðåñòèêîì îòìå÷åíî ñîñòîÿ-íèå ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé d6-êîí�èãóðàöèè, êî-òîðîå çàïîëíåíî ïðè T = 0, îñòàëüíûå óðîâíè íåçàïîëíåíû. Ñòðåëêè ïîêàçûâàþò ïðîöåññû ðîæäå-íèÿ ýëåêòðîíà (d6 ! d7) è äûðêè (d6 ! d5)ðàçëè÷íà â òðåõ èíòåðâàëàõ äàâëåíèé: �(P ) < 2J ,2J < �(P ) < 3J , �(P ) > 3J (ðèñ. 2). Ïðè T = 0âñå ïîêàçàííûå óðîâíè íå çàïîëíåíû, êðîìå îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ d6, îòìå÷åííîãî êðåñòèêîì. Ñòðåëêàìèïîêàçàíû ïðîöåññû ðîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ (d6 ! d7)è äûðîê (d6 ! d5), �îðìèðóþùèå âåëè÷èíó Ueff êàêðàçíîñòü ýíåðãèé êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ ñîñåä�íèõ èîíîâ d5 + d7 è íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 2d6. Ñëå�äóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî çàêîí ñîõðàíå�íèÿ ñïèíà çàïðåùàåò (ïðèâîäèò ê íóëåâûì ìàòðè÷�íûì ýëåìåíòàì) âîçáóæäåíèÿ ìåæäó òåðìàìè dn�1è dn ñ ðàçíîñòüþ âåëè÷èíû ñïèíà áîëåå 1/2. Òàê,ïðè 2J < � < 3J íåâîçìîæíî ðîäèòü äûðêó èç íà�÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ d6, S = 0 â êîíå÷íîå d5, S == 5=2. Âìåñòî ýòîãî íåíóëåâîé ìàòðè÷íûé ýëåìåíòèìååòñÿ ó âîçáóæäåíèÿ d6, S = 0! d5, S = 1=2. Òà�êèì îáðàçîì, íåñìîòðÿ íà ðàçíûé ïîðÿäîê óðîâíåéâ ñðåäíåé è íèæíåé ÷àñòÿõ ðèñ. 2, ïðîöåññû �îðìè�ðîâàíèÿ Ueff (d6) îêàçûâàþòñÿ îäèíàêîâûìè. Â ðå�çóëüòàòå ïîëó÷àåì ðîñò Ueff âñëåäñòâèå ñïèíîâîãîêðîññîâåðà:Ueff (d6) = ( U � J; P < PS ;U � J +�(P ); P > PS ; (8)ãäå PS = (2J ��0)=ad. Çàìåòèì, ÷òî â íàøåé ðàáî�òå [8℄ ý��åêòû ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ íå áûëè ó÷òå�íû è ïðèâåäåííîå òàì âûðàæåíèå äëÿ Ueff (d6) ñ äâó�143
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P (LS)M�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ øèðèíû çîíû (ëè-íèè 1 è 2 ) è ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Õàááàðäàäëÿ d6-êîí�èãóðàöèè è äèýëåêòðè÷åñêîãî íà÷àëüíî-ãî ñîñòîÿíèÿ â ñëó÷àå aW < ad (à) è aW > ad (á ). Âñëó÷àå à ëèíèè 1 ñîîòâåòñòâóåò äèýëåêòðèê ïðè âñåõäàâëåíèÿõ, ëèíèè 2 � ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïåðåõî-äîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Â ñëó÷àå á ëè-íèè 1 ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë, àëèíèè 2 � êàñêàä èç òðåõ ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìå-òàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëëìÿ èçëîìàìè íåêîððåêòíî, õîòÿ îáùèé âûâîä ðàáî�òû [8℄ îá óñèëåíèè êîððåëÿöèé âñëåäñòâèå ñïèíîâîãîêðîññîâåðà îñòàåòñÿ ñïðàâåäëèâûì.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ïîâåäå�íèÿ ñèñòåìû ïðè íà÷àëüíîì äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòî�ÿíèè. Ïðè aW < ad (ðèñ. 3à) âîçìîæíû äâà ðåæèìà:ñòàáèëüíîñòü äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè âñåõäàâëåíèÿõ (ëèíèÿ 1 ) èìååò ìåñòî, åñëèaWad < U � J �W02J ��0 :Â ñëó÷àå íàðóøåíèÿ ýòîãî íåðàâåíñòâà (ëèíèÿ 2 )

ïðîèñõîäèò äâà ïåðåõîäà: äèýëåêòðèê�ìåòàëë â òî÷�êå P (HS)M = U � J �W0aW (9)è ìåòàëë�äèýëåêòðèê â òî÷êå ñïèíîâîãî êðîññîâå�ðà PS . Äëÿ ðåàëèçàöèè ýòîãî ñöåíàðèÿ íåîáõîäèìîóñëîâèå U � J �W02J ��0 < aWad < U + J �W02J ��0 : (10)Ïðè aW > ad (ðèñ. 3á ) òàêæå âîçìîæíû äâà âà�ðèàíòà. Ïðè äîïîëíèòåëüíîì íåðàâåíñòâåaWad > U + J �W02J ��0 (11)èìååò ìåñòî ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë â âûñî�êîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè (ëèíèÿ 1 ) â òî÷êå P (HS)M . Åñ�ëè æå âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå (10), òî ïðîèñõîäèò òðèïåðåõîäà: èç äèýëåêòðèêà â ìåòàëë â òî÷êå P (HS)M , èçìåòàëëà â äèýëåêòðèê â òî÷êå PS è èç äèýëåêòðèêàâ ìåòàëë â òî÷êåP (LS)M = U � J +�0 �W0aW � ad : (12)Âîçìîæíûå ñöåíàðèè ïåðåõîäîâ èç íà÷àëüíîãîìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4. ÏðèaW < ad (ðèñ. 4à) è îäíîâðåìåííîì âûïîëíåíèèóñëîâèÿ (11) ìåòàëë ïåðåõîäèò â äèýëåêòðèê â íèç�êîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè â òî÷êå P (LS)M (ëèíèÿ 1 ). Åñëèæå âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå (10) (ëèíèÿ 2 ), òî ïåðåõîäûìåòàëë�äèýëåêòðèê è ñïèíîâûé êðîññîâåð ñîâïàäà�þò. Â ñëó÷àå aW > ad (ðèñ. 4á ) òàêæå âîçìîæíû äâàâàðèàíòà. Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (11) ìåòàëëè÷å�ñêîå ñîñòîÿíèå ñòàáèëüíî ïðè âñåõ äàâëåíèÿõ (ëèíèÿ1 ). Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (10) (ëèíèÿ 2 ) èìåþòìåñòî ïåðåõîäû ìåòàëë�äèýëåêòðèê â òî÷êå ñïèíîâî�ãî êðîññîâåðà PS è äèýëåêòðèê�ìåòàëë â íèçêîñïè�íîâîì ñîñòîÿíèè â òî÷êå P (LS)M .5. ÏÎÂÅÄÅÍÈÅ ÌÎÒÒ-ÕÀÁÁÀ�ÄÎÂÑÊÈÕÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÎÂ Ñ d8-ÈÎÍÀÌÈÂ ýòîì ñëó÷àåUeff (d8) = ( U � J +�; P < PS ;U + J; P > PS ; (13)ãäå PS = (2J � �0)=ad. Â öåëîì, ïîâåäåíèå î÷åíüïîõîæå íà ñëó÷àé ñèñòåì ñ d3-èîíàìè. Ñõåìà âîç�ìîæíûõ ïåðåõîäîâ îïèñûâàåòñÿ ðèñ. 1, íî ñ äðóãèìèçíà÷åíèÿìè õàðàêòåðíûõ òî÷åê. Âìåñòî íåðàâåíñòâà(5) äëÿ d8-ñèñòåì äîëæíî áûòü íåðàâåíñòâîaWad > U + J �W02J ��0 : (14)144
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü îò äàâëåíèÿ øèðèíû çîíû (ëè-íèè 1 è 2 ) è ïàðàìåòðà Ueff äëÿ d6-êîí�èãóðàöèè èìåòàëëè÷åñêîãî íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè aW < ad(à) è aW > ad (á ). Â ñëó÷àå à ëèíèè 1 ñîîòâåòñòâó-åò ïåðåõîä èç ìåòàëëà â íèçêîñïèíîâûé äèýëåêòðèê,ëèíèè 2 � ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê, ñîâïàäàþ-ùèé ñî ñïèíîâûì êðîññîâåðîì. Â ñëó÷àå á ëèíèè1 ñîîòâåòñòâóåò ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ïðè âñåõäàâëåíèÿõ, à ëèíèè 2 � ïåðåõîäû ìåòàëë�äèýëåêò-ðèê�ìåòàëëÇíà÷åíèå äàâëåíèÿ ïåðåõîäà â âûñîêîñïèíîâîì ñî�ñòîÿíèè P (HS)M ïî-ïðåæíåìó îïèñûâàåòñÿ �îðìóëîé(6). Äëÿ ïåðåõîäà â íèçêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè âûðà�æåíèå P (LS)M èçìåíÿåòñÿ:P (LS)M = (U + J �W0)=aW : (15)6. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÂ êëàññè÷åñêîé ñõåìå ïåðåõîä Ìîòòà �Õàááàðäàïðîèñõîäèò çà ñ÷åò óøèðåíèÿ çîíû ïðè íåèçìåííîìU . Òàêîé ñõåìå ñîîòâåòñòâóåò ëèíèÿ 1 íà ðèñ. 3á.

�àññìîòðåííûå íàìè ñèñòåìû ñ d3-, d6-, d8-èîíà-ìè õàðàêòåðèçóþòñÿ óñèëåíèåì êîððåëÿöèé ñ ðîñ�òîì äàâëåíèÿ, îáóñëîâëåííûì ñïèíîâûì êðîññîâå�ðîì. Äëÿ d3-, d8-ñëó÷àåâ ðîñò îãðàíè÷åí è ïðîèñ�õîäèò â îáëàñòè âûñîêîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ, äëÿd6-ñèñòåì îí íåîãðàíè÷åí è ïðîèñõîäèò â íèçêîñïè�íîâîì ñîñòîÿíèè. Âñëåäñòâèå ýòîãî âîçìîæíû êàñêà�äû äâóõ èëè òðåõ ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äè-ýëåêòðèê. Ïðè ýòîì âîçíèêàþò òàêèå íåîáû÷íûåâàðèàíòû, êàê ñóùåñòâîâàíèå äèýëåêòðè÷åñêîãî ñî�ñòîÿíèÿ âíóòðè îãðàíè÷åííîãî èíòåðâàëà äàâëåíèéP (HS)M < P < P (LS)M äëÿ d3-, d8-ñèñòåì, âíå êîòîðî�ãî èìååòñÿ ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå (ðèñ. 1á, ëèíèÿ2 ). Äëÿ d6-ñèñòåì, íàîáîðîò, âîçìîæíî ìåòàëëè÷å�ñêîå ñîñòîÿíèå â îáëàñòè P (HS)M < P < P (LS)M (ëèíèÿ2 íà ðèñ. 3à), âíå êîòîðîãî ðåàëèçóåòñÿ äèýëåêòðè÷å�ñêîå ñîñòîÿíèå. Òàêîé ñëó÷àé èìååò ìåñòî äëÿ ìàã�íåçèîâþñòèòà Mg1�xFexO è ïîäðîáíî ðàññìîòðåí âðàáîòå [18℄.Íàèáîëåå ýêçîòè÷íûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ âàðèàíò,êîãäà èñõîäíîå ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ïðåâðàùà�åòñÿ â äèýëåêòðèê ïðè ðîñòå äàâëåíèÿ (ðèñ. 4à). Âîïðåäåëåííîì ñìûñëå ýòî ïðîòèâîïîëîæíûé ñöåíà�ðèé ê êëàññè÷åñêîìó ïåðåõîäó Ìîòòà �Õàááàðäà.Òðàäèöèîííî ìû îæèäàåì ðîñòà êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè ñ äàâëåíèåì è óñèëåíèÿ ìåòàëëè÷åñêèõñâîéñòâ. Åñëè æå Ueff ðàñòåò áûñòðåå, ÷åì øèðèíàçîíû, ÷òî è õàðàêòåðíî äëÿ ðèñ. 4à, òî, íàîáîðîò,ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ òåíäåíöèÿ êäèýëåêòðè÷åñêèì ñâîéñòâàì.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �10-02-00251) è â ðàìêàõ ïðîãðàì�ìû ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë (ãðàíòÍØ-1044.2012.2), ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà �ÀÍ(2.16), à òàêæå ÑÎ �ÀÍ (ïðîåêò �96, 97).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. N. F. Mott, Metal�Insulator Transitions, Taylor andFran
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