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 У роботах [1-3] було показано, що форма незбуреної густини електронних станів 

(ГС) визначає критичну концентрацію, при якій виникає спонтанне феромагнітне 

впорядкування. Разом з тим об’єктивно існує необхідність розширити такий підхід на 

випадок опису умов переходу метал-діелектрик, оскільки особливості ГС прямо 

впливатимуть на поведінку хімічного потенціалу та концентрації полярних станів. 

 У попередній роботі авторів [4] з використанням варіанту узагальненого 

наближення Гартрі-Фока в границі сильної кулонівської кореляції tU   та сильної 

обмінної взаємодії )U >>(U-JH
 (ці умови дозволяють знехтувати станами вузлів із 

заповненням, більшими за двійкові, та так-званими негундівськими двійковими 

станами) було знайдено одноелектронну запізнюючу функцію Гріна та енергетичний 

спектр системи. Концентрація двократно зайнятих електронами вузлів ґратки (двійок) 

визначається співвідношенням: 
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 (1) 

де )(  - незбурена густина електронних станів, k - стала Больцмана, T - абсолютна 

температура, ),(1 E )(2 E  отримуються заміною )(kt


 у виразах [4] для спектрів 

підзон. Хімічний потенціал знаходився шляхом розв’язування рівняння c=2d, де 

концентрація діркових станів c визначається з рівняння: 
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 У роботі розглянуто ГС з асиметрією (див., наприклад, [1], рис. 1) 

  )/(22  awwc  , з вiльним параметром )/()11( 2 wac  . Змiнюючи 

параметр асиметрiї a, можна плавно змiнювати форму розподiлу ГС вiд симетричної 

напiвелiптичної ГС ґратки Бете (a=0) до ГС, що розходиться на краю підзони (a=1).  

 З використанням методів числового розрахунку на основі взаємоузгодженого 

розв’язування рівнянь (1) та (2) отримано концентрації двійок d та розраховано ширини 

енергетичної щілини при різних значеннях енергетичних параметрів моделі та 

температурах для випадку асиметричної ГС. 
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Рисунок 1 – ГС з асиметрією на краю зони. 
 

 

Рисунок 2 – Залежність концентрації 

двійкових станів від температури при 

6,02/)(  wJU H  для ГС з асиметрією на 

краю зони при різних значення параметра 

асиметрії a - криві зверху вниз: a=0, 0,3, 0,5 

та 0,99 відповідно. 

 

 

Рисунок 3 – Залежність нормованої ширини 

енергетичної щілини при температурі 

2,02/ wTkB  від енергетичного параметра 

wJU H 2/)(   для ГС з асиметрією на краю 

зони при різних значення параметра 

асиметрії a - криві зверху вниз: a=0, 0,5 та 

0,99 відповідно. 

Наявність в ГС асиметрії на краю зони суттєво впливає (див. рис. 2) на кількість двійкових 
станів при зміні температури. У підсумку відзначимо, що лише при низьких температурах 
критерій переходу у двократно орбітально виродженій моделі Габбарда слабо залежить від 
форми незбуреної електронної ГС, тоді як при високих температурах вплив асиметрії у ГС 
є досить значним (див. рис. 3). 
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