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ПРОГНОЗУВАННЯ СПЕЦИФІЧНИХ ВУЗЬКОЗОННИХ ЕФЕКТІВ В 
НОВИХ ПЕРСПЕКТИВНИХ МАТЕРІАЛАХ ТИПУ МОТТ-

ГАББАРДІВСЬКИХ СИСТЕМ. 
 

Термоелектричнi властивостi вузькозонних матерiалiв дозволяють прогнозувати 
можливiсть їх використання в якостi альтернативних джерел енергiї та застосування в 
iнших перспективних галузях. Пояснення дослiдних даних вимагає докладного врахування 
зонної структури та сильних мiжелектронних взаємодiй, властивих таким системам. При 
високих температурах необхiднiсть врахування електрон-фононної взаємодiї значно 
ускладнює отримання коректного виразу для коефiцiєнта термоелектрорушiйної сили. В 
широкому iнтервалi значень температури та концентрацiї носiїв струму вiдношення 
кореляцiйної функцiї "перенос енергiї-перенос заряду" до кореляцiйної функцiї "перенос 
заряду - перенос заряду" ("струм-струм") є незалежним вiд температури, отже 
температурна залежнiсть коефiцiєнта термо-е.р.с. визначається головним чином 
температурною залежнiстю хiмiчного потенцiалу. Поведiнка хiмiчного потенцiалу як 
функцiї температури та параметрiв моделi суттєво залежить вiд форми незбуреної густини 
станiв (ГС). Наші дослiдження показують певнi вiдмiнностi властивостей хiмiчного 
потенцiалу для систем з напiвелiптичною ГС, ГС з асиметрiєю на краю зони та ГС ґраток 
кубiчної симетрiї (sc та bcc) порiвняно з результатами для прямокутної ГС. Результати 
розрахунку коефiцiєнта термоелектрорушiйної сили на основi виразiв для енергетичного 
спектру легованого мотт-габбардiвського дiелектрика дозволяють зробити висновок, що 
поведiнка коефiцiєнта термо-е.р.с. є характерною для металiчного стану (i вiн є вiд'ємним), 
коли заповнення габбардiвських пiдзон є малим i провiднiсть теж є електронного типу. Для 
майже заповненої зони, коли провiднiсть є дiрковою, проявляється сильна кулонiвська 
взаємодiя i термо-е.р.с. має напiвпровiдниковий характер. 

Таким чином  в рамках однiєї моделi вдається отримати рiзнi значення (додатнi чи 
вiд'ємнi) та рiзнi температурнi залежностi коефiцiєнта термо-е.р.с. Це вiдкриває новi 
можливостi використання  сполук перехiдних металiв у фiзицi та технiцi. Так, створюючи 
у хiмiчно однорiдному матерiалi градiєнт концентрацiї носiїв струму (за допомогою 
легування, опромiнення чи магнiтного поля), можна отримати керованi ефекти появи 
термоелектрорушiйної сили в замкнутому електричному колi (аналог ефекта Зеебека) та 
видiлення теплоти (окремо вiд джоулевої) при протiканнi струму через електричне коло 
(аналог ефекта Пельт'є). Пiдкреслимо, що в обох випадках йдеться про використання не 
пари матерiалiв, а одного хiмiчно однорiдного вузькозонного матерiалу, властивостями 
якого можна керувати завдяки особливостям його електронної будови. Також з'ясовано, 
що ефективнi маси носіїв струму у матеріалах типу мотт-габбардівських систем є спiн-
залежними. Реалiзацiя в системi феромагнiтного впорядкування суттєво модифiкує 
поведiнку ефективних мас носiїв, поява намагніченості приводить до розщеплення 
ефективних мас носiїв з рiзними напрямками спiнiв, яке визначається особливостями 
незбуреної ГС та величиною магнiтного поля. Було з’ясовано механізми впливу магнітного 
поля на провідність мотт-габбардівського матеріалу. Наші результати показують, що 
магнітне поле дозволяє котролювати величину струму в системі та, що найбільш важливо, 
досягати його спіновової поляризації. Це відкриває перспективи у застосуванні такого 
ефекту у спінтроніці. 


