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ВПЛИВ ФОРМИ ГУСТИНИ ЕЛЕКТРОННИХ СТАНІВ НА 
ХІМІЧНИЙ ПОТЕНЦІАЛ В УЗАГАЛЬНЕНІЙ МОДЕЛІ 

ГАББАРДА 
 

У роботі досліджено поведiнку хiмiчного потенцiалу як функцiї 
температури та параметрiв узагальненої моделі Габбарда з корельованим 
переносом при різних формах незбуреної∙густини електронних станiв (ГС). З 
використанням розрахованого [1] квазічастинкового енергетичного спектру, 
який враховує кореляційне звуження   та трансляційний зсув   центра 
підзони, у парамагнітному випадку проведено числовий розрахунок хімічного 
потенціалу на основі виразу: 


 














)(

)( 1
2/

exp

)(
2

nw

nw eff nzJt
dtt

n
n


 , 

де n – концентрація електронів у квазічастинковій підзоні, w(n) – 
концентраційно залежна (за рахунок корельованого переносу [2]) ширина 
підзони, )(t  задає форму незбуреної ГС, TkB . 

 
Рисунок 1- Температурна залежність хімічного потенціалу при різних концентраціях 
електронів. Суцільні криві відповідають прямокутній ГС, криві з коротким штрихом – ГС sc-
ґратки, криві з довгим штрихом – ГС bcc-ґратки. 
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Виявлено певнi особливості 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. 
Зокрема з температурної залежностi видно (рис. 1), що для довiльної форми ГС 
змiни значення хiмiчного потенцiалу є тим бiльш суттєвi, чим вищою є 
температура та чим сильнiше заповнення зони n вiдрiзняється вiд половинного. 
Разом з тим, при низьких температурах хiмiчний потенцiал залежить вiд 
температури слабо. Це дозволяє використовувати в оцiнках 
низькотемпературних характеристик моделі значення хiмiчного потенцiалу 
основного стану. У роботі показано також, що при використаннi асиметричної 
ГС [3] зростання параметра асиметрiї∙a приводить до помiтного зсуву хiмiчного 
потенцiалу до нижнього краю пiдзони. Вiдзначимо також, що при малих 
концентрацiях у випадку низьких температур i сильно асиметричної ГС 
хiмiчний потенцiал лежить нижче, нiж для прямокутної ГС. В 
низькотемпературнiй областi вiдхилення w/  для реалiстичних ґраток вiд 
модельної прямокутної ГС є мiнiмальним при концентрацiї∙ 6,0n , в той час 
коли у високотемпературнiй областi при цiй же концентрацiї вiдхилення є 
максимальним. Бiльшiсть специфiчних вузькозонних термо-магнiто-
електричних ефектiв виникає при контактi матерiалiв з рiзними значеннями 
концентрацiї електронiв (а отже - i хiмiчного потенцiалу). В зв'язку з цим 
викликає iнтерес дослiдження поведiнки хiмiчного потенцiалу від ступеня 
заповнення зони (результати числових розрахункiв подано на рис. 2). 

 
Риунок 2 – Концентраційна залежність хімічного потенціалу при фіксованій температурі 

05,0/  w . Суцільна крива відповідає прямокутній ГС, суцільна крива з крапками - 
напівеліптичній ГС, крива з коротким штрихом – ГС sc-ґратки, крива з довгим штрихом – ГС 
bcc-ґратки. 
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Концентрацiйна залежнiсть хiмiчного потенцiалу в данiй моделi є 
несиметричною вiдносно половинного заповнення. Особливостi поведiнки 
залежностi ),( Tn  визначаються впливом трьох основних факторiв: 
температури, кореляцiйного зсуву центра зони i ефективного обмiну effJ . При 
зростаннi температури хiмiчний потенцiал в областi електронної провiдностi 
зменшується, а в областi дiркової провiдностi - зростає. Кореляцiйний зсув має 
немонотонну залежнiсть вiд електронної концентрацiї∙, максимум якої∙лежить в 
областi максимуму провiдностi. Обмiнний зсув має лiнiйну залежнiсть вiд 
концентрацiї, отже є найбiльш помiтним в бiльш нiж напiвзаповненiй пiдзон, 
причому кореляцiйний та обмiнний зсуви мають рiзний знак. Показано, що 
температурний фактор практично не проявляється в областi переходу вiд 
електронного до дiркового типу провiдностi i є найбiльш значним є в майже 
порожнiй пiдзонi (газова границя) чи майже заповненiй пiдзонi 1n . 
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