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ÑÃÐÂÓÖÉËÎÑÔß ÑÅÓÑÏÐÑÇ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊËÇ ×ÂÊÑÄÞØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÄ Ë ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÐËÏË âÄÎÇÐËÌ, ÏÂÐÅÂÐËÕÞ Ô ÅËÅÂÐÕ-
ÔÍËÏ ÏÂÅÐÇÕÑÔÑÒÓÑÕËÄÎÇÐËÇÏ ì ÄÔÈ àÕÑ ÔÕÂÎÑ ÒÓÇÆÏÇ-
ÕÑÏ ÒÓËÔÕÂÎßÐÑÅÑ ÄÐËÏÂÐËâ Ë ÕÇÑÓÇÕËÍÑÄ, Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÕÑÓÑÄ. £ÑÊÏÑÉÐÑ, ÔÂÏÞÏ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÃÞÕËÇÏ
Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË âÄËÎÑÔß ÑÕÍÓÞÕËÇ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ
ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË (£´³±) Ä ÑÍÔËÆÂØ ÏÇÆË, ÄÞÊÄÂÄÛÇÇ
ÐÑÄÖá ÄÑÎÐÖ ËÐÕÇÓÇÔÂ Í ÔËÐÕÇÊÖ Ë ÑÒËÔÂÐËá ÕÂÍËØ
ÔËÔÕÇÏ.

¬ÂÍ ÔÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ, ÕÂÍÑÇ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇ ×ËÊËÚÇÔÍËØ
âÄÎÇÐËÌ ÄÑ ÄÔÇØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÐÇÊÂÒÑÎÐÇÐÐÞÏË 3d-, 4f- Ë 5f-ÑÃÑÎÑÚÍÂÏË. ³ËÎßÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ËÊ ÖÊÍËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÑÐ
ÕÂÍËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ËÎË Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄËÊËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÄÐÇÛÐËØ ÑÃÑÎÑÚÇÍ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ë
×ÑÓÏËÓÖÇÕ ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ. ±ÇÓÄÑÐÂ-
ÚÂÎßÐÞÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ËÆÇË, ÄÞÔÍÂÊÂÐÐÞÇ ®ÑÕÕÑÏ [1],
ÒÑÎÖÚËÎË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÄÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ ÒÑÔÎÇÆÖá-
ÜËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÔÕÂÄËÎË ÙÇÎÑÇ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ Ä ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¹ËÔÎÑ ÕÂÍËØ ÓÂÃÑÕ ÖÉÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÕÞÔâÚ, Ë ÒÓÑÆÑÎÉÂáÕ ÄÞØÑÆËÕß ÐÑÄÞÇ ÑÃÊÑÓÞ Ë ÏÑÐÑ-
ÅÓÂ×ËË [2].

²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, Ä ÑÆÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑØÄÂÕËÕß ÄÔá
àÕÖ ÑÃÎÂÔÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ, Ë ÊÂÆÂÚÂ ÂÄÕÑÓÑÄ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ
ÑÃÊÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÍÓÑÏÐÑÌ. ¸ÇÎß ÐÂÛÇÅÑ
ÑÃÊÑÓÂ ì ÆÂÕß ÑÒËÔÂÐËÇ ÓâÆÂ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ
ÐÂ ÖÚÈÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑ ÒÓËÐËÏÂÕß ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÒÓË ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÏ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ³¬³. ²ÇÚß ËÆÈÕ ÍÂÍ ÑÃ ÖÚÈÕÇ "ÄÐÇÛÐËØ"
ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÔÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ô ÃÑÊÑÐÐÞÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâÏË, ÕÂÍËÏË ÍÂÍ ×ÑÐÑÐÞ ËÎË
ÔÒËÐÑÄÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË, Ë Ô ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÕÂÍ Ë Ñ ÒÑÒÞÕÍÂØ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÊÄËÕÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ
ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÂâ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÕÇÑÓËâ ÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ (Dynamical Mean Field Theory,
DMFT) [3 ë 6].

©ÂÆÂÚË ÓÂÊÄËÕËâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ
ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô ÓâÆÑÏ ÂÍÕÖÂÎßÐÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ,
ÂÍÕËÄÐÑ ËÊÖÚÂÇÏÞØ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÄÞâÔ-
ÐÇÐËÇ ÒÓËÓÑÆÞ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ £´³±-ÍÖÒÓÂ-
ÕÑÄ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË àÄÑÎáÙËË ËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ¶ÇÓÏË, ÔÄâ-
ÊÂÐÐÑÌ Ô ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÆÖÅ ¶ÇÓÏË,
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ×ÑÕÑ-
àÏËÔÔËÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ô ÖÅÎÑÄÞÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ
(Angle Resolved Photoemission Spectroscopy, ARPES),
ÒÓÑÃÎÇÏÂ ËÊÎÑÏÑÄ (ÍËÐÍÑÄ) Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ,
ÑÃÜÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ Ä ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÔÑ ÄÊÂËÏÐÞÏ ÄÎËâÐËÇÏ
ÔËÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ë ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ. £ÔÇÏ
ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞÏ ÒÓÑÃÎÇÏÂÏ ÏÞ ÖÆÇÎâÇÏ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÇ
ÄÐËÏÂÐËÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÑÃÜÂâ ÕÇÑÓËâ ³¬³, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ
DMFT, ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÎËÎÂÔß Ô ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÏË ÒÇÓÄÑ-
ÒÓËÐÙËÒÐÞÏË (ab initio) ÒÑÆØÑÆÂÏË Í ÓÂÔÚÈÕÂÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÓÇÂÎßÐÞØ ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Local Density
Approximation, LDA) (ÏÇÕÑÆ LDA+DMFT) Ë ÐÂ àÕÑÏ
ÒÖÕË ÖÉÇ ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÖÔÒÇØË [2, 7].
±ÑàÕÑÏÖ Ä ÐÂÛÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÄÐËÏÂÐËÇ Ë ÒÇÓÄÞÏ
ÒÑÒÞÕÍÂÏ ÑÃÑÃÜÇÐËâ àÕËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Ô ÙÇÎßá ÖÚÈÕÂ
ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÄÞÛÇ à××ÇÍÕÑÄ.

2. ³ËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÕÇÑÓËâ
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ (DMFT)

2.1. ®ÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ Ë ÑÔÐÑÄÞ DMFT
¯ÂÚËÐÂâ Ô ÒËÑÐÇÓÔÍËØ ÓÂÃÑÕ ·ÂÃÃÂÓÆÂ [8 ë 13] Ä ÐÂÚÂÎÇ
1960-Ø ÅÑÆÑÄ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÌ ÏÑÆÇÎßá, ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÌ ÑÒË-
ÔÂÕß ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔËÎßÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, âÄÎâÇÕÔâ
ÏÑÆÇÎß, ÒÑÎÖÚËÄÛÂâ ÇÅÑ ËÏâ. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÑÆÐÑÊÑÐ-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

H � ÿt
X
hi ji s

c
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i
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ÅÆÇ t > 0 ì ÂÏÒÎËÕÖÆÂ ÒÇÓÇÔÍÑÍÂ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË, U ì ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÐÂ ÖÊÎÇ, nis � c

y
iscis ì

ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÖÊÎÇ, cis (c yis) ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ
ÖÐËÚÕÑÉÇÐËâ (ÓÑÉÆÇÐËâ) àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÔÑ ÔÒËÐÑÏ s. ®ÑÆÇÎß
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÄÔÇÅÑ ÆÄÂ ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ: ÒÂÓÂÏÇÕÓ t ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÖá àÐÇÓ-
ÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÇÅÑ ÒÇÓÇÔÍÑÍÂÏ (ÆÇÎÑÍÂ-
ÎËÊÂÙËË), ÒÂÓÂÏÇÕÓ U ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÖá àÐÇÓ-
ÅËá Ë ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÊÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËá àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÂ ÖÊÎÇ.
¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÑÐÞ, ÑÃÓÂÊÖÇÏÞÇ 3d-, 4f- Ë 5f-ÑÓÃËÕÂ-
ÎâÏË, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÊÍË, ÕÂÍ ÚÕÑ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÚÂÔÕÑ ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍÂâ Ë ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÂâ àÐÇÓÅËË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÑÆÐÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ (t � U). £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÏÂÎÑÔÕË
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ. ³ àÕËÏ Ë ÔÄâÊÂÐÞ ÕÓÖÆÐÑÔÕË ÑÒËÔÂÐËâ ³¬³
ÆÂÉÇ Ä ÕÂÍÑÌ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÖÒÓÑÜÈÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË.

±ÑÚÕË 30 ÎÇÕ ÐÇ ÖÆÂÄÂÎÑÔß ÐÂÌÕË ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎß-
ÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÂÐÂÎËÊÖ ³¬³. ¬ÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ³¬³
ÕÂÍ Ë ÑÔÕÂÐÇÕÔâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÓÐÑÌ Ë ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ.
±ÓÑÓÞÄ ÒÓÑËÊÑÛÈÎ Ä 1989 Å. ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÃÑÕÇ [14]
®ÇÕÙÐÇÓÂ Ë £ÑÎßØÂÓÆÕÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ×ÑÓ-
ÏÂÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÔËÔÕÇÏÖ ÔËÎßÐÑÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕßá
d!1 (ËÎË ÐÂ ÓÇÛÈÕÍÇ Ô ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ
z!1) 1.

£ àÕÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË Ä ÔËÔÕÇÏÇ, ÑÔÕÂÄËÄ
ÕÑÎßÍÑ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ. £ ÓÂÃÑÕÇ [14] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ (ËÎË,
ÕÑÚÐÇÇ, Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ) ÑÔÐÑÄÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÖá ÚÂÔÕß (³¿¹) ÒÑÎÐÑÌ×ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ (¶¤), Â ÄÔÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÞ
1=

���
z
p � 1=

���
d
p

, Ë ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÕÃÓÑÛÇÐÞ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä àÕÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ ³¿¹ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ËÏÒÖÎßÔÂ k Ë âÄÎâÇÕÔâ ÎËÛß ×ÖÐÍÙËÇÌ ÚÂÔÕÑÕÞ (ÆÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑÌ (o) ËÎË ÏÂÙÖÃÂÓÑÄÔÍÑÌ (on, n � 0;�1; . . .)) 2:

Ss�k;o� � Ss�o� : �2�

³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (2) Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÖÒÓÑ-
ÜÇÐËÇ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÇ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ d!1 [3, 5 ë 7].

1 £ ÅËÒÇÓÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ z � 2d Ë àÕË ÆÄÂ ÒÓÇÆÇÎÂ, ÒÑ ÔÖÕË,
ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ÑÆÐÂÍÑ Ë ÆÎâ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍË z ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÑ: ÆÎâ ÑÃÝÈÏÐÑÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍË z � 8, ÆÎâ
ÅÓÂÐÇÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ì z � 12. ´ÂÍ ÚÕÑ ÒÓÂÄËÎßÐÇÇ ÅÑÄÑÓËÕß Ñ
ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÑÎßÛËØ z.
2 ±ÓË ÃÑÎßÛËØ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ ÚËÔÎÂØ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ³¿¹ ÑÕ
ËÏÒÖÎßÔÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß Ô ÖÔÒÇØÑÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÍÂÍ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ Ë
ÒÓË ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛËØ d.
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¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 1 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ "ÔÍÇÎÇÕÐÞÇ" ÆËÂÅÓÂÏÏÞ
ÆÎâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ³¿¹ S DMFT. £ÑÎÐËÔÕÞÇ ÎËÐËË ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâáÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÇ (ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÇ) ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ U, ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÎËÐËË ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ Gii. ¯Â ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ d!1 ³¿¹
ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÎÑÍÂÎßÐÂ, ÐÑ Ë Ä ÎáÃÑÌ "ÔÍÇÎÇÕÐÑÌ" ÆËÂÅÓÂÏÏÇ
ÆÎâ ÐÇÈ ÄÑ ÄÔÇØ ÄÇÓÛËÐÂØ ×ËÅÖÓËÓÖÇÕ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ
ÓËÔ. 1, ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ÖÊÇÎ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, i-Ì), Õ.Ç. ³¿¹
âÄÎâÇÕÔâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ÑÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÑÎÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ Gii;s: Sii;s � F �Gii; s�. £ÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, àÕÑÅÑ ÇÜÈ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÕÑÅÑ, ÚÕÑÃÞ ÊÂÆÂÚÂ ÔÕÂÎÂ ÚËÔÕÑ ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÎÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ Gi j; s ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ
ÐÇÎÑÍÂÎßÐÂ. £ÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÑÒÓÑÔ: ÐÇÎßÊâ ÎË ÒÑÆÑÃÓÂÕß
ÚËÔÕÑ ÎÑÍÂÎßÐÖá ÊÂÆÂÚÖ (ÒÖÔÕß Ë ÔÑ ÔÎÑÉÐÑÌ ÆËÐÂÏË-
ÍÑÌ), ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U ÆÂÄÂÎÂ ÃÞ
ÕÂÍÖá ÉÇ ³¿¹? ¬ÑÐÇÚÐÑ ÏÑÉÐÑ! ±ÖÔÕß Gs�o� ì
"ÔÄÑÃÑÆÐÂâ" ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ ÕÂÍÑÌ ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÌ ÊÂÆÂÚË Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U, Â Gds�o� Ë
Sds�o� ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÒÑÎÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ Ë
³¿¹. ¦ÔÎË ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÓÂÄÇÐÔÕÄÑ Gds�o� � Gii; s�o�, ÕÑ
ÓÂÄÐÞ Ë ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÚÂÔÕË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÆËÂÅÓÂÏÏ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÒÑ U ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ, Â ÊÐÂÚËÕ, ³¿¹ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÊÂÆÂÚË
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÕÇÏÉÇ ÔÂÏÞÏ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ,Sds � F �Gds�.
¯Ñ Gs, Gds Ë Sds ÔÄâÊÂÐÞ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ¥ÂÌÔÑÐÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÐÇÏÇÆÎÇÐÐÑ ÆÂÈÕ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÖá ÐÂÔ "ÔÄÑÃÑÆÐÖá" ÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍÖá ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÊÂÆÂÚË:

Gÿ1s �o� � Ss�o� � Gÿ1ii; s�o� : �3�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÇÛÈÕÑÚÐÂâ ÏÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ d!1 ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÚËÔÕÑ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÊÂÆÂÚÇ. ¶ËÊËÚÇÔÍË ÑÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ
ÐÂ ÓËÔ. 2, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÂ ÑÆÐÑÌ "ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ ÒÓËÏÇÔË", ÒÑÏÇÜÈÐÐÑÌ Ä
ÓÇÊÇÓÄÖÂÓ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÄÔÈ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÄÑÊÆÇÌ-

ÔÕÄËá ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ G�o�, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÚÂÔÕÑ, ÒÑ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÄÐÖÕÓÇÐÐËÏ ÏÂÅÐËÕÐÞÏ ÒÑÎÇÏ Ä
ÕÇÑÓËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÎâ Ä ÏÂÅÐÇÕËÊÏÇ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ
ÒÑÎÇÏ £ÇÌÔÂ. ¿ÕÑ Ë ÑÒÓÇÆÇÎËÎÑ ÐÂÊÄÂÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÖáÜÇÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ì ÕÇÑÓËâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ
ÒÑÎâ (DMFT).

´ÂÍÂâ ÚËÔÕÑ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ÊÂÆÂÚÂ ÄÔÈ ÇÜÈ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÔÎÑÉÐÂ. °ÆÐÂÍÑ ÑÐÂ ÒÑÎÐÑÔÕßá àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÂ ÑÆÐÑÒÓË-
ÏÇÔÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ (Single-Impurity Anderson
Model, SIAM) [15], ÍÑÕÑÓÂâ ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ
ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ë ×ËÊËÚÇÔÍË ÄÒÑÎÐÇ ÒÑÐâÕÐÂ.
¥Îâ SIAM ÓÂÊÄËÕÞ ÐÇÒÎÑØÑ ÓÂÃÑÕÂáÜËÇ ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÞÇ
ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÕÇÓÂÕËÄ-
ÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ (Iterated Perturbation Theory,
IPT) [5] Ë ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÐÇÒÇÓÇÔÇÍÂáÜËØÔâ ÆËÂÅÓÂÏÏ
(Non-Crossing Approximation, NCA) [16, 17], ÐÑ ÔÂÏÑÇ
ÊÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÑÇ ÕÑ, ÚÕÑ àÕÂ ÏÑÆÇÎß ÒÑÆÆÂÈÕÔâ ÕÑÚÐÑÏÖ
ÚËÔÎÇÐÐÑÏÖ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÍÄÂÐÕÑÄÞÏ ÏÇ-
ÕÑÆÑÏ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ (Quantum Monte Carlo, QMC) [18 ë
22] ËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÓÇÐÑÓÏÅÓÖÒÒÞ (Numerical
Renormalization-Group, NRG) [23, 24]. ²ÇÛÇÐËÇ à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑÌ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂì "ÒÓËÏÇÔÐÑÅÑ ÓÇÛÂ-
ÕÇÎâ" (Impurity Solver, IS) ì ÊÂÏÞÍÂÇÕ ÑÃÜÖá ÔØÇÏÖ
DMFT-ÒÑÆØÑÆÂ.

³ÇÅÑÆÐâ DMFT, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÓÛËÐÑÌ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ³¬³. £ ÓÂÏÍÂØ
DMFT ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÂ ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÕÓÈØÒË-
ÍÑÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ³¬³
[5], ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÖÊÍÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ (ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ)
ÒËÍÂ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË Ë ÆÄÖØ ÛËÓÑÍËØ ÃÑÍÑÄÞØ ÏÂÍÔË-
ÏÖÏÑÄ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÄÇÓØÐÇÌ Ë ÐËÉÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄ-
ÔÍËÏ ÊÑÐÂÏ.¯ÂÆÈÉÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÒÑÎÖÚËÎ Ë
ÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ. ¯Â
ÓËÔÖÐÍÇ 3 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä
DMFT(NRG) ÒÓË ÒÑÎÑÄËÐÐÑÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËË ËÊ "ÊÂÕÓÂ-
ÄÑÚÐÑÌ" ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô
ÛËÓËÐÑÌ ÊÑÐÞ 2D. ³ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÔËÎÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ U Ä
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂâ ÕÓÈØÒË-
ÍÑÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, Â ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË U ÒÓË
ÊÐÂÚÇÐËË U=2D � 1;5 ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒËÍ ÔØÎÑÒÞÄÂÇÕÔâ
Ë ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ.

£ ÓÂÏÍÂØDMFTÑÍÂÊÂÎÑÔß ÄÑÊÏÑÉÐÞÏËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß Ë
ÓâÆ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
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²ËÔ. 1. "³ÍÇÎÇÕÐÞÇ" ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË SDMFT.
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²ËÔ. 2. £ DMFT ÓÇÛÈÕÑÚÐÂâ ÏÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÑÆÐÑÏ ÖÊÎÇ ("ÒÓËÏÇÔË"),
ÑÍÓÖÉÈÐÐÑÌ ×ÇÓÏËÑÐÐÞÏ ÓÇÊÇÓÄÖÂÓÑÏ, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÏ ÔÓÇÆÐÇÇ ÆË-
ÐÂÏËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ £ÇÌÔÂ G�o�.
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²ËÔ. 3. ±ÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä DMFT(NRG) ÒÓË
ÒÑÎÑÄËÐÐÑÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËË ËÊ "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ" ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ.
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ÎÇÅÍÑ ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ (ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ) ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕß [4, 5]. £ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ DMFT ÃÞÎÂ ÑÃÑÃÜÇÐÂ
ÆÎâ ab-initio-ÓÂÔÚÈÕÑÄ "ÓÇÂÎËÔÕËÚÐÞØ" ³¬³ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ
ÇÈ ÑÃÝÇÆËÐÇÐËâ Ô ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÕÇÑÓËÇÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT/LDA) Ä ÇÆËÐÖá ÓÂÔ-
ÚÈÕÐÖá ÔØÇÏÖ LDA+DMFT [25 ë 31], Ñ ÚÈÏ ÇÜÈ ÒÑÌÆÇÕ
ÓÇÚß Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 4.

±ÓË ÄÔÇØ ÔÄÑËØ ÐÇÔÑÏÐÇÐÐÞØ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂØ LDA�
�DMFT-ÒÑÆØÑÆ ËÏÇÇÕ Ë ÓâÆ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
Ä ÐÈÏ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÇÕÔâ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËâÏË. ©Â ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÆÎâ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ àÕÑÅÑ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÓâÆ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ ÑÃÑÃÜÇÐËÌ
DMFT [32, 33]. °ÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÇ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÕÓÇ-
ÃÖáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÓÇÔÖÓÔÑÄ, ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÑÐË ÔËÎßÐÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ ÍÂÍ ÒÑ ÓÂÊÏÇÓÂÏ
ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÕÂÍ Ë ÒÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËØ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËâ ÐÂ
ÏÐÑÅÑÑÓÃËÕÂÎßÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÕÂÍËØ ÒÑÆØÑ-
ÆÂØ ÍÓÂÌÐÇ ÊÂÕÓÖÆÐÇÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ. ¥Îâ ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÄ ÐÂÏË
ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ [35 ë 37] ÐÑÄÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ DMFT,
ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ËÎË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ (ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÏÖ)
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (Ä ÒÓËÐÙËÒÇ, ÎáÃÑÅÑ ÕËÒÂ), ÑÔÕÂÄÂâÔß Ä
ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÞ DMFT Ë ÔÑØÓÂÐââ
ÐÇËÊÏÇÐÐÑÌ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ ÇÈ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.

2.2. °ÃÑÃÜÈÐÐÞÌ DMFT+R-ÒÑÆØÑÆ
°ÔÐÑÄÐÂâ ËÆÇâ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÑÅÑ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ DMFT+S-
ÒÑÆØÑÆÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÕÑÚÐÑÇ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ d!1 DMFT-ÓÇÛÇÐËÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÖÎÇÄÑÅÑ
"ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ" ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÐÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛËØ ÏÂÔÛÕÂÃÂØ
àÐÇÓÅËË (ÒÑÓâÆÍÂ ÛËÓËÐÞ ÊÑÐÞ ËÎË ÄÇÎËÚËÐÞU), Â ÃÑÎÇÇ
"ÏÇÎÍÑÏÂÔÛÕÂÃÐÞÇ" ÆÇÕÂÎË, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô à××ÇÍÕÂÏË
ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÔÕË Ë ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞÏË à××ÇÍÕÂÏË ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ô ×ÑÐÑÐÂ-
ÏË ËÎË ÔÒËÐÑÄÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË), ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÑ ÕÇÑÓËË
ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ, ÔÑØÓÂÐââ ÒÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ DMFT. °ÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÕÂÍÖá ÔØÇÏÖ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÕß ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÑ [35 ë 37].

¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÔÕË Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÃÖÆÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÖá ÑÆÐÑÊÑÐÐÖá ÏÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ. ¦È
ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÆÎâ ÏÐÑÅÑÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ËÎË ÏÐÑÅÑÊÑÐÐÑÅÑ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ. ¤ÎÂÄÐÞÏ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ
ÐÂÛÇÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÄÞÃÑÓ ÓÇÛÈÕÑÚÐÑÌ ÏÂÙÖÃÂÓÑÄ-
ÔÍÑÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ Ä ÄËÆÇ

Gk�io� � 1

io� mÿ e�k� ÿ S�io� ÿ Sk�io� ; �4�
o � pT�2n� 1� ;

ÅÆÇ m ì ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ; S�io� ì ÎÑÍÂÎßÐÂâ
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÚÂÔÕß DMFT-ÕËÒÂ, ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÐÂâ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ; Sk�io�ì ÐÇÍÑ-

ÕÑÓÂâ "ÄÐÇÛÐââ" (Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÂâ, ÊÂÄËÔâ-
ÜÂâ ÑÕ ËÏÒÖÎßÔÂ) ³¿¹; T ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, n � 0;�1; . . .
£ÐÇÛÐËÌ ÄÍÎÂÆ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÐÇÍÑÕÑÓÞÏË "ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏË"
ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË ËÎË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ
ÒÑÓâÆÍÂ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËÏË Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÂÏÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ, ÐÑ ÑÐ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÂÍÉÇ ÔÄâÊÂÐ Ë Ô ÎáÃÞÏË
ÆÓÖÅËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË (×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË), ÄÐÇÛÐËÏË
ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ ×ÑÐÑÐÂÏË ËÎË ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ ÐÂ ÒÓËÏÇÔâØ, ÍÑÅÆÂ ÑÐ
ÕÑÉÇ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË âÄÎâÇÕÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏ (ÐÇÊÂÄËÔâÜËÏ ÑÕ
ËÏÒÖÎßÔÂ).

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ Sk�io� ÏÑÉÇÕ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÕß ÎÑÍÂÎßÐÞÌ (ÐÇÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ËÏÒÖÎßÔÂ) ÄÍÎÂÆ, ÆÂÉÇ
ÇÔÎË ³¿¹ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÂÏÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÖÍÂÊÂÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ËÔÚÇÊÂÇÕ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÇÔ-
ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ d!1 Ë ÑÐ ÐÇ
ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ Ä DMFT, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ Ä ÐÂÛÇÏ ÒÑÆØÑÆÇ
ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÆÄÑÌÐÑÅÑ ÖÚÈÕÂ ÆËÂÅÓÂÏÏ ÆÂÉÇ
Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ. ¥ÂÐÐÞÌ ÄÑÒÓÑÔ ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ, ÇÔÎË
ÏÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏ Sk�io�, ÒÑâÄÎâáÜÖáÔâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ "ÆÑÃÂÄÑÚÐÑÅÑ" ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

¢ÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÑÃ
ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ×ÑÓÏÇ ³¿¹ S�io� � Sk�io� ÐÇâÄÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËá ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËÇÌ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ
(DMFT) Ë ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÑÄ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÕËÒËÚÐÞÇ "ÔÍÇÎÇÕÐÞÇ" ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ³¿¹ Ä
DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ. ±ÇÓÄÞÇ ÆÄÂ ÚÎÇÐÂ ì ÆËÂÅÓÂÏÏÞ (1,
2) ÆÎâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ³¿¹ DMFT; ÆËÂÅÓÂÏÏÞ 3 Ë 4 ÒÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕ ÄÍÎÂÆÞ Ä ÐÇÎÑÍÂÎßÐÖá ÚÂÔÕß ³¿¹ ÑÕ "ÆÑÃÂÄÑÚ-
ÐÑÅÑ" ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË ËÎË
×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ; ÆËÂÅÓÂÏÏÂ 5 ì
ÒÓËÏÇÓ ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËË ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
Ë ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÚÂÔÕâÏË ÆËÂÅÓÂÏÏ, ÍÑÕÑÓÞÏË ÒÓÇÐÇÃÓÇ-
ÅÂáÕ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËË ÕÂÍÑÌ ËÐÕÇÓ-
×ÇÓÇÐÙËÇÌ (Õ.Ç. ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏË, ÒÑÆÑÃÐÞÏË ÆËÂÅÓÂÏÏÇ 5)
ÒÑÎÐÂâ ³¿¹ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 4,
ÒÓÑÔÕÑÌ ÔÖÏÏÑÌ ÄÍÎÂÆÑÄ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÆËÂÅÓÂÏ-
ÏÂÏË 1 ë 4. ¥ËÂÅÓÂÏÏÞ 3 Ë 4 ì ÒÓËÏÇÓ ÔÍÇÎÇÕÐÞØ
ÆËÂÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÌ ³¿¹, ÐÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÒÎÑÛÐÂâ
ÎËÐËâ ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ Gk, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÖá
ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ (4), Â ÛÕÓËØÑÄÞÏË ÎËÐËâÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÑ
"ÆÑÃÂÄÑÚÐÑÇ" ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË
ËÎË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ.

£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÆËÂÅÓÂÏÏ ÆÎâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
³¿¹ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÕÂÍÑÌ ÉÇ, ÍÂÍ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT, Ë
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÐÂÛÇÅÑ
ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ [35 ë 37], ÍÑÕÑÓÂâ
ÓÇÛÂÇÕÔâ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÓÑÙÇ-
ÆÖÓÞ.

1. £ÞÃËÓÂÇÏ ÐÇÍÑÕÑÓÑÇ ÐÂÚÂÎßÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ
ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ³¿¹ S�io�, ÐÂÒÓËÏÇÓ S�io� � 0.

2. ³ÕÓÑËÏ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÖá³¿¹Sk�io� Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÑÌ ËÎË
ËÐÑÌ (ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÑÌ) ÔØÇÏÞ, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË ËÎË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË

++ + ++ +. . . . . .

1 2

3 4

5

i

i

ii

i i

²ËÔ. 4. ´ËÒËÚÐÞÇ ÔÍÇÎÇÕÐÞÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ³¿¹ Ä DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ.
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ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÂÏÂ ÏÑÉÇÕ
ÊÂÄËÔÇÕß ÑÕ S�io� Ë m.

3. £ÞÚËÔÎâÇÏ ÎÑÍÂÎßÐÖá ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ

Gii�io� � 1

N

X
k

1

io� mÿ e�k� ÿ S�io� ÿ Sk�io� : �5�

4. °ÒÓÇÆÇÎâÇÏ ÒÑÎÇ £ÇÌÔÂ:

Gÿ10 �io� � S�io� � Gÿ1ii �io� : �6�

5. ªÔÒÑÎßÊÖâ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÏÇÕÑÆ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓËÏÇÔÐÑÌ
ÊÂÆÂÚË (IS), ÄÞÚËÔÎâÇÏ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÖá ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ
à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ, Õ.Ç.
×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÞÚËÔÎâÇÏ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ËÐÕÇÅÓÂÎ ÒÑ ÅÓÂÔÔÏÂ-
ÐÑÄÞÏ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ c

y
is Ë cis:

Gd�tÿ t 0�� 1

Zeff

�
Dc
y
isDciscis�t� c yis�t 0� exp �ÿSeff�; �7�

ÅÆÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÆÇÌÔÕÄËÇ ÆÎâ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÖÊÎÂ
(ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ ÒÓËÏÇÔË) i ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Seff � ÿ
� b

0

dt1

� b

0

dt2 cis�t1� Gÿ10 �t1 ÿ t2� c yis�t2��

�
� b

0

dtUni"�t� ni#�t� �8�

Ë ÄÄÑÆËÕÔâ "ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÔÖÏÏÂ" Zeff �
�
Dc
y
isDcis�

� exp �ÿSeff�; ÄÇÓØÐËÌ ÒÓÇÆÇÎ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ b � Tÿ1.
6. °ÒÓÇÆÇÎâÇÏ ÐÑÄÖá ÎÑÍÂÎßÐÖá ³¿¹ ÍÂÍ

S�io� � Gÿ10 �io� ÿ Gÿ1d �io� : �9�

7. ªÔÒÑÎßÊÖâ ³¿¹ (9) ÍÂÍ ÐÂÚÂÎßÐÖá ÐÂ ÛÂÅÇ 1,
ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÏ ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÆÑ ÕÇØ ÒÑÓ, ÒÑÍÂ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÌ
ÕÑÚÐÑÔÕßá ÐÇ ÒÑÎÖÚËÏ

Gii�io� � Gd�io� : �10�

£ ËÕÑÅÇ ÏÞ ÐÂØÑÆËÏ ×ÖÐÍÙËá ¤ÓËÐÂ Ä ÄËÆÇ (4), ÅÆÇ S�io�
ËSk�io�ìÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÚÂÔÕË, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ
Ä ÍÑÐÙÇ ÐÂÛÇÌ ËÕÇÓÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ.

µÔÒÇØ ÕÂÍÑÅÑ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ (Ë ÇÅÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ) ÔÄâÊÂÐ Ô ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ×ÑÓÏÑÌ ÒÑÎÐÑÌ ³¿¹
(ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËÇÌ ÏÇÉÆÖ ÓÂÊÐÞÏË ÄÍÎÂÆÂ-
ÏË) Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (4). ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÑØÓÂÐËÕß ÔËÔÕÇÏÖ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT. °ÆÐÂ-
ÍÑ ËÏÇÇÕÔâ ÆÄÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÑÕÎËÚËâ ÑÕ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÌ
DMFT. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÎÑÍÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÌ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ËÏÇÇÕ ÄËÆ (5) ÐÂ ÍÂÉÆÑÏÛÂÅÇ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT-ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ. £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÐÂ ÍÂÉÆÑÌ
DMFT-ËÕÇÓÂÙËË ÏÞ ÒÇÓÇÔÚËÕÞÄÂÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá
"ÄÐÇÛÐáá" ³¿¹ Sk�io� Ô ÒÑÏÑÜßá ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ (ÒÓËÃÎË-
ÉÈÐÐÑÌ) ÔØÇÏÞ, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ô ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÏÑÆÂÏË (×ÑÐÑÐÞ, ÏÂÅÐÑÐÞ Ë Õ.Æ.)
ËÎË ÐÇÍÑÕÑÓÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ. ¥Îâ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Sk�io� ÖÆÑÃÐÑ ÄÄÇÔÕË
×ÖÐÍÙËá

G0k�io� � 1

Gÿ1k �io� � Sk�io� �
1

io� mÿ e�k� ÿ S�io� ; �11�

ËÅÓÂáÜÖá ÓÑÎß "ÅÑÎÑÌ" ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ ÒÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË
ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÒÑ "ÄÐÇÛÐÇÏÖ" ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá.

£ÞÃÑÓ "ÅÑÎÑÌ" ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ Ä ÄËÆÇ (11) ÅÂÓÂÐÕËÓÖÇÕ,
ÚÕÑ "ÑÆÇÕÂâ" ÕÂÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ
Gÿ1k �io� � Gÿ10k �io� ÿ Sk�io�, ÍÑÕÑÓÂâ ÄØÑÆËÕ Ä ÔÍÇÎÇÕÐÞÇ
ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ Sk�io�, ÕÑÚÐÑ ÔÑÄÒÂÆÈÕ Ô ÒÑÎÐÑÌ ×ÖÐÍ-
ÙËÇÌ ¤ÓËÐÂ Gk�io�.

©ÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÐÂÛÇÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ âÄ-
ÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÇÅÑ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÓâÆÂ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÕÂÍËØ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÍÂÍ ÑÒÕË-
ÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß [38, 39]. ±ÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÔËÔÕÇÏÞ
ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÊÂÒÂÊÆÞÄÂáÜÖá ×ÖÐÍÙËá ÑÕÍÎËÍÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß wR�o; q� [40 ë 42]:

s�o� � ÿ lim
q!0

ie 2o
q 2

wR�o; q� ; �12�

ÅÆÇ e ì ÊÂÓâÆ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÂÐÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍËÏ ÒÓÑÆÑÎÉÇÐËÇÏ ÐÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÇ ÚÂÔÕÑÕÞ ÒÑÎÐÑÌ
ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÇÕÎË ÄÏÂÙÖÃÂÓÑÄÔÍÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË
[40, 41]. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÌ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÌ ÒÑ q 2 ÒÓË q! 0 ÑÕ ×ÖÐÍÙËË
ÑÕÍÎËÍÂ (12). ¥ÂÐÐÑÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, Â ÕÂÍÉÇ ÕÑ, ÚÕÑ Ä
DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÇÕÔâ ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐ-
ÙËÇÌ ÏÇÉÆÖ ÎÑÍÂÎßÐÞÏ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏ Ë "ÄÐÇÛÐËÏ"
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË, Â ÐÇÒÓËÄÑÆËÏÞÇ ÄÇÓÛËÐÞ ÑÕ ØÂÃÃÂÓ-
ÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ âÄÎâáÕÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË, ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÒÓÑÄÇÔÕË ÚÂÔÕËÚÐÑÇ ÒÇÓÇÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ËÐÕÇÓÇÔÖá-
ÜËØ ÐÂÔ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÆËÂÅÓÂÏÏ, ÄÑÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÔß ÕÑÚÐÞÏ (ÒÓË q! 0!) ÕÑÉÆÇÔÕÄÑÏ µÑÓÆÂ.
£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÆÎâ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ ÒÑÎÖÚÂÇÏ [38, 39]

Re s�o� � e 2o
2p

�1
ÿ1

de
�
f �eÿ� ÿ f �e��

��
�Re

�
f 0RA
e �o�

�
1ÿ SR�e�� ÿ SA�eÿ�

o

�2
ÿ

ÿ f 0RR
e �o�

�
1ÿ SR�e�� ÿ SR�eÿ�

o

�2�
; �13�

ÅÆÇ

f 0RR�RA�
e �o� � lim

q!0

F 0RR�RA�
e �o; q� ÿ F 0RR�RA�

e �o; 0�
q 2

�14�

Ë ÄÄÇÆÇÐÞ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ

F 0RR�RA�
e �o; q� �

X
k

GR�e�; k��GR�A��eÿ; kÿ��

� GRR�RA��eÿ; kÿ; e�; k�� ; �15�

ÆËÂÅÓÂÏÏÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÐÂ
ÓËÔ. 5. ©ÆÇÔß k� � k� q=2, e� � e� o=2. £ÇÓÛËÐÞ

eÿkÿ

e�k�

R(A)

R

F 0RR�RA�
e �qo� � GRR�RA�

²ËÔ. 5. ¥ËÂÅÓÂÏÏÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ F 0RA
e �o; q� Ë F 0RR

e �o; q�.
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GRR�RA��eÿ; kÿ; e�; k�� ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÄÔÇ ÄÇÓÛËÐÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË
ÑÕ ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ
ÒÑÓâÆÍÂ, ÒÓËÏÇÔË, ×ÑÐÑÐÞ Ë Õ.Ò.), ÐÑ ÐÇ ÄÍÎáÚÂáÕ Ä
ÔÇÃâ ÄÇÓÛËÐÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÑÕ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÂÛÂ ÊÂÆÂÚÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑ-
ÜÂÇÕÔâ. ¥Îâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä
DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÏÞ ÆÑÎÉÐÞ ÓÇÛËÕß ÕÑÎßÍÑ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÖá ÊÂÆÂÚÖ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ³¿¹
S�e�� Ô ÒÑÏÑÜßá DMFT+S-ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ, ÑÒËÔÂÐÐÑÌ
ÄÞÛÇ, Â ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÌ ËÎË ÄÐÇÛÐËØ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÄØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ "ÃÎÑÍË" (14),
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÞÚËÔÎÇÐÞ Ä ÒÑÆØÑÆâÜÇÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÏ ÕÑÎßÍÑ ÄÐÇÛÐÇÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ "ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ" ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ
×ÖÐÍÙËË (11), ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ Ä ÔÇÃâ ÎÑÍÂÎßÐÖá ³¿¹, ÖÉÇ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÖá Ä DMFT+S-ÒÓÑÙÇÆÖÓÇ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË (13)
ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÕÂÍÉÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇ-
ÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ
DMFT (ÒÓË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËË ÄÔÇÏË "ÄÐÇÛÐËÏË" ÐÇÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË). ´ÑÅÆÂ (14) ÎÇÅÍÑ ÐÂØÑÆËÕÔâ ËÊ
ÒÓÑÔÕÑÌ ÒÇÕÎÇÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÌ ÆÄÖÏâ
×ÖÐÍÙËâÏË ¤ÓËÐÂ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÞÏË ÔÍÂÎâÓÐÞÏË ÄÇÓÛË-
ÐÂÏË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË
ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÄÞÚËÔÎâÕß ÄÇÓÛËÐÐÞÇ ÒÑÒÓÂÄÍË Ä
ÓÂÏÍÂØ ÔÂÏÑÌ DMFT, ÚÕÑ ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÒÓË
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÒÇÕÎË Ô ÄÇÍÕÑÓÐÞÏË ÄÇÓÛËÐÂÏË Ä ÓÂÃÑÕÂØ
[4, 5].

£ ÓÂÊÆÇÎÂØ 3 Ë 4 ÏÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÃÔÖÆËÏ
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ Í ÓÇÛÇ-
ÐËá ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÊÂÆÂÚ.

2.3. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÆÓÖÅËÇ ÑÃÑÃÜÇÐËâ DMFT
¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÇÜÈ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÖÚÈÕÖ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ
Ä DMFT. ®Þ ÑÅÓÂÐËÚËÏÔâ ÎËÛß ËØ ÍÓÂÕÍËÏ ÑÃÊÑÓÑÏ.

±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÓÇÚß ËÆÈÕ ÑÃ ÖÒÑÏËÐÂÄÛËØÔâ Ä ÓÂÊ-
ÆÇÎÇ 2.1 ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ. £ÏÇÔÕÑ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ ÒÓËÏÇÔË ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÍÎÂÔÕÇÓ ËÊ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÕÂÍËØ ÒÓËÏÇÔÇÌ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÑÆÐÑÖÊÇÎßÐÞÇ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ä ÓÂÏÍÂØ DMFT, Â ÏÇÉÖÊÇÎßÐÞÇ ì Ô ÒÓË-
ÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ. ¿ÕÑ
âÄÎâÇÕÔâ ÃÂÊÑÄÑÌ ËÆÇÇÌ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ
DMFT-ÏÇÕÑÆÑÄ [5, 43 ë 45].

¯ÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ÕÂÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÄÐÖÕÓË ÍÎÂÔÕÇÓÂ Ë ÏÇÉÆÖ ÍÎÂ-
ÔÕÇÓÂÏË ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ, ØÑÕâ ÔÑÅÎÂÔÐÑ×ËÊËÚÇ-
ÔÍËÏ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâÏ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÔØÑÆâ ËÊ ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐ-
ÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË) ÑÐË ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË. ¥Îâ
ÖÔÕÓÂÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÐÇÆÑÚÈÕÂ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÖÔÓÇÆÐâÕß
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÖá "ÍÎÂÔÕÇÓÐÖá" ³¿¹ ÒÑ ÒÂÓÂÏ ÖÊÎÑÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄâÊÂÐÞ ÄÇÍÕÑÓÂÏË ÕÓÂÐÔÎâÙËË [43, 44]. ¬
ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÕÂÍÑÅÑ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ ÐÇ ÖÆÂÈÕÔâ
ÒÓÑÄÇÔÕË ÄÐÖÕÓË ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ DMFT, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÒÓË àÕÑÏ ÐÂÓÖÛÂáÕÔâ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ×ÖÐÍ-
ÙËË ¤ÓËÐÂ.

£ ÍÂÍÑÏ-ÕÑ ÔÏÞÔÎÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ, ÐÂÊÄÂÐ-
ÐÞÌ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ (Dynamical
Cluster Approximation, DCA), ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÂØ
[45 ë 50]. ¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÐÇ ÐÂÓÖÛÂÇÕ ÕÓÂÐÔÎâÙËÑÐÐÑÌ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕË Ë ÆÂÈÕ ×ËÊËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ×ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ. £DCA ÊÑÐÂ ¢ÓËÎÎáàÐÂ ÓÂÊÃËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
âÚÇÇÍ, ÙÇÐÕÓÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÏË ÄÇÍÕÑÓÂÏË K. ±ÓË àÕÑÏ ³¿¹ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ

ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ Ä ÍÂÉÆÑÌ ÕÂÍÑÌ âÚÇÌÍÇ, Sk�o� � SK�o�, ÐÑ
ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ K. ±ÑÔÎÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÒÓâÏÑÇ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÑÕÎËÚËÇDCAÑÕ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÌDMFT ÊÂÍÎá-
ÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä DCA DMFT-ÍÎÂÔÕÇÓ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÇÕ
ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÏ (Â ÐÇ ÑÕÍÓÞÕÞÏ, ÍÂÍ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÌDMFT)
ÅÓÂÐËÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ.

£ÞÃÑÓ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ-
Ôâ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÓÇÛÇÐÂ.
¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÑÃÜËÏ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃoÂ ÎßÛÂâ ËØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÂâ ÊÂÕ-
ÓÂÕÐÑÔÕß (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ
DMFT), ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕßá ÓÇÛÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÌ ÍÎÂÔÕÇÓÐÑÌ ÊÂÆÂÚË. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÐÂ àÕÑÏ ÒÖÕË
ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÓâÆ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÖÔÒÇØÑÄ. ¬ÎÂÔÕÇÓÐÞÇ ÑÃÑÃ-
ÜÇÐËâ DMFT ÒÓËÏÇÐâÎËÔß ÍÂÍ Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÏÑÆÇÎßÐÞÏ
ÊÂÆÂÚÂÏ, ÕÂÍ Ë Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ÙÇÎÑÅÑ ÓâÆÂ ÓÇÂÎßÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ. ·ÑÓÑÛËÌ ÑÃÊÑÓ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÓÂÃÑÕ ÏÑÉÐÑ
ÐÂÌÕË Ä [32].

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÓâÆ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÞØ
ÑÃÑÃÜÇÐËÌ DMFT, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË
ÃÑÎÇÇ ËÎË ÏÇÐÇÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÕÇÑÓËË
ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÒÑ ÑÃÓÂÕÐÞÏ ÔÕÇÒÇÐâÏ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, Â ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÂâ DMFT ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ. µÒÑÏâÐÇÏ Ä ÔÄâÊË Ô
àÕËÏ ÓÂÃÑÕÖ [51], Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÄËÕÑÇ Ä [52] ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÄÇÓÛËÐÞ (DGAìDynamical
Gamma (G) Approximation). °ÔÑÃÇÐÐÑ ÏÐÑÅÑÑÃÇÜÂá-
ÜËÏ Ä àÕÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÄËÕÞÌ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [53, 54] ÏÇÕÑÆ ÆÖÂÎßÐÞØ ×ÇÓÏËÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÓÇÕÇÐÆÖÇÕ ÐÂ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÖá ÓÇÂÎËÊÂÙËá ÕÂÍÑÌ
ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÑÍÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ àÕËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÓÇÛÇÐÞ ÎËÛß ÒÓÑÔÕÇÌÛËÇ ÏÑÆÇÎß-
ÐÞÇ ÊÂÆÂÚË, Í ÓÇÂÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ ÑÐË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ
ÒÓËÏÇÐâÎËÔß.

3. ±ÓËÏÇÐÇÐËâ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ
DMFT+R-ÒÑÆØÑÆÂ Í ÏÑÆÇÎßÐÞÏ ÊÂÆÂÚÂÏ

3.1. ³ËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ
Ä ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
3.1.1. ±ÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË. ÁÓÍËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ
ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÔÎÖÉÂÕ £´³±-ÍÖÒÓÂÕÞ.
"²ÑÆËÕÇÎßÔÍËÇ" ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÍÖÒÓÂÕÑÄ
âÄÎâáÕÔâ ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÞÏË (AFM) ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂÏË
Ô ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÜÇÎßá Ë ÂÐÕË×ÇÓÓÑ-
ÏÂÅÐÇÕËÊÏÑÏ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËÇÏ ÎÑÍÂÎËÊÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÔÒËÐÑÄ ÐÂ ÏÇÆÐÞØ ËÑÐÂØ, Ô ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ¯ÇÇÎâ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÑÕÇÐ ÅÓÂÆÖÔÑÄ ¬ÇÎßÄËÐÂ. ¿ÕÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÃÞÔÕÓÑ ÓÂÊÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË ÐÇ-
ÃÑÎßÛÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÎÇÅËÓÖáÜËØ ÒÓËÏÇÔÇÌ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, £´³±-ÍÖÒÓÂÕÞ ÏÑÉÐÑ ÑÕÐÇÔÕË Í ÓÂÊÓâÆÖ
ÎÇÅËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÑÕÕÑÄÔÍËØ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÑÄ Ô ÔËÎßÐÞÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË.

³ÓÇÆË ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÂÐÑÏÂÎËÌ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÌ ×ÂÊÞ
ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆÐËÍÑÄ ÑÔÑÃÞÌ ËÐÕÇ-
ÓÇÔ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÐÂÎËÚËÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ
ÐÇÆÑÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÖÒÓÂÕÑÄ [55, 56]. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÒÓÑ-
ÆÑÎÉÂáÜËÇÔâ ÆËÔÍÖÔÔËË Ñ ÒÓËÓÑÆÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË, ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ, Ô ÐÂÛÇÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ, ÔÙÇÐÂÓËÇÏ ÇÈ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß ÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ
ÐÑÔËÕÇÎÇÌ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÞØ ÔÒËÐÑÄÞØ
(SDW ì Spin Density Wave) ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ ÃÎËÉÐÇÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ [56, 57]. £ ËÏÒÖÎßÔÐÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË ÕÂÍÑÇ
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ÓÂÔÔÇâÐËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ËÏÒÖÎßÔÂÏË ÒÇÓÇÃÓÑÔÂ
ÒÑÓâÆÍÂ Q � �p=a; p=a� (ÅÆÇ a ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ
ÓÇÛÈÕÍË). ¿ÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ä
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÒÓÇÆÄÇÔÕÐË-
ÍÑÏ ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ
ÆÂÎßÐÇÅÑ AFM-ÒÑÓâÆÍÂ (ÖÆÄÑÇÐËâ ÒÇÓËÑÆÂ). £ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÇ ÏÞ ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÐÇ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ (ÆË-
àÎÇÍÕÓËÊÂÙËá) ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÃÎËÊË ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË,
ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ ÐÂ ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ô
ÅÓÂÐËÙÇÌ ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ [56].

£ ÓÂÏÍÂØ ÕÂÍÑÅÑ ÔÒËÐ-×ÎÖÍÕÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÔÙÇÐÂÓËâ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [56, 58 ë 60] ËÊÖÚÂÎÂÔß ÖÒÓÑÜÈÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÒÔÇÄ-
ÆÑÜÇÎÇÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË Ñ
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆËÐÂÏË-
ÍÑÌ ÔÒËÐÑÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß Ë ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÕß ÓÂÔÔÇâÐËÇ ÐÂ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÅÂÖÔÔÑÄÑÏ ÔÎÖÚÂÌÐÑÏ
ÒÑÎÇ (ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÞÌ ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ) ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍ-
ÕÖÂÙËÌ (ÃÎËÉÐÇÅÑAFM-ÒÑÓâÆÍÂ).ªÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÓÂÔÔÇâ-
ÐËâ ÐÂ ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÖÊÍËÏ ÒËÍÑÏ ÄÃÎËÊË
ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÒÑÓâÆÍÂQ Ô ÛËÓËÐÑÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÌ
ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÑÌ ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ
k � xÿ1, Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÏÂÔÛÕÂ-
ÃÑÏ D (ÒÑÓâÆÍÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍÓÑÔÔÑÄÇÓÂ T � Ä ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎÇÄÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ).

±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ËÏÒÖÎßÔÐÑ-ÊÂÄËÔâÜÇÌ ³¿¹ÏÞ ÔÑÔÓÇÆÑ-
ÕÑÚËÏÔâ ÐÂ ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÔÇâÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÕÂÍËØ (SDW-
ÒÑÆÑÃÐÞØ) ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÞØ ÔÒËÐÑÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ
(ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ Ë ÆÎâ ÊÂÓâÆÑÄÑ-
ÒÑÆÑÃÐÞØ (Charge-Density Wave, CDW) ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ)
ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ. ¥Îâ ÓÂÔÚÈÕÂ Sk�io� Ä ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÄ, ÆÄËÉÖÜËØÔâ Ä ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÌÐÑÏ ÒÑÎÇ
ÅÂÖÔÔÑÄÞØ ÔÒËÐÑÄÞØ (ËÎË ÊÂÓâÆÑÄÞØ) ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ Ô
ÆÑÏËÐËÓÖáÜËÏ ËÏÒÖÎßÔÑÏ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÄÃÎËÊË ØÂÓÂÍÕÇÓ-
ÐÑÅÑ ÄÇÍÕÑÓÂ Q (ÏÑÆÇÎß ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ [56]), ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ
ÑÃÑÃÜÈÐÐÖá ÄÇÓÔËá ÓÇÍÖÓÓÇÐÕÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ, ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [58 ë 61], ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÚÇÔÕß ÄÔÇ
×ÇÌÐÏÂÐÑÄÔÍËÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÓÂÔÔÇâÐËÇ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÖÍÂÊÂÐÐÞÏ ÔÎÖÚÂÌÐÞÏ ÒÑÎÇÏ. ¿ÕÑ ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÊÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÖÒÓÑÜÈÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ: ÄÍÎÂÆ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÌ
ÆËÂÅÓÂÏÏÞ Ô ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËÇÏ ÎËÐËÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÄÇÐ
ÄÍÎÂÆÖ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÕÂÍÑÅÑ ÉÇ ÒÑÓâÆÍÂ ÃÇÊ
ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ ÕÂÍËØ ÎËÐËÌ [61]. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÞ
ÏÑÉÇÏ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇÏ ÕÑÎßÍÑ ÆËÂÅÓÂÏÏ
ÃÇÊ ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËâ ÎËÐËÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÄÍÎÂÆ
ÆÓÖÅËØ ÆËÂÅÓÂÏÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞØ ÏÐÑÉËÕÇ-
ÎÇÌ, ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÎËÐËâÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [60, 61]. £
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖÚËÏ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÓÇÍÖÓÓÇÐÕÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ (ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÇ ÔÑÃÑÌ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÖá ÆÓÑÃß [60, 61])
ÆÎâ ³¿¹:

Sn�io; k��D2 s�n�
io� mÿS�io� ÿ en�k� � invnkÿ Sn�1�io; k� :

�16�
¹ÎÇÐ Sn�io; k� ÓÇÍÖÓÓÇÐÕÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÄÔÇ
ÄÍÎÂÆÞ ÆËÂÅÓÂÏÏ Ô ÚËÔÎÑÏ ÎËÐËÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ 5 n.
²ÇÍÖÓÓÇÐÕÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÆÎâ Sn�io; k� ÔØÑÆËÕÔâ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÃÞÔÕÓÑ; ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÑÉËÕß Sn�io; k� ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÃÑÎßÛËØ n ÓÂÄÐÑÌ ÐÖÎá Ë, ÒÓÑÄÑÆâ ÒÓâÏÞÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ,
ÒÑÎÖÚËÕß ÉÇÎÂÇÏÖá ×ËÊËÚÇÔÍÖá ³¿¹ ÒÓË n � 1 [60] Ë
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÇÈ Ä ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ ÔØÇÏÇ DMFT+S:

Sk�io� � Sn�1�io; k� : �17�

£ÇÎËÚËÐÂ D ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÏÂÔÛÕÂÃ
(ÛËÓËÐÖ) ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË; k � xÿ1 ìÑÃÓÂÕÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÂâ ÆÎËÐÂ SDW-×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ (CDW-×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ), en�k� �
� e�k�Q� Ë vn � jvxk�Qj � jv yk�Qj ÆÎâ ÐÇÚÈÕÐÞØ n,
en�k� � e�k� Ë vn � jv x

k j � jv y
k j ÆÎâ ÚÈÕÐÞØ n, ÅÆÇ ÒÓÑÇÍÙËË

ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ v x
k Ë v yk ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÑÃÞÚÐÞÏË ÒÓÑËÊÄÑÆ-

ÐÞÏË ÒÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÒÓÑÇÍÙËâÏ ËÏÒÖÎßÔÂ ÑÕ
"ÅÑÎÑÌ" àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË e�k�. ¯ÂÍÑÐÇÙ, s�n� ì
ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞÇ ÏÐÑÉËÕÇÎË, ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ ÚËÔÎÑ ÔÑÄÒÂ-
ÆÂáÜËØ ÆËÂÅÓÂÏÏ,

s�n� � n �18�

ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÔÑËÊÏÇÓËÏÞØ ÊÂÓâÆÑÄÞØ (CDW-ÕËÒÂ) ×ÎÖÍ-
ÕÖÂÙËÌ Ô Q � �p=a; p=a� [61]. ¥Îâ ÐÇÔÑËÊÏÇÓËÏÞØ CDW-
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ [61] (ÍÑÅÆÂQ ÐÇ ÔÄâÊÂÐ Ô ÒÇÓËÑÆÑÏ ÑÃÓÂÕÐÑÌ
ÓÇÛÈÕÍË)

s�n� �
n� 1

2
pri ne~+tnyh n ;

n

2
pri ~+tnyh n :

8><>: �19�

¦ÔÎË ÏÞ ØÑÕËÏ ÖÚÇÔÕß ÔÒËÐÑÄÖá (ÅÇÌÊÇÐÃÇÓÅÑÄÔÍÖá)
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÑ ÔÒËÐÑÄÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË
Ä "ÒÑÚÕË ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÑÌ" ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË (ÔÒËÐ-
×ÇÓÏËÑÐÐÂâ (SF) ÏÑÆÇÎß [58, 59]), ÕÑ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓËÍÂ
ÆËÂÅÓÂÏÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ. ³ÑØÓÂÐâáÜËÇ
ÒÓÑÇÍÙËá ÔÒËÐÂ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÒÑÆÚËÐâáÕÔâ ÔÑËÊ-
ÏÇÓËÏÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓËÍÇ, Â ÓÂÔÔÇâÐËÇ Ô ÒÇÓÇÄÑÓÑÕÑÏ
ÔÒËÐÂ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏË ÐÇÔÑËÊÏÇÓËÏÑÅÑ ÕËÒÂ
("ÊÂÓâÉÇÐÐÑÇ" ÔÎÖÚÂÌÐÑÇ ÒÑÎÇ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÓÂÃÑÕ [58, 59]).
£ ÕÂÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÓÇÍÖÓÓÇÐÕÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (16) ÆÎâ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ, ÐÑ ÍÑÏÃËÐÂ-
ÕÑÓÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß s�n� ËÏÇÇÕ ÄËÆ [58, 59]

s�n� �
n� 2

3
pri ne~+tnyh n ;

n

3
pri ~+tnyh n :

8>><>>: �20�

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ô àÕÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÑÌ ÏÞ ÄÄÑÆËÏ Ä
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÄÂÉÐÞÌ ÏÂÔÛÕÂÃ ÆÎËÐÞ x, ÑÕÔÖÕÔÕÄÖá-
ÜËÌ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT. ¶ËÊËÚÇÔÍË ÏÂÔÛÕÂÃ ÆÎËÐÞ x
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÄÎËâÐËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ (SDW
ËÎË CDW) ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ "ÓÇÊÇÓÄÖÂÓ", ÑÍÓÖÉÂáÜËÌ
à××ÇÍÕËÄÐÖá ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÖá ÒÓËÏÇÔß Ä DMFT.

±ÑÔÎÇ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÔËÔÕÇ-
ÏÞDMFT+S-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (5) ë (10), ÖÚËÕÞÄÂáÜËØ Ë ÐÇÎÑ-
ÍÂÎßÐÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË, ÏÞ ÏÑÉÇÏ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÔÒÇÍÕÓÂÎß-
ÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß A�o; k�:

A�o; k� � ÿ 1

p
Im

1

o� mÿ e�k� ÿ S�o� ÿ Sk�o� ; �21�

ÅÆÇS�o�,Sk�o� Ë ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ m ÖÉÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÞ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. ±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇÏ (21) ÒÑ ÊÑÐÇ
¢ÓËÎÎáàÐÂ.

±ÑÆÑÃÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÊÄËÕ Ë ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇ-
ÐËâ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÄÇÓÛËÐ. °ÔÐÑÄÐÂâ ËÆÇâ, ËÔÒÑÎßÊÖÇ-
ÏÂâ ÊÆÇÔß, ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ
ÆÎâ ÄÇÓÛËÐÐÑÌ ÚÂÔÕË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÄÔÕÂÄÍÑÌ
ÎËÐËË "ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÒÑÎâ" Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÆËÂÅÓÂÏÏÖ
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ÆÎâ ³¿¹ [62 ë 64]. £ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÐÑ
ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏË Ô ÐÇÒÇÓÇÔÇÍÂáÜËÏËÔâ ÎË-
ÐËâÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÄÍÎÂÆ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÆËÂ-
ÅÓÂÏÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞØ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÌ s�n�,
ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÎËÐËâÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [58 ë 61]. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÔÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÄÇÓÛËÐÐÑÌ ÚÂÔÕË ÒÑÓÑÉ-
ÆÂáÕÔâ ÒÓÑÔÕÞÏË ÎÇÔÕÐËÚÐÞÏË ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏË Ô ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÞÏË s�n�-ÏÐÑÉËÕÇÎâÏË, ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô ÎËÐËâÏË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [63, 64] (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ [42]). ´ÑÅÆÂ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ
ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÓÇÍÖÓÓÇÐÕÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÆÎâ ÄÇÓ-
ÛËÐÐÑÌ ÚÂÔÕË GRA�eÿ; kÿ; e�; k�� [64], Ä ÍÑÕÑÓÖá ÕÂÍÉÇ
ÄÍÎáÚÈÐ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ (DMFT) ³¿¹, ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÌ
Ä ÓÂÏÍÂØ DMFT+S-ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ:

GRA
nÿ1�eÿ; kÿ; e�; k���1�D2s�n�GA

n �eÿ; kÿ�GR
n �e�; k���

�
n
1� 2ivnkk

�
oÿ en�k�� � en�kÿ� ÿ SR�e���

� SA�eÿ� ÿ SR
n�1�e�; k�� � SA

n�1�eÿ; kÿ�
�ÿ1o�

� GRA
n �eÿ; kÿ; e�; k�� ; �22�

ÅÆÇ

GR;A
n �e�; k�� �
� 1

e� ÿ en�k�� � invnkÿ SR;A�e�� ÿ SR;A
n�1 �e�; k��

: �23�

"¶ËÊËÚÇÔÍÂâ" ÄÇÓÛËÐÂ GRA�eÿ; kÿ; e�; k�� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÍÂÍ GRA

n�0�eÿ; kÿ; e�; k��. ²ÇÍÖÓÓÇÐÕÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ (22)
ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÄÔÇ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ ÆÎâ ÄÇÓ-
ÛËÐÐÑÌ ÚÂÔÕË. ±ÓË k! 0 �x!1� (22) ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÓâÆÖ,
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÑÏÖ Ä ÓÂÃÑÕÇ [62] (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ [58, 59]), ÍÑÕÑÓÞÌ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÖÏÏËÓÑÄÂÐ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍË. ³ÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÇ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ, ÇÔÎË ÒÑÎÑ-
ÉËÕß ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞÇ ÏÐÑÉËÕÇÎË s�n� Ä (22) ÓÂÄÐÞÏË
ÇÆËÐËÙÇ ÒÓË ÄÔÇØ n [63]. ²ÇÍÖÓÓÇÐÕÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÆÎâ
GRR�eÿ; kÿ; e�; k�� ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ (22) ÕÑÎßÍÑ ÑÚÇÄËÆÐÑÌ
ÊÂÏÇÐÑÌ A! R, Â ÕÂÍÉÇ ÊÂÏÇÐÑÌ ÄÔÇÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ Ä
×ËÅÖÓÐÞØ ÔÍÑÃÍÂØ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË (22) ÇÆËÐËÙÇÌ.

µÓÂÄÐÇÐËâ (4), (16), (22) ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô (13) Ë (14) ÆÂáÕ
ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÖá ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ
ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÐÂÛÇÌ ÏÑÆÇÎË Ä ÓÂÏÍÂØ
DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ.

£ÂÉÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÑÌ ÕÇÑÓËË âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÕÑ, ÚÕÑ ÑÃÂ
à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ, D Ë x, Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÄÞÚËÔÎÇÐÞ ËÊ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÂ ÓÂÃÑÕÞ [65] ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÒÓËÃÎËÉÇÐËâÏË, ÄÄÑÆË-
ÏÞÏË Ä ÓÂÃÑÕÂØ [58 ë 60], ÆÎâ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ ÒÑÎÖÚÇÐÑ [35] ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ D,
ÍÑÕÑÓÑÇÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌDMFT.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÛËÓÑÍÑÏ
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÖÓÑÄÐâ ÆÞÓÑÚÐÑÅÑ ÆÑÒËÓÑÄÂÐËâ ÂÏÒÎËÕÖÆÂ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË D ÎÇÉËÕ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ t ÆÑ 2t (tì ËÐÕÇÅÓÂÎ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË).

3.1.2. °ÔÐÑÄÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ä ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË. °ÃÔÖÆËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÑÆÐÑ-
ÊÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ Ô
ËÐÕÇÅÓÂÎÂÏË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË (t) Ë ÄÕÑ-
ÓÞÏË ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË (t 0), ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË

e�k� � ÿ2t�cos kxa� cos kya� ÿ 4t 0 cos kxa cos kya : �24�

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÇÆËÐËÙÞ ËÊÏÇÓÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÄÞÃÇÓÇÏ ËÐÕÇÅÓÂÎ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇÆâÏË t, Â ÆÎâ ÛÍÂÎÞ
ÆÎËÐ ì ÒÑÔÕÑâÐÐÖá ÓÇÛÈÕÍË a. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ "ÒÓËÏÇÔÐÑÅÑ
ÓÇÛÂÕÇÎâ" ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆ NRG [23, 24]. ±ÑÆÓÑÃ-
ÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÖáÜËØ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÇ ÂÐÑÏÂÎËË, ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [35 ë 37], Â ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕËì Ä ÓÂÃÑÕÇ
[38]. ©ÆÇÔß ÏÞ ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕËÒËÚÐÞØ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÎÖÚÂá
t 0=t � ÿ0;4 (ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÏÖ ÆÎâ ÍÖÒÓÂÕÑÄ) Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐËá
n � 0;8 (ÆÞÓÑÚÐÑÇ ÆÑÒËÓÑÄÂÐËÇ).

±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß.
¯ÂÚÐÈÏ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ Ä ÑÃÑÃ-
ÜÈÐÐÑÏ DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ, Ô ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
(Density Of States, DOS) Ä ÔÎÖÚÂÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑÅÑ
(ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÛËÓËÐÑÌ ÊÑÐÞ) ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ U � 4t. ·ÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÚÇÓÕÑÌ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËÇ ÐËÉÐËØ Ë ÄÇÓØÐËØ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ, ÓÂÔÜÇÒÎÈÐ-
ÐÞØ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ U Ô ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÏ
ÒËÍÑÏ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË [4, 5]. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÐÇÄÑÊÏÖÜÈÐÐÂâ
DOS ÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ ËÏÇÇÕ ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÔÕß
£ÂÐ ·ÑÄÂ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÓÂÍÕÑ-
ÄÂÕß ÒËÍ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË ÒÓÑÔÕÑ ÍÂÍ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ
ÒËÍ. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ËÏÇÇÕÔâ ÆÄÂ ÄÍÎÂÆÂ Ä àÕÑÕ ÒËÍ, ÑÃÖÔÎÑ-
ÄÎÇÐÐÞØ: 1) ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÏ ÒËÍÑÏ, ÒÑâÄÎâáÜËÏÔâ Ä
ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÂØ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÐÑÅÑÚÂ-
ÔÕËÚÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ, Ë 2) ÔÅÎÂÉÇÐÐÑÌ ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÔÕßá
£ÂÐ ·ÑÄÂ Ä ÐÇÄÑÊÏÖÜÈÐÐÑÌ DOS 3.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 6 ÒÑÍÂÊÂÐÞ DMFT+S-ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÒÓË n � 0;8 Ä ÔÎÖÚÂÇ t 0=t � ÿ0;4 Ë t 0 � 0 ÆÎâ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓ T � 0;356t Ë T � 0;088t. ´ÈÏÐÞÇ ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ
ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ. °ÔÕÂÎßÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ
ÐÂ ÓËÔ. 6 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ DOS Ô ÐÇÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÂÏÒÎËÕÖÆÑÌ D � 2t. ¥Îâ ÄÔÇØ ÐÂÃÑ-
ÓÑÄ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÏÞ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË ÐÂ
ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÏ ÒËÍÇ. ºËÓËÐÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË (ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
ÏÇÉÆÖ ÒËÍÂÏËDOS) ÒÑÓâÆÍÂ 2D. µÏÇÐßÛÇÐËÇ D ÑÕ 2t ÆÑ t
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆÄÖÍÓÂÕÐÑÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÛËÓËÐÞ ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎË Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÇÈ ÅÎÖÃËÐÞ. ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÒËÐ-×ÇÓ-
ÏËÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË (ÔÏ. (20)), ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ
ÃÑÎÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÌ, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑËÊÏÇÓËÏÞØ ÊÂÓâÆÑ-
ÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ (ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ (19)). £ÎËâÐËÇ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÉËÆÂÇÏÑÏÖ. µÄÇ-
ÎËÚÇÐËÇ ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞÑÕ xÿ1 � 0;1 ÆÑ
xÿ1 � 0;5, Õ.Ç. ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞ,
ÔÎÇÅÍÂ ÓÂÊÏÞÄÂÇÕ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß. µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÑÕ T � 0;088t ÆÑ T � 0;356t ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÜÇÏÖ ÖÛËÓÇ-
ÐËá ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ä ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇ-
ÕËÕß, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÏ
DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ Ô U � 4t (ÏÇÐßÛËÏ ÛËÓËÐÞ ÊÑÐÞ
W), ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑØÑÉË ÐÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÂÐÇÇ Ä ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄËÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ [58 ë 60].

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÕÇÒÇÓß ÔÎÖÚÂÌ ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÕÕÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Ô ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ
U � 40t, t 0=t � ÿ0;4 Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ n � 0;8 (ÓËÔ. 6Æ).
·ÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏË ÚÇÓÕÂÏË DOS ÆÎâ ÕÂÍËØ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎË-

3 ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÔËÐÅÖÎâÓÐÑÔÕß
£ÂÐ ·ÑÄÂ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ Ä ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒËÍ ÒÓË
U � �6ÿ8�t.
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ÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ âÄÎâáÕÔâ ÔËÎßÐÑÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ ÐËÉ-
ÐÇÌ Ë ÄÇÓØÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ Ë ÖÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË, ÒÇÓÇ-
ÔÇÍÂáÜËÌ ÐËÉÐáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ (ÆÞÓÑÚÐÑÇ ÆÑ-
ÒËÓÑÄÂÐËÇ). £ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÍÄÂ-
ÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒËÍ ÑÒâÕß ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË,
ÐÑ ÄÇÓØÐââ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÂâ ÊÑÐÂ ÕÇÒÇÓß ÐÂØÑÆËÕÔâ ÆÂÎÇÍÑ
ÔÒÓÂÄÂ ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË Ë ÐÇ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ
ÒËÍÂ (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÔÎÖÚÂâ ÏÂÎÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ).

±ÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÞØ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ,
D � 2t, ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß ÄÑÊÐËÍÂÇÕ Ä ÔÇÓÇÆËÐÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÒËÍÂ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÐËÉÐââ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÂâ ÊÑÐÂ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÎÇÅÍÂ ÖÛËÓÇÐÐÑÌ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÑÐ-
ÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ
ÂÐÑÏÂÎËÌ ÑÒâÕß ÒÑØÑÉÇ ÐÂ ÑÒËÔÂÐÐÑÇ ÄÞÛÇ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ
U � 4t ì ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ x ÓÂÊÏÞÄÂÇÕ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß, ÆÇÎÂâ ÇÈ
ÏÇÐÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÌ, ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ D ÑÕ 2t ÆÑ t ÔÖÉÂÇÕ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß Ë ÖÏÇÐßÛÂÇÕ ÇÈ ÅÎÖÃËÐÖ (ÔÏ. [35]). (©ÂÏÇÕËÏ,
ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß ÔËÎßÐÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÂ ÆÎâ SDW-ÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÎÖÍ-
ÕÖÂÙËÌ, ÚÇÏ ÆÎâ CDW-ÒÑÆÑÃÐÞØ.)

ªÏÇáÕÔâ, ÑÆÐÂÍÑ, Ë ÄÒÑÎÐÇ ÊÂÏÇÕÐÞÇ ÑÕÎËÚËâ ÑÕ
ÔÎÖÚÂâ U � 4t. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÛËÓËÐÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË Ä DOS
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇÌ, ÚÇÏ 2D, ÚÕÑ ÏÞ
ÔÄâÊÞÄÂÇÏ ÔÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏ ÔÖÉÇÐËÇÏ ÔÂÏÑÅÑ ÍÄÂÊËÚÂ-
ÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 7 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß
A�o; k�, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ Ä DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ ÄÆÑÎß ÄÞÔÑ-
ÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÒÇÓÄÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ:
G�0; 0�ÿX�p; 0�ÿM�p; p�ÿG�0; 0�. ±Ñ ÔÖÕË, ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÂâ ÊÑÐÂ Ä ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ì ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÒËÍÑÄ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÆËÔÒÇÓÔËá ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ, Â ÛËÓËÐÂ ÒËÍÑÄ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ. ±ÓËÚÈÏ âÔÐÑ ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÕÔâ ÚÂÔÕËÚÐÂâ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ ("ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ") àÕÑÌ ÊÑÐÞ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË. £ËÆÐÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂâ ÆÄÖ-
ÒËÍÑÄÂâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË X ÊÑÐÞ
¢ÓËÎÎáàÐÂ. £ ÙÇÐÕÓÇMÿG-ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ

ÐÑÆÂÎßÐÂâ ÕÑÚÍÂ) ÏÑÉÐÑ ÖÄËÆÇÕß ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎË, Õ.Ç. ÐÂÎËÚËÇ "ÒÂÏâÕË" ÑÃ AFM-ÜÇÎË, ËÏÇáÜÇÌ
ÊÆÇÔß ÏÂÍÔËÏÖÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎÐÑÅÑ AFM-ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ.
ªÊÏÇÐÇÐËÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÒÓËÄÑÆËÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Í ÑÃÜÇÏÖ
ÔÏÇÜÇÐËá ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË.

"²ÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË. £ ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÌ DMFT ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÐÇ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÖÇÕÔâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, Õ.Ç. ÑÔÕÂÈÕÔâ ÕÂÍÑÌ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ
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²ËÔ. 6. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÚËÔÎÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÄÂÎ t ÐÂ ÑÆÐÖ âÚÇÌÍÖ Ë ÑÆÐÖ ÒÓÑÇÍÙËá ÔÒËÐÂ), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
DMFT(NRG)+S-ÓÂÔÚÈÕÂÏË [35] ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞØ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÌ (SF ì ÔÒËÐ-×ÇÓÏËÑÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß, ÔÑËÊÏÇÓËÏÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË),
ÑÃÓÂÕÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÆÎËÐ xÿ1 (ÄÞÓÂÉÇÐÐÞØ Ä ÇÆËÐËÙÂØ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍË) Ô ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÌ ÂÏÒÎËÕÖÆÑÌ D � 2t Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ
n � 0;8: (Â ë Å) U � 4t ÒÓË t 0=t � ÿ0;4 (ÐÂ ÓËÔ. Â, Ä) Ë t 0 � 0 (ÐÂ ÓËÔ. Ã, Å) ÆÎâ ÆÄÖØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ; (Æ) U � 40t,
T � 0;088t. µÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÖÎá àÐÇÓÅËË.
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²ËÔ. 7. ³ÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß A�k;o�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä [35] ËÊ
DMFT(NRG)+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÄÆÑÎß ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËÌ ÒÇÓÄÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ G�0; 0�ÿX�p; 0�ÿM�p; p�ÿG�0; 0� ÆÎâ
ÔÒËÐ-×ÇÓÏËÑÐÐÑÌ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓËÍË ÆËÂÅÓÂÏÏ. µÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË ÓÂÄÇÐ
ÐÖÎá àÐÇÓÅËË.
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"ÅÑÎÞØ" ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ [3]. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÑÌ
ËÏÒÖÎßÔÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ³¿¹ ÏÑÉÇÕ ÄÑÊÐËÍÐÖÕß ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÂâ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË [58, 59]. ³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä
³¬³. ¥ÂÎÇÇ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆËÂÅÓÂÏÏÖ ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑÔÕË ÆÎâ ÄÊâÕÑÌ ÒÓË o � 0 ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(21), ÚÂÔÕÑ ÐÂÊÞÄÂÇÏÖá ÍÂÓÕÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË.
´ÂÍÂâ ÍÂÓÕÂ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ARPES-
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ, Ë ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË
ÐÂ ÐÇÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË Ä ÑÃÞÚÐÑÏ ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ (ÍÑÅÆÂ ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÞÏ).

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 8Â ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÍÂÓÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË
ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ Ô U � 4t. ¥ËÂÅÓÂÏÏÂ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË âÔÐÑ ÆÇÏÑÐÔÕÓË-
ÓÖÇÕ "ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÍÂØ
Ô ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇÏ ×ÇÓÏË-ÆÖÅ ÒÓË ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË D, ÂÐÂÎÑ-
ÅËÚÐÑ ÕÑÏÖ, ÍÂÍ àÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß Ä ÒËÑÐÇÓÔÍËØ ARPES-
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ¯ÑÓÏÂÐÂ Ë ÆÓ. [66], ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÈÐÐÞØ
ÄÒÑÔÎÇÆÔÕÄËË ÄÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ ÓÂÃÑÕ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ë Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ
(U � 0) [36, 67]. ²ÑÎß ÍÑÐÇÚÐÞØ U ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËá ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ U � 0 Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎß-
ÐÑÏÖ ÓÂÊÏÞÕËá, ÆÇÎÂáÜÇÏÖ ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË ÏÇÐÇÇ ÊÂÏÇÕ-
ÐÞÏË. "²ÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ä
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ ÒÓË ÏÂÎÞØ ÄÇÎËÚËÐÂØ D, ÐÑ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÓÂÊÖ ÉÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ËÔÚÇÊÂÇÕ ÄÑ
ÄÔÇÌ ÂÐÕËÐÑÆÂÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË (ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕß ÕÑÚÇÍ X(p,0),
Y(0,p)) ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ, Ë ÔÑØÓÂÐâáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ×ÇÓÏË-
ÆÖÅË Ä ÐÑÆÂÎßÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍËÇ Í "ÊÂÕÓÂ-
ÄÑÚÐÑÌ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË. ¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÂáÕ
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÏÖ Ä ARPES-àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂØ ÒÑÄÇÆÇÐËá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ë ÕÑÏÖ ×ÂÍÕÖ,
ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÓÇÆÍÑ [68]. ¢ÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕË ÐÂÃÎáÆÇÐËâ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ (Ô ÒÓËÏÇÓÂÏË
ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ) ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 4.4, ÒÑÔÄâÜÈÐÐÑÏ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá ÓÇÂÎßÐÞØ ÍÖÒÓÂÕÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÇÕÑÆÂ LDA+DMFT+S.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Ô
U � 40t (ÓËÔ. 8Ã) ÏÞ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ "ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË"
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÎÑØÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÆÎâ ÄÔÇØ ÄÇÎËÚËÐD. ±ÓÑ×ËÎß
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË âÄÎâÇÕÔâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ ÓÂÊÏÞ-
ÕÞÏ, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÐßÛËØ ÄÇÎËÚËÐ U, ÑÕÓÂÉÂâ ÄÂÉÐÖá
ÓÑÎß ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ.

¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÐÂ ÓËÔ. 8 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ×ÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË
ÍÂÍ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ:

oÿ e�k� � mÿReS�o� ÿReSk�o� � 0 �25�
ÒÓË o � 0, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ [58, 59] 4.
°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÆÂÈÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß
¶ÇÓÏË, ÃÎËÊÍÖá Í ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÌ ËÊ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ËÐÕÇÐÔËÄ-
ÐÑÔÕË ÒÓË ÏÂÎÞØ D, ÐÑ ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÇÈ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ
ÓÂÊÏÞÕËâ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÄÂÉÐÑÅÑ ÒÓË ÃÑÎßÛËØ D. ±ÓË
ÃÑÎßÛÑÌ ÂÏÒÎËÕÖÆÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÂâ ÕÂÍËÏ
ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÄÇÆÈÕ ÔÇÃâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÇÈ ÓÇÂÎßÐÑÏÖ ÒÑÄÇÆÇÐËá, ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ ËÊ
ÂÐÂÎËÊÂ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÎËÛß Ä ÐÑÆÂÎßÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË. ªÏÇÐÐÑ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂÎß-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÒÓË o � 0) ÆÂÈÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÐÑÇ Ë
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä
ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÔËÎßÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË Ë ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÏË
×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÒÑÓâÆÍÂ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ Ä ÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ×ÂÊÑÄÑÌ
ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÔËÔÕÇÏ ÕËÒÂ £´³±-ÍÖÒÓÂÕÑÄ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ËØ
ÒÑÐËÉÇÐÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä
ÕÂÍÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ, ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÓâÏÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
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²ËÔ. 8. ¬ÂÓÕËÐÂ "ÓÂÊÓÖÛÇÐËâ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ [36] Ä DMFT(NRG)+S-ÓÂÔÚÈÕÂØ ÒÓË (Â) U � 4t Ë (Ã) U � 40t ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ D, ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ. ©ÂÒÑÎÐÇÐËÇ n � 0;8. ºÕÓËØÑÄÞÇ ÍÓËÄÞÇ ì "ÅÑÎÂâ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË, ÒÖÐÍÕËÓÐÞÇ ÎËÐËË ì ÅÓÂÐËÙÞ
ÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ. ³ÒÎÑÛÐÞÏË ÍÓËÄÞÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÇÛÇÐËâ (25).

4 ´ÂÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ×ÇÓÏË-ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÓËÐâÕÑ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ
ÕÇÑÓËË ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË. £ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏ
ËÊÏÇÐÇÐËâÏ ÒÓÑÔÕÑÌ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÞ. ±ÓË àÕÑÏ ÏÞ
ÑÔÕÂÄÎâÇÏ Ä ÔÕÑÓÑÐÇ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÖÔÎÑÄËÌ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË
ÕÇÑÓËË ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË ÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ¶ÇÓÏË ËÎË Ä ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ T! 0, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÏÑÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÏ ì ×ÎÖÍÕÖÂÙËË
ÃÎËÉÐÇÅÑ AFM-ÒÑÓâÆÍÂ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÍÄÂÊËÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË ÕÑÎßÍÑ
ÒÓË T4oSF, ÅÆÇ oSF ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ ÔÒËÐÑÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ
[58 ë 60].
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ÆÂÐÐÞÏË ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÕÔâ ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍÑÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË.

°ÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß. °ÃÔÖÆËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ,
ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ ÆÎâ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÒÔÇÄÆÑÜÇ-
ÎÇÄÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ä ÐÂÛÇÏ DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ. ¯Â
ÓËÔÖÐÍÇ 9Â ÒÑÍÂÊÂÐÞDMFT+S-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÆÇÌÔÕÄË-
ÕÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ
ÏÇÕÂÎÎÇ (U � 4t) ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÂÏÒÎËÕÖÆÂØ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË.
ÁÔÐÑ ÄËÆÐÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÕËÒËÚÐÑÌ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÌ
ÂÐÑÏÂÎËË ÐÂ "ÒÎÇÚÇ" ÆÓÖÆÇÄÔÍÑÅÑ ÒËÍÂ, Ë, ÍÂÍ Ë ÔÎÇÆÑ-
ÄÂÎÑ ÑÉËÆÂÕß, ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÇ ÂÐÑÏÂÎËË ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ Ô
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ D. ´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÂÐÑÏÂÎËÌ
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÑØÑÉÇ ÐÂ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
Ä ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÍÖÒÓÂÕÐÞØ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆÐË-
ÍÑÄ Ä ÔÓÇÆÐÇÌ ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ (Ä ÂÐÅÎÑ-
âÊÞÚÐÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÕÂÍÂâ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚËÎÂ ÐÂÊÄÂ-
ÐËÇ mid-infrared feature) [69, 70]. £ÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ
ÓÂÊÏÞÄÂáÕ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß, ÆÇÎÂâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÖá ÂÐÑÏÂ-
ÎËá ÏÇÐÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÌ [38].

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 9Ã ÒÑÍÂÊÂÐÞ DMFT+S-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ
ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÏ
ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÏ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÇ (U � 40t) ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÂÏÒÎËÕÖ-
ÆÂØ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÎÂÔÕß ÚÂÔÕÑÕ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÂâ ÂÐÑÏÂÎËâ, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ �uÉÇ Ô
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÔËÎÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ë ÒÓË ÃÑÎßÛËØU ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎÇÄÞÇ ÂÐÑÏÂÎËË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÔËÎßÐÑ ÒÑÆÂÄÎÇÐÐÞÏË.
±ÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËË ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÊÂÏÇÕÐÑÏÖ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËá ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞØ, ÒÑÓâÆÍÂ D, ÚÂÔÕÑÕ, Â ÆÎâ ÄÞÔÑÍËØ ÚÂÔÕÑÕ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑÓâÆÍÂ U, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ËÏÇÇÕÔâ ÄÍÎÂÆ ÑÕ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÄÇÓØÐáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ) ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇ-
ÄÞÇ à××ÇÍÕÞ ÐÇ ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ (ÔÏ. ÄÔÕÂÄÍÖ ÐÂ ÓËÔ. 9Ã).
±ÓË ÏÂÎÞØ ÚÂÔÕÑÕÂØ ÏÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏ ÒÑÆÂÄÎÇÐËÇ ÆÓÖÆÇÄ-
ÔÍÑÅÑ ÒËÍÂ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÂÃÑÌ ÂÐÑÏÂÎËÇÌ Ä ÑÃÎÂÔÕË
o � D, ÍÑÕÑÓÂâ ËÔÚÇÊÂÇÕ ÒÓË ÏÂÎÞØ D ËÎË ÏÂÎÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÆÎËÐÂØ.

3.2. ±ÇÓÇØÑÆ ®ÑÕÕÂ ë¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ
Ä ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ
£ÂÉÐÑÔÕß ÖÚÈÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÑÔÕË ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÂ [71, 72]. ¬ÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ÍÑÓÓÇ-

ÎâÙËË Ë ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ âÄÎâáÕÔâ ÆÄÖÏâ ÒÓËÄÑÆâÜËÏË Í
ÒÇÓÇØÑÆÂÏ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ ÆÄËÉÖÜËÏË ÔËÎÂÏË,
ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÇÌ Ë ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËÇÌ ÐÑÔËÕÇÎÇÌ
ÊÂÓâÆÂ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÇÓÇØÑÆ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇÏ [1, 73], Â ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄ-
ÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ ÔÄâÊÂÐ Ô ÒÓËÏÇÔÐÞÏ
ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ [74]. ¬ÂÍ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÕÑÐÍÂâ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËâ à××ÇÍÕÑÄ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Ë
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÏÇÇÕ ÏÐÑÅÑ ÒÓÑâÄÎÇÐËÌ [71, 72, 75, 76],
Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ âÓÍÑ àÕÑ ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔËÎßÐÞØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ë ÔËÎßÐÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÑÒÓÇÆÇ-
Îââ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍ ®ÑÕÕÂ ë¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ [71, 72].

°ÆÐÑÌ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÖÚÇÔÕß ÍÂÍ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÏÖ
ÒÇÓÇØÑÆÖ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ [1, 73], ÕÂÍ Ë à××ÇÍÕÞ
ÔËÎßÐÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÏÖ
ÒÇÓÇØÑÆÖ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ, âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß ¡ÐÆÇÓ-
ÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ [39, 77 ë 82].

£ ÓÂÃÑÕÂØ [77 ë 79] ÕÓÈØÏÇÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë
·ÂÃÃÂÓÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ [3 ë 5, 14]. £ÎËâÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÃÇÔ-
ÒÑÓâÆÍÂ ÖÚËÕÞÄÂÎÑÔß ÚÇÓÇÊ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÔÑÔÕÑâÐËÌ [83, 84] Ä ÓÂÏÍÂØ ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÅÑ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËâ ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ
ÎÑÍÂÎËÊÂÙËá ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ. ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ
¥ÑÃÓÑÔÂÄÎÇÄËÚ Ë ¬ÑÕÎâÓ [77] ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ÄÂÓËÂÐÕ
DMFT, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ËÊ ÓÇÛÇÐËâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÔÕÑØÂ-
ÔÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ DMFT ÆÎâ ÂÐÔÂÏÃÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô
ÊÂÆÂÐÐÞÏË ÓÇÂÎËÊÂÙËâÏË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎÂÔß
ÔÓÇÆÐââ ÎÑÅÂÓË×ÏËÚÇÔÍÂâ (ÔÓÇÆÐââ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ)
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÆÂáÜÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ ÆÎâ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ. ¿ÕÑÕ
ÒÑÆØÑÆ ÆÂÎÇÇ ÃÞÎ ÓÂÊÄËÕ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [78, 79], ÅÆÇ ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ÄÇÔßÏÂ ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÂâ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ
ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ [79] Ô
×ÂÊÂÏË ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆË-
àÎÇÍÕÓËÍÂ Ë ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÆË-
àÎÇÍÕÓËÍÂ. ¤ÎÂÄÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÑÆØÑÆÂ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [77 ë 79], ì àÕÑ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ËÊÏÇÓâÇÏÞÇ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ
ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÂâ, ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ, Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÒÇÓÇ-
ØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ.
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²ËÔ. 9. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË (t 0 � ÿ0;4t, t � 0;25 à£), ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä [38] Ä DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÄÇÎËÚËÐÂØ D, ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T � 0;088t, ÊÂÒÑÎÐÇÐËË n � 0;8 Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÇ x � 10a ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ,U � 4t (Â) Ë ÆÎâ ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ,U � 40t (Ã). ¯Â ÄÔÕÂÄÍÇìÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÄÛËÓÑÍÑÏ ÚÂÔÕÑÕÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÏ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÄÇÓØÐáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ.
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£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÄËÕÞÌ ÒÑÆØÑÆ
ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ ÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÓÇÛÇÐËË ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ ÑÃÑÃÜÈÐ-
ÐÑÅÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË. ¿××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß àÕÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÂ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÊÄÇÔÕÐÂ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÆÂÄÐÑ [40 ë 42, 56, 85 ë 87]; ÒÓÇÆÒÓËÐËÏÂÎËÔß Ë
ÒÑÒÞÕÍË ÖÚÇÔÕß à××ÇÍÕÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÃÇÜÂáÜËÏË ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË [86, 88, 89]. °ÆÐÂÍÑ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÐÇ
ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÎÔâ ÐÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÖá ÕÇÑÓËá ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇ-
ÎËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. £ÒÇÓÄÞÇ ÕÂÍÑÇ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ [39] ÆÎâ ÕÓÈØÏÇÓÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ [90] ÆÎâ ÆÄÖÏÇÓÐÞØ.

¢ÖÆÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÐÇÏÂÅÐËÕÐÖá ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÖá ÏÑÆÇÎß ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ ÒÓË ÒÑÎÑÄËÐÐÑÏ (Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ) ÊÂÒÑÎÐÇÐËË ÒÓË ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÞØ ÔËÎÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ. ¿ÕÂ ÏÑÆÇÎß ÑÚÇÄËÆÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÔÑÆÇÓÉËÕ Ä ÔÇÃÇ ÍÂÍ ÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÌ, ÕÂÍ Ë ÂÐÆÇÓÔÑ-
ÐÑÄÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆÞ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ
ÏÑÆÇÎË ËÏÇÇÕ ÄËÆ

H � ÿt
X
hi ji s
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ni" ni# ; �26�

ÅÆÇ t > 0 ì ÂÏÒÎËÕÖÆÂ ÒÇÓÇÔÍÑÍÂ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË, U ì ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÐÂ ÖÊÎÇ,
nis � a

y
isais ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÚËÔÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ ÖÊÎÇ, ais

(a yis) ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÖÐËÚÕÑÉÇÐËâ (ÓÑÉÆÇÐËâ) àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÔÑ
ÔÒËÐÑÏ s. ­ÑÍÂÎßÐÞÇ àÐÇÓÅËË Ei ÐÂ ÓÂÊÐÞØ ÖÊÎÂØ ÓÇÛÈÕÍË
ÒÑÎÂÅÂáÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÔÎÖÚÂÌÐÞÏË ÄÇÎËÚËÐÂÏË.
¥Îâ ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÑÌ ÕÇØÐËÍË ÆÂÎÇÇ ÏÞ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÏ ÆÎâ Ei ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ¤ÂÖÔÔÂ:

P�Ei� � 1������
2p
p

D
exp

�
ÿ E 2i
2D2

�
: �27�

±ÂÓÂÏÇÕÓ D ÊÆÇÔß ÔÎÖÉËÕ ÏÇÓÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ.
´ÂÍÑÇ ÅÂÖÔÔÑÄÑ ÔÎÖÚÂÌÐÑÇ ÒÑÎÇ (ÃÇÎÞÌ ÛÖÏ) àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ Ei ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÊÎÂØ ÓÇÛÈÕÍË àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÐÑ "ÒÓËÏÇÔÐÑÏÖ" ÓÂÔÔÇâÐËá, Ë ÑÐÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÖÚÕÇÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÐÑÌ ÕÇØÐËÍË
ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ¤ÓËÐÂ [42].

¥Îâ Sp�ie�, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÌ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÒÓÑÔÕÑÌ ÑÆÐÑÒÇÕ-
ÎÇÄÑÌ ÄÍÎÂÆ, ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂâ ÒÇÓÇÍÓÈÔÕÐÞÏË ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏË,
Õ.Ç. ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ÃÑÓÐÑÄÔÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ [42],
ÍÑÕÑÓÑÇ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÅÂÖÔÔÑÄÂ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ (27) ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÑÃÞÚÐÑÏÖ ÄÞÓÂÉÇÐËá:

Sp�ie� � D2
X
p

G�ie; p� � Simp�ie� ; �28�

ÕÂÍ ÚÕÑ "ÄÐÇÛÐââ" ³¿¹ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ p
(ÎÑÍÂÎßÐÑÌ).

¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÃÖÆÇÏ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÑÃÜÇÇ DMFT+S-ÄÞÓÂÉÇÐËÇ (13). ¯ÂËÃÑÎÇÇ
ÄÂÉÐÞÌ ÃÎÑÍ F 0RA

e �o; q� ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÚËÔÎÇÐ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ËÆÇÑÎÑÅËË ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË [40 ë
42, 56, 85 ë 87] Ô ÐÇÍÑÕÑÓÞÏË ÑÃÑÃÜÇÐËâÏË, ÖÚËÕÞÄÂá-
ÜËÏË ÓÑÎß ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÒÑÏÑÜßá
DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ [39, 90]. °ÔÐÑÄÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÂÏÑ-
ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÄÞÄÑÆâÕÔâ ÊÆÇÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ (4), ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ ÎÑÍÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ³¿¹
ÑÕ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

³ÎÇÆÖâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÏÖ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËá [40 ë 42, 56, 85 ë
87], ÏÞ ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑ-ÒÑÆÑÃÐÞÌ (ÒÓË ÏÂÎÞØ o
Ë q) ÄÍÎÂÆ Ä F 0RA

e �o; q�, ËÏÇáÜËÌ ÄËÆ

F 0RA
e �~o; q� � 2piN�e�

~o� iD�o� q 2
; �29�

ÅÆÇ D�o� ì ÑÃÑÃÜÈÐÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË. £ÂÉ-
ÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ (29) ÑÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ Ä ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÊÂÍÎáÚÇÐÑ Ä ÚÎÇÐÇ

~o � e� ÿ eÿ ÿ SR�e�� � SA�eÿ� �
� oÿ SR�e�� � SA�eÿ� � oÿ DSRA�o� ; �30�

ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÏÇÐâÇÕ ÑÃÞÚÐÞÌ ÚÎÇÐ o Ä ÊÐÂÏÇÐÂÕÇÎÇ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÅÑ ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ F 0RA

e �o; q�. ªÊ ÑÃÜËØ
ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ âÔÐÑ, ÚÕÑ Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË o! 0
ÏÞ ËÏÇÇÏ DSRA�o � 0� � 2i ImS�e� � maxfT 2; e 2g, ÚÕÑ
ÑÕÓÂÉÂÇÕ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ Ä DMFT (ÍÑÕÑ-
ÓÑÇ ÐÇ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ÖÒÓÖÅËÏ ÒÓËÏÇÔÐÞÏ ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ). ±ÓË
ÍÑÐÇÚÐÞØ T àÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÞÚÐÑÏÖ ÐÂÓÖÛÇÐËá
×ÂÊÑÄÑÌ ÍÑÅÇÓÇÐÕÐÑÔÕË ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ (ÐÇÖÒÓÖÅÑÅÑ) ÓÂÔÔÇâÐËâ [71, 72, 75, 76].

´ÑÅÆÂ (13) ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ
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ÅÆÇ ÄÕÑÓÞÏ ÚÎÇÐÑÏ Ä ÍÄÂÆÓÂÕÐÞØ ÔÍÑÃÍÂØ ÒÓË ÏÂÎÞØ o
×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß, Â ÒÓË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË
ÑÒËÔÂÐËâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ ÚÂÔÕÑÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÇÅÑ ËÊ
(14), ÄÊâÄ F 0RR

e �o; q� Ä ÑÃÞÚÐÑÏ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË.

¥ÂÎÇÇ, ÔÎÇÆÖâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÔØÇÏÇ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ
ÕÇÑÓËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË [40 ë 42, 56, 85 ë 87], ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÊÂÏ-
ÍÐÖÕÑÇ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË:

D�o� � i
hvi2
d

�
~oÿ DSRA

imp�o��

� D 4
X
p

�DGp� 2
X
q

1

~o� iD�o� q 2

�ÿ1
; �32�

ÅÆÇ d ì ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, DGp � GR�e�; p�ÿ
ÿGA�eÿ; p�, DSRA

imp�o� � SR
imp�e�� ÿ SA

imp�eÿ�, Â ÔÓÇÆÐââ
ÔÍÑÓÑÔÕß hvi, ØÑÓÑÛËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ
âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÔÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕß ¶ÇÓÏË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËÇÏ

hvi �
P

p jvpjDGpP
p DGp

; �33�

ÅÆÇ vp � qE�p�=qp. µÓÂÄÐÇÐËÇ (32), ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÓÇÛÂÕß ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ DMFT+S-ÒÓÑ-
ÙÇÆÖÓÑÌ (5) ë (10), (28), ×ÂÍÕËÚÇÔÍË âÄÎâÇÕÔâ ÕÓÂÐÔÙÇÐ-
ÆÇÐÕÐÞÏ, Ë ÇÅÑ ÓÇÛÇÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÎÇÅÍÑ ÐÂÌÕË ËÕÇÓÂÙËâÏË
ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ~o.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÞÚÐÞÏ ÒÓÇÆÇÎÑÏ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË
ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ q Ä (32)
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÑÅÓÂÐËÚÇÐÑ [42, 86]:

q < k0 � min flÿ1; pFg ; �34�
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ÅÆÇ l � hvi=2g ì ÖÒÓÖÅÂâ ÆÎËÐÂ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÒÓÑÃÇÅÂ, g ì
ÃÑÓÐÑÄÔÍÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ ÒÓËÏÇÔâØ, pF ì ËÏ-
ÒÖÎßÔ ¶ÇÓÏË. ¬ÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ, Ä ÆÄÖÏÇÓÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÂÐÆÇÓ-
ÔÑÐÑÄÔÍÂâ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÔÍÑÎß ÖÅÑÆÐÑ
ÏÂÎÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ. °ÆÐÂÍÑ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÒÓË
àÕÑÏ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ ÄÇÎËÍ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÖá ÓÑÎß ÐÂÚËÐÂáÕ ËÅÓÂÕß ÓÂÊÏÇÓÞ ÑÃÓÂÊÙÂ. ²ÂÊÏÇÓ
ÑÃÓÂÊÙÂ L ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÄÇÆÈÐ Ä ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÖá
ÕÇÑÓËá ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÑÃÓÇÊÂÐËÇÏ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÆË×-
×ÖÊËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÎáÔÂ ÒÓË ÏÂÎÞØ q [40, 41, 85], Õ.Ç. ÒÓË

q � kL � 1

L
: �35�

±ÓË o! 0 (ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÕÑÅÆÂ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
¶ÇÓÏË (e � 0) Ë ~o! 0) Ä ×ÂÊÇ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍÂ ËÏÇÇÏ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË [40 ë 42, 85]:

D�o� � ÿi~oR 2
loc : �36�

±ÓË ÒÑÆÔÕÂÐÑÄÍÇ (36) Ä (32) ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ, ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÜÇÇ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Rloc:

R 2
loc � ÿ

hvi2
dD 4

�X
p

�DGp�2
X
q

1

1� R 2
locq

2

�ÿ1
: �37�

3.2.1. ´ÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ.¯ËÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓ-
ÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÐÂ ÍÄÂÆÓÂÕ-
ÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ Ô ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕßá ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ" ÊÑÐÇ ÛËÓËÐÑÌW � 2D:

N0�e� � 2

pD 2

�����������������
D 2 ÿ e 2
p

: �38�

±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÔÇÅÆÂ ÒÓËÄÑÆËÕÔâ Ä ÇÆËÐËÙÂØ
ÚËÔÎÂ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÄÂÎ ÆÎâ àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË ÑÃÝÈÏÑÏ a 3 Ë ÆÎâ ÑÆÐÑÌ ÒÓÑÇÍÙËË ÔÒËÐÂ.
£ÇÎËÚËÐÞ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÆÂáÕÔâ Ä ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÇÆËÐË-
ÙÂØ e 2=�ha. ¥Îâ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑÅÑ ÑÊÐÂÍÑÏÎÇÐËâ Ô ÚËÔÎÇÐ-
ÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÒÓË ÑÕÍÎÑÐÇÐËË ÑÕ ÒÑ-
ÎÑÄËÐÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ) ÑÕÔÞÎÂÇÏ ÚËÕÂÕÇÎâ Í ÓÂÃÑÕÇ [39].

¿ÄÑÎáÙËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ. £ ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕ-
ÐÑÅÑ DMFT-ÒÑÆØÑÆÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÏÑÆÇÎË
·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ËÏÇÇÕ ÕËÒËÚÐÖá
ÕÓÈØÒËÍÑÄÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ [5, 4, 91, 92]: ÖÊÍÂâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-

ÐÂâ ÊÑÐÂ (ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÒËÍ), ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÜÂâÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
¶ÇÓÏË, Ë ÛËÓÑÍËÇ ÄÇÓØÐââ Ë ÐËÉÐââ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÇ
ÊÑÐÞ, ×ÑÓÏËÓÖáÜËÇÔâ ÒÓË e � �U=2. ¬ÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÂâ
ÊÑÐÂ ÔÖÉÂÇÕÔâ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ U Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ,
ËÔÚÇÊÂâ Ä ÕÑÚÍÇ ÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë
ÆËàÎÇÍÕÓËÍ ÒÓË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÏ Uc2 � 1;5W. ±ÓË ÆÂÎßÐÇÌ-
ÛÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË U ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË ÑÕÍÓÞÄÂÇÕÔâ ÆË-
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÂâ ÜÇÎß.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 10 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ DMFT+S-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË U � 2;5D �
� 1;25W, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ Ä
ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, Ë ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ ÃÇÔÒÑ-
ÓâÆÍÂ D, ÄÍÎáÚÂâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÞÌ, ÒÇÓÇÄÑÆâÜËÌ
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÏÇÕÂÎÎ Ä ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÂÐÆÇÓÔÑ-
ÐÑÄÔÍËÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÍ (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÐËÉÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑ-
ÄÑÆËÏÑÔÕË). ¬ÂÍ Ë ÑÉËÆÂÎÑÔß, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÕËÒËÚÐÑÇ
ÖÛËÓÇÐËÇ Ë ÒÑÆÂÄÎÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÃÇÔÒÑÓâÆ-
ÍÑÏ.

¯ÇÑÉËÆÂÐÐÞÏ ÑÍÂÊÂÎÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÆÎâ
ÄÇÎËÚËÐÞ U � 4;5D � 2;25W, ÕËÒËÚÐÑÌ ÆÎâ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ
ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ (ÓËÔ. 10Ã). ®Þ
ÄËÆËÏ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ (ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÌ ÊÑÐÞ) Ä DOS ÒÓË ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÚÕÑ
ÒÇÓÇÄÑÆËÕ ÏÑÕÕÑÄÔÍËÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÍ Ä ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ
ÏÇÕÂÎÎ ËÎË ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍËÌ ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍ. ±ÑÆÑÃÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ DOS ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÕÂÍÉÇ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [79].

¶ËÊËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÚËÐÂ ÕÂÍÑÅÑ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÇÑÉËÆÂÐ-
ÐÑÅÑ, ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ ÄÒÑÎÐÇ âÔÐÂ.
¬ÑÐÕÓÑÎËÓÖáÜËÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆË-
àÎÇÍÕÓËÍ Ä DMFT âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U Ë ÛËÓËÐÞ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ ÊÑÐÞ W � 2D.
±ÓË ÓÂÊÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËË ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÐÑÄÂâ à××ÇÍÕËÄÐÂâ
ÛËÓËÐÂ ÊÑÐÞ Weff (Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ), ÍÑÕÑÓÂâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÃÇÔÒÑ-
ÓâÆÍÂ. ±ÓËÚÈÏ ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÂâ ×ÑÓÏÂ DOS Ô ØÑÓÑÛÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏË ÅÓÂÐËÙÂÏË ÊÑÐÞ Ä ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏ
ÃÑÓÐÑÄÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ (ÔÏ. (28)). £ÔÈ àÕÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÑÕÐÑÛÇÐËâ U=Weff, ÚÕÑ Ë
ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÑÐÞ. ¢ÑÎÇÇ
ÆÇÕÂÎßÐÑ ÆÂÐÐÞÌ ÄÑÒÓÑÔ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÐËÉÇ ÒÓË ÑÒËÔÂ-
ÐËË ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ.

£ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá
ÒÇÓÇØÑÆÂ ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÅËÔÕÇÓÇÊËÔÐÑÇ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ DOS, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÇ ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË U ÑÕ
ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ [5, 91,
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²ËÔ. 10. ±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D [39] ÒÓË
(Â) U � 2;5D, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, (Ã) U � 4;5D, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ.
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92]. ¶ÂÊÂ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÆÎâ
ÄÇÎËÚËÐ U, "ÄÍÎËÐËÄÂáÜËØÔâ" ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÅÎÖÃÑÍÑ Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ×ÂÊÇ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÇÌ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ U. ®ÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÂâ ×ÂÊÂ ÄÑÔÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË Uc1 � 1;0W.
³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ËÐÕÇÓÄÂÎ Uc1 < U < Uc2 ÑÃÞÚÐÑ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÍÂÍ ÑÃÎÂÔÕß ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ Ë ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ×ÂÊÂ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ [5, 91 ë 93]. ´ÂÍÑÇ ÅËÔÕÇÓÇÊËÔÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ
DOS (ÔÏ. [39]) ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ Ë ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ
(ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÑÒËÔÂÐËÇ àÕÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÐËÉÇ ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇ-
ÐËË ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ).

°ÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß: ÒÇÓÇØÑÆÞ ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ Ë ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ. £ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÓÂÔÚÈÕÞ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT [4, 5], Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ
ÑÃÞÚÐÞÏ ÆÓÖÆÇÄÔÍËÏ ÒËÍÑÏ ÐÂ ÏÂÎÞØ ÚÂÔÕÑÕÂØ Ë ÛË-
ÓÑÍËÏ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÓË o � U, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂÏ Ä ÄÇÓØÐáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ. ³ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ
U ÆÓÖÆÇÄÔÍËÌ ÒËÍ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ë ËÔÚÇÊÂÇÕ ÒÓË ÏÑÕÕÑÄ-
ÔÍÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÇ, ÍÑÅÆÂ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ
ÚÇÓÇÊ ÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÜÇÎß. £ÄÇÆÇÐËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÚÂÔÕÑÕÐÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11Â ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß
ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇ-
ÐÇÌ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D Ë ÊÐÂÚÇÐËâ U � 2;5D, ÕËÒËÚÐÑÅÑ ÆÎâ
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÒÇÓÇØÑÆÞ Ä ÄÇÓØ-
Ðáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ ÒÓË o � U ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞ. °ÆÐÂÍÑ âÔÐÑ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÌ
ÆÓÖÆÇÄÔÍËÌ ÒËÍ, ÑÃÞÚÐÑ ÎÇÉÂÜËÌ ÐÂ ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ,
ÖÛËÓâÇÕÔâ Ë ÒÑÆÂÄÎâÇÕÔâ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÑÏ, ÒÑÔÕÇÒÇÐÐÑ
ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖâÔß Ä ÒËÍ ÒÓË ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ à××ÇÍÕÑÄ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË. ±ÇÓÇØÑÆ
¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË Dc � 0;74D � 0;37W (ÚÕÑ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÍÓËÄÞÏ 3 ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÓËÔ. 11, ÐÑ Ë ÐÂ
ÓËÔ. 10 ÆÎâ DOS). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ Dc ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÑÃÓÇÊÂÐËâ (34), ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ Ô ÕÑÚ-
ÐÑÔÕßá ÆÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÒÑÓâÆÍÂ ÇÆËÐËÙÞ [42, 86]. ¯Â

ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ ÏÑÉÇÕ ÒÑÍÂÊÂÕßÔâ, ÚÕÑ ÖÊÍÂâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÂâ ÊÑÐÂ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË, ×ÑÓÏËÓÖáÜÂâÔâ Ä ÔËÎßÐÑ-
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÏÇÕÂÎÎÇ, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÂ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÎÇÅÚÇ, ÚÇÏ ÑÃÞÚÐÂâ ÊÑÐÂ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË.
°ÆÐÂÍÑ ÏÞ ÄËÆËÏ, ÚÕÑ ÕÂÍÑÇ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÛËÃÑÚÐÑ Ë
àÕÂ ÊÑÐÂ ÎÑÍÂÎËÊÖÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÑÏ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, Dc � D, ÕÂÍÑÏ ÉÇ, ÍÂÍ ÆÎâ ÄÔÇÌ ÊÑÐÞ ÒÓÑ-
ÄÑÆËÏÑÔÕË Ô ÛËÓËÐÑÌ �W. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ËÊÄÇÔÕÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ä ÆÄÖØ-
ÊÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË [94].

£ DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÄÇÎËÚËÐÂ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Dc ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ U, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÔÇ à××ÇÍÕÞ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄØÑÆâÕ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (32) ÕÑÎßÍÑ ÚÇÓÇÊ
DSRA�o� ! 0 ÒÓË o! 0 (ÆÎâ T �0, e�0), ÒÑàÕÑÏÖ ÄÎËâ-
ÐËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓË o � 0 ËÔÚÇÊÂÇÕ, ÚÕÑ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ DMFT+S-
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, âÄÎâáÜËÌÔâ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËâ
à××ÇÍÕÂÏË ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËË ÏÇÉÆÖ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ Ë
ÒÓËÏÇÔÐÞÏ ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ. ´Ñ, ÚÕÑ ÕÂÍËÇ ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËÑÐ-
ÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ËÅÓÂáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÓÑÎß, ËÊÄÇÔÕÐÑ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÂÄÐÑ [71, 72, 75, 76]. °ÆÐÂÍÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ
àÕËÏË à××ÇÍÕÂÏË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÇÔÕË ×ËÊËÚÇÔÍË ÓÂÊÖÏ-
ÐÖá ËÐÕÇÓÒÑÎâÙËá ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓÇÆÇÎÂÏË
ì ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÑÏ,
Ë ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔËÎßÐÞØ ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÌ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÓÂÊÖÏÐÞÌ ÒÇÓÄÞÌ ÛÂÅ Í ÃÖÆÖÜÇÌ ÒÑÎÐÑÌ
ÕÇÑÓËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ Ä ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11Ã ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß
ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇÐâØ ÃÇÔ-
ÒÑÓâÆÍÂ D Ë ÊÐÂÚÇÐËË U � 4;5D, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÏÑÕÕ-
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ. ¯Â ÄÔÕÂÄÍÇ ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÆÂÐ-
ÐÞÇ ÆÎâ ÏÂÎÞØ ÚÂÔÕÑÕ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÚÈÕÍÑ ÓÂÊÎË-
ÚÂÕß ÓÂÊÐÞÇ ÕËÒÞ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË, ÑÔÑÃÇÐÐÑ
ÄÃÎËÊË ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ËÎË Ä ×ÂÊÇ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ
ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11Ã âÔÐÑ ÄËÆÇÐ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÓÑÄÑ-
ÆËÏÑÔÕß ÑÕ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÄÇÓØÐáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ
ÒÓË o � U. £ÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÑÊÐËÍ-
ÐÑÄÇÐËá ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÚÂÔÕÑÕ
ÄÐÖÕÓË ÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÌ ÜÇÎË, ÚÕÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô
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²ËÔ. 11.¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÏÑÆÇÎË¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÇÒÇÐÇÌ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D [39]. (Â) ±ÓË U � 2;5D, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ, ÍÓËÄÞÇ 1, 2 ÑÕÄÇÚÂáÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ, ÍÓËÄÂâ 3
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÓÑÅÖ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË (ÒÇÓÇØÑÆ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ), ÍÓËÄÞÇ 4, 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏÖ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÏÖ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÖ.
(Ã) ±ÓË U � 4;5D, ÕËÒËÚÐÑÏ ÆÎâ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ, ÍÓËÄÞÇ 1, 2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÏÖ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÖ, ÍÓËÄÂâ 3 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÒÑÓÑÅÖ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË (ÒÇÓÇØÑÆ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ), ÍÓËÄÞÇ 4, 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏÖ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÏÖ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÖ; ÐÂ ÄÔÕÂÄÍÇ ì
ÖÄÇÎËÚÇÐÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÓËÔÖÐÍÂ ÆÎâ ÑÃÎÂÔÕË ÏÂÎÞØ ÚÂÔÕÑÕ.
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ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÑÐÞ Ä DOS ÄÐÖÕÓË àÕÑÌ
ÜÇÎË, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 10Ã. ¿ÕÂ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß
âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ (ÍÑÐÇÚÐÑÌ Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇ-
ÎÇ o � 0) ÒÓË D < Dc, Â ÒÓË D > Dc Ë ÏÂÎÞØ ÚÂÔÕÑÕÂØ ÏÞ
ÒÑÎÖÚÂÇÏ Re s�o� � o 2, ÚÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÕËÒËÚÐÞÏ ÆÎâ
ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ [40 ë 42, 56, 85 ë 87].

¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÐÇÑÃÞÚÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ Ä
Res�o� ÒËÍÂ ÐÂ ÏÂÎÑÌ, ÐÑ ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ ÆÂÉÇ Ä
ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ. ¿ÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÂÉÐÑ-
ÔÕË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ. £ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË ÆÎâ F 0RA

e �o; q�, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂÇÕÔâ ÄÔÇÏË
ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÞÏË ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË, ÏÞ ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÑÃÞÚÐÞÌ
ÆÓÖÆÇÄÔÍËÌ ÒËÍ ÒÓË o � 0 [39], Â ÖÚÈÕ à××ÇÍÕÑÄ ÎÑÍÂÎË-
ÊÂÙËË ÔÏÇÜÂÇÕ ÒËÍ Ä Re s�o� Ä ÑÃÎÂÔÕß ÏÂÎÞØ (ÐÑ
ÍÑÐÇÚÐÞØ) ÚÂÔÕÑÕ. ®ÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ, ÍÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ [1], ÑÕÎËÚËÇÏ ÑÕ ÐÖÎâ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ
(o � 0) ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ.

£ÞÛÇ ÃÞÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÓÑÄÑ-
ÆËÏÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË U ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ,
ÔÄÑÌÔÕÄÇÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ, ÆÑ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞØ ÆÎâ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÌ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ. ±ÓË
ÖÏÇÐßÛÇÐËË U ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÆÎâ ×ÂÊÞ
ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÅËÔÕÇÓÇÊËÔ ÒÓÑ-
ÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ×ÂÊ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇ-
ÏÑÌ (Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ) ÖÔÎÑÄËÇÏ Uc1 < U < Uc2.
¤ËÔÕÇÓÇÊËÔ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ
×ÂÊ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ë ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ (ÒÑÆÓÑÃÐÑ-
ÔÕË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕË ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä [39]).

¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô
ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ËÊÖÚÂÎÂÔß Ä ÓÂÃÑÕÇ [79] Ô ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇÏ ÒÑÆØÑÆÂ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ ÐÂ ÒÓâÏÞØ DMFT-ÄÞÚË-
ÔÎÇÐËâØ ÐÂ ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ ÖÊÎÑÄ ÔÑ ÔÎÖÚÂÌÐÞÏË
ÓÇÂÎËÊÂÙËâÏË àÐÇÓÅËÌ Ei Ä (26) Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÖÔÓÇÆÐÇ-
ÐËË ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÑÌ DOS, Â
ÕÂÍÉÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍË ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÑÌ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ DOS, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÑÚÍË ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä
×ÂÊÖ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ. ¯ËÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ

ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇ-
ÐËÇÏ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä DMFT+S-
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ ÂÐÂÎËÊ
ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ì àÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓâÏÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÓÂÊÎËÚËÇ ÏÇÉÆÖ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ
×ÂÊÂÏË [1].

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÃÇÔ-
ÒÑÓâÆÑÍ ë ÍÑÓÓÇÎâÙËË (D;U) ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 12Â. ­ËÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ
Dc � 0;37W � 0;74D ÑÒÓÇÆÇÎâÎÂÔß ÍÂÍ ÄÇÎËÚËÐÂ ÃÇÔÒÑ-
ÓâÆÍÂ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÑÃÓÂ-
ÜÂÇÕÔâ Ä ÐÖÎß ÒÓË T � 0. ±ÇÓÇØÑÆ ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÈÐ ÒÑ ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÒËÍÂ (ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÑÐÞ) Ä DOS ËÎË ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ
ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÐÂÃÎá-
ÆÇÐËâ ÊÂÍÓÞÕËâ ÜÇÎË Ä ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä
ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ ËÎË ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËâ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÇ.

¬ÂÍ ÏÞ ÑÕÏÇÚÂÎË, DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÂÈÕ
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÖá (U-ÐÇÊÂÄËÔâÜÖá) ÄÇÎËÚËÐÖ ÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Dc ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËâ ËÐÕÇÓ×Ç-
ÓÇÐÙËÇÌ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÔÇâÐËÇÏ ÐÂ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ Ë ØÂÃÃÂÓÆÑÄ-
ÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÇÏÖ ÑÕÎËÚËá ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÞ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÐÂ
ÓËÔ. 12, ÑÕ ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [79]. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ
ÄÎËâÐËÇ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ ÐÂ ÒÇÓÇØÑÆ ®ÑÕÕÂ ë
·ÂÃÃÂÓÆÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÇÔßÏÂ ÐÇÕÓËÄËÂÎßÐÞÏ Ë Ä ÙÇÎÑÏ
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË [79]. °ÔÐÑÄÐÑÇ
ÑÕÎËÚËÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÔÑØÓÂÐÇÐËË ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ Ä DOS
ÆÂÉÇ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÓÂÃÑÕÇ [79] ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÇ ÊÑÐÞ ËÔÚÇÊÂáÕ.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÑÃÎÂÔÕß ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÐÂ ÓËÔ. 12 ÒÎÂÄÐÑ
ÓÂÔÛËÓâÇÕÔâ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Ë ÐÇ ËÔÚÇÊÂÇÕ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍÇ, ÍÂÍ ÐÂ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂ-
ÅÓÂÏÏÇ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [79]. ¤ÓÂÐËÙÂÏË ÑÃÎÂÔÕË
ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÅÓÂÐËÙÂÏË
×ÂÊÞ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÏË ÒÓË ÖÄÇ-
ÎËÚÇÐËË ËÎË ÖÏÇÐßÛÇÐËË U, âÄÎâáÕÔâ ÒÑÍÂÊÂÐÐÞÇ ÐÂ
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²ËÔ. 12. ¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ. (Â) ³ÎÖÚÂÌ ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ [39]. ¬ÓËÄÂâ ÆÎâ ÅÓÂÐËÙÞ ×ÂÊÞ
ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Uc1; c2�D� ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÙÇÐÍË (41), ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÔËÏÄÑÎÂÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ àÕÑÌ ÅÓÂÐËÙÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ ÓÂÔÚÈÕÑÄ DOS Ë ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË. ­ËÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Dc � 0;37. (Ã) ¤ÓÂÐËÙÞ ×ÂÊÞ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Ë ÑÃÎÂÔÕË
ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ×ÂÊ ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ´ÑÚÍË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ ÓÂÔÚÈÕÑÄ DOS. ¨ËÓÐÂâ ÍÓËÄÂâ ì ÎËÐÇÌÐÂâ ÒÑÆÅÑÐÍÂ �Tc=2D �
� 0;02�1� D=2D�� Í ÕÑÚÍÂÏ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Tc ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËâ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ.
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ÓËÔ. 12 ÍÓËÄÞÇ Uc1�D� Ë Uc2�D�, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ ËÊ
ÒÓÑÔÕÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ:

Uc1; c2�D�
Weff

� Uc1; c2

W
; �39�

ÅÆÇ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÛËÓËÐÂ ÊÑÐÞ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ
ÄÞÚËÔÎâÎÂÔß ÒÓË U � 0 Ä ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÏ ÃÑÓÐÑÄ-
ÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË (28):

Weff �W

����������������������
1� 16

D 2

W 2

s
: �40�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÅÓÂÐËÙÞ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ,
ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ Ë ÅÓÂÐËÙÞ ×ÂÊÞ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍÂ, ËÏÇáÕ ÄËÆ

Uc1; c2�D� � Uc1; c2

����������������������
1� 16

D 2

W 2

s
: �41�

¬ÓËÄÞÇ Uc1�D� Ë Uc2�D� ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 12Â ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÒÖÐÍÕËÓÐÑÌ Ë ÔÒÎÑÛÐÑÌ ÍÓËÄÞÏË. ´ÑÚÍË, ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÏÞÇ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ,
Â ÕÂÍÉÇ ÕÑÚÍË, ÔÎÇÆÖáÜËÇ ËÊ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ Ä
ÒÑÄÇÆÇÐËË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË (ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 12Â ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÏË ÔËÏÄÑÎÂÏË), ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ ÑÚÇÐß ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂ-
ÔËÇ Ô ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂâ ÒÓÂ-
ÄËÎßÐÑÔÕß ÄÞÃÑÓÂ ÑÕÐÑÛÇÐËâ (39) ÍÂÍ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ, ÍÑÐ-
ÕÓÑÎËÓÖáÜÇÅÑ ÒÇÓÇØÑÆ®ÑÕÕÂ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 12Ã ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÅÓÂÐËÙ ×ÂÊ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂUc2�D� (ÍÄÂÆÓÂÕÞ) Ë
ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ Uc1�D� (ÍÓÖÉÍË) 5. ·ÑÓÑÛÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ Ä "ÚËÔÕÑÌ" DMFT (Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆ-
ÍÂ) ÛËÓËÐÂ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ T, ËÔÚÇÊÂâ ÒÓË ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Tc. £ DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÒÓË T � 0 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÛËÓÇÐËá
ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ; ÕÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ Ë
ÒÓË ÍÑÐÇÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. £ËÆÐÑ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂ-
ÐËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÎËÐÇÌÐÑÏÖ (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÉËÓÐÂâ ÍÓËÄÂâ), ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ Tc. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß ÕÂÍÉÇ ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÖá
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÅÓÂÐËÙÞ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÑÄÂÐËâUc1�D�.

3.2.2. ¥ÄÖÏÇÓÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÔÍÇÌÎËÐÅÑÄÑÌ ÕÇÑ-
ÓËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË [95], ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÆÄÖ-
ÏÇÓÐÞØ (2D) ÔËÔÕÇÏÂØ ÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ì àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ä ÐËØ
ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÒÓË ÔÍÑÎß ÖÅÑÆÐÑ ÔÎÂÃÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ.
¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ ÆÂÐÐÑÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÔÆÇÎÂÐÑ ÆÎâ
2D-ÔËÔÕÇÏ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÚÂÔÕËÙ, ÑÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ
Ë ÔÎÂÃÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÒÓË ÒÓÑ-
ÔÕÇÌÛÇÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÎËÛß ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË
[96]. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ, ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÐÂÚÂÎÇ 1980-Ø ÅÑÆÑÄ
ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ 2D-ÔËÔÕÇÏÂØ [97 ë 99], Ä ÙÇÎÑÏ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂÎË àÕÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ. °ÆÐÂÍÑ ÒÑâÄÎâÎËÔß ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ [75, 76], ÖÍÂÊÞÄÂáÜËÇ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÕÂÍÂâ ÕÑÚÍÂ
ÊÓÇÐËâ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÄÇÓÐÂ, ÕÂÍ ÚÕÑ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÔÎÂÃÑÅÑ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ 2D-
ÔËÔÕÇÏÞ ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ÍÑÐÇÚÐÖá ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÒÓË
ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÑÕÍÓÞÕËÇ Ä
ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔÎÂÃÑÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÐËÊÍÑÌ

ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÇÌ ÐÑÔËÕÇÎÇÌ ÕÑÍÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆË-
àÎÇÍÕÓËÍ, ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ Ä ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÕÇÑÓËË,
ÒÑÓÑÆËÎÑ ÙÇÎÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ (ÔÏ. ÄÄÇÆÇÐËÇ Ä àÕÖ ÒÓÑÃÎÇÏÂÕËÍÖ Ä ÑÃÊÑÓÂØ [100,
101]).

£ DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÆÎâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÆÄÖÏÇÓ-
ÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ (L!1) ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇ-
ÏÞÌ (37), ÑÔÕÂÈÕÔâ ÍÑÐÇÚÐÞÏ (ØÑÕâ Ë àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ
ÃÑÎßÛËÏ) ÆÎâ ÔÍÑÎß ÖÅÑÆÐÑ ÏÂÎÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÚÕÑ
ÅÑÄÑÓËÕ ÑÃ ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Ä ÕÂÍÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÑÃÞÚÐÑÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÕÇÑÓËË. °ÆÐÂ-
ÍÑ, ÍÂÍ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐËÉÇ, Ä ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÍÑÐÇÚÐÞÏ
ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÓÂÔØÑÆËÕÔâ ÒÓË ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÑÏ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓ-
ÐÞÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÔËÔÕÇÏÞ L. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ
ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÖÔÎÑÄËÇÏ, ÚÕÑ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎË-
ÊÂÙËË ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÓÂÄÐËÏÞÏ Ô
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÑÃÓÂÊÙÂ RL!1

loc � L. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, Ä ÍÑÐÇÚÐÞØ ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÇÓÇØÑÆ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ
×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ, ÍÂÍ Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ×ÂÊÂ, ÒÓË
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÏÇÐßÛÇÏ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÒÑÆ ×ÂÊÑÌ "ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇ-
ÕÂÎÎÂ" ÃÖÆÇÕ ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÕßÔâ ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍÂâ ×ÂÊÂ ÆÎâ
ÍÑÐÇÚÐÞØ ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.

¯ËÉÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË
¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ ÐÂ
ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÓÇÛÈÕÍÇ Ô ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá ÔÑÔÕÑâÐËÌ "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ" ÊÑÐÞÛËÓËÐÑÌW � 2D:

N0�e� �
1

2D
; jej4D;

0 ; jej > D,

8<: �42�

ÚÕÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ËÏÇÐÐÑ ÆÄÖÏÇÓÐÑÏÖ ÔÎÖ-
ÚÂá.

±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß.
²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÕÂÍÑ-
ÄÑÏÖ Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÏ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3.2.1 ÕÓÈØÏÇÓÐÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÑÕÎËÚËâ ÔÄâÊÂÐÞ Ô
ÆÓÖÅÑÌ ÏÑÆÇÎßá "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ" ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ
(42), ÚÕÑ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃoÂ ÎßÛËÏ, ÚÇÏ Ä ÕÓÈØ-
ÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÏÖ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÏÖ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËáUc2 � 1;83W, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÏÖ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÏÖ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÖ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, Ë
Uc1 � 1;42W, ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÜÇÏÖ ÔÐËÊÖ ÑÃÎÂÔÕß ÔÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÑÄÂÐËâ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ Ë ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊ. ´ÂÍ ÉÇ
ÍÂÍ Ë Ä ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÒÓË U > Uc2 (Õ.Ç. ÆÎâ
ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ) ÖÄÇ-
ÎËÚÇÐËÇ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í "ÄÑÔÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá" ÍÄÂ-
ÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ä ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ. °ÆÐÂÍÑ Ä
ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÕÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ Ä ÑÃÜÇÏ ÐÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ
ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ ì ÒÑ
ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ ÆÎâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÏÞ ËÏÇÇÏ ÆÇÎÑ Ô
ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÑÏ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ.

±ÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÛËÓÑÍÑÏ
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÚÂÔÕÑÕ ÕÂÍÉÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÒÑÎÐÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ
ÇÈ ÒÑÄÇÆÇÐËá Ä ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË. °ÆÐÂÍÑ Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚ-
ÐÑÌ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌÏÑÆÇÎË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÐÂ ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ
ÄÔÇÅÆÂ ËÔÚÇÊÂÇÕ (Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ) Ë ÆÂÉÇ
ÒÓË ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ ÒËÍ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕË, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÅÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ d � 3 [39], ÎÇÉËÕ ÐÂ
ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ. £ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ

5 ±ÓËÄÑÆâÕÔâ ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÈÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ¯.¡. ¬ÖÎÇÇÄÑÌ ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ.
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ÑÃÞÚÐÞÌ ÆÓÖÆÇÄÔÍËÌ ÒËÍ ÐÂ ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ Ë ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕß ÒÓË o � 0 âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÐÇÚÐÑÌ.

±ÑÆÓÑÃÐÑ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÆÎâ DOS Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ÏÑÉÐÑ ÑÊÐÂÍÑÏËÕßÔâ
Ä ÓÂÃÑÕÇ [90].

²ÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ë ×ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ.
¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 13Â ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÑÕ
ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D ÒÓË ÍÑÐÇÚÐÑÌ, ÐÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÏÂÎÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ o � 0;00005D. ¬ÓÖÉÍÂÏË ÒÑÍÂÊÂÐ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍÂÏË ì ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË. ¬ÓË-
ÄÂâ 3, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂáÜÂâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÆÎâ
ÎÇÔÕÐËÚÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ×ÑÓÏÖÎÞ ¥ÓÖÆÇ,
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÆÎâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÓÑÄÑ-
ÆËÏÑÔÕË:

s�o� � s�0� g 2

g 2 � o 2
; �43�

ÅÆÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß s�0� � e 2N�0�D0 �
� �e 2=�h� eF=�2pg�, N�0� ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ
ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË, D0 ì ÆÓÖÆÇÄÔÍËÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÆË××Ö-
ÊËË. ¥Îâ ÚÂÔÕÑÕÞ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ ÒÓËÏÇÔâØ ÒÓËÐËÏÂÎÑÔß
g � pN�0�D 2 � �p=2D�D 2. ©ÂÏÇÕÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ Ä ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÐÂ ÍÑÐÇÚÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ
(ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÍÓËÄÑÌ 2 ÑÕ ÍÓËÄÞØ 1 Ë 3)
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÎËÛß ÒÓË ÆÑÔÕËÉÇÐËË ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕßá ÄÇÎË-
ÚËÐ ÒÑÓâÆÍÂÏËÐËÏÂÎßÐÑÌÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË
s0 � e 2=�h (ÐÂ ÍÑÕÑÓÖá Ë ÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÂ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÐÂ
ÓËÔ. 13). ³ÎÇÆÖÇÕ ÊÂÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ËÏÇÐÐÑ Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÍÂÍ ÏÞ ÖÄËÆËÏ ÐËÉÇ, Ë ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÂÐÆÇÓÔÑ-
ÐÑÄÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ (ÓÂÔØÑÆËÕÔâ ÓÂÆËÖÔ
ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË) Ä ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÓÂÊÖÏÐÞÏË ÍÑÐÇÚ-
ÐÞÏË ÓÂÊÏÇÓÂÏË.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 13Â ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÕÂÍÉÇ ÍÓËÄÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÎÑÅÂÓË×ÏÂ ÓÂÆËÖÔÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË (ÒÓÂÄÂâ ÛÍÂÎÂ), ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÑÅÑ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (37), ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÆÎâ
ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÑÃÓÂÊÙÂ (ÍÓËÄÂâ 1) Ë ÆÎâ ÑÃÓÂÊÙÑÄ Ô
ÓÂÊÏÇÓÂÏË L � 108a Ë L � 105a (ÍÓËÄÞÇ 2 Ë 3 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕ-
ÄÇÐÐÑ). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ

ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ô ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÑÔÕÂÄÂâÔß ÍÑÐÇÚ-
ÐÞÏ Ä ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ, ÅÆÇ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄ-
ÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, Ä ÍÑÐÇÚÐÞØ ÔËÔÕÇ-
ÏÂØ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÓÂÔØÑÆËÕÔâ ÒÓË ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÏ
ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÔËÔÕÇÏÞ, ÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÖâ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓ-
ÔÑÐÂ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÓËÔ. 13, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ
ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÖÔÎÑÄËÇÏ, ÚÕÑ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎË-
ÊÂÙËË ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÓÂÄÐËÏÞÏ Ô
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÑÃÓÂÊÙÂ, RL!1

loc � L. °ÕÏÇÕËÏ,
ÚÕÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÓÂÆËÖÔ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË, Ä ÑÕÎËÚËÇ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÅÑ Ä [81], ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
U, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔËÎÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌU Ë
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ Ä ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÍÑÐÇÚ-
ÐÞÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ Ë ÆÎâ
ÕÓÈØÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ [39]. £ ÙÇÎÑÏ, àÕÑ, ÍÑÐÇÚÐÑ, âÄÎâÇÕÔâ
ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 13Â ÒÓËÄÇÆÇÐÂ, ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä
ÍÑÐÇÚÐÞØ ÑÃÓÂÊÙÂØ Ô ÓÂÊÏÇÓÂÏË L � 108a Ë L � 105a
(ÍÓËÄÞÇ 4 Ë 5 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). £ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÓË
ÏÂÎÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß âÄÎâÇÕÔâ
ÑÕÎËÚÐÑÌ ÑÕ ÐÖÎâ (ÏÇÕÂÎÎ) Ë ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô
ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ, ÑÃÓÂÜÂâÔß Ä ÐÖÎß ÒÓË ÍÓËÕË-
ÚÇÔÍÑÏ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÇ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÓÂÔØÑÆËÕÔâ Ë ÓÂÆËÖÔ
ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ä ÑÃÓÂÊÙÇ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÓÂÊÏÇÓÑÏ.
³ÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß ÍÑÐÇÚÐÞØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ Ä ÐÂÛÇÏ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÕÂÍÉÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔËÎÞ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ U. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑ-
ÄÑÆËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÒÓË ÏÂÎÑÌ ÍÑÐÇÚÐÑÌ
ÚÂÔÕÑÕÇ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ ÐÂ ÓËÔ. 13, ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÕÏÇÚÂÄÛÇÌ-
Ôâ ÄÞÛÇ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ÏÂÎÑÔÕßá ÑÃÎÂÔÕË ÚÂÔÕÑÕ, Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËÑÐÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÒÓÑÄÑ-
ÆËÏÑÔÕË.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÕÇÒÇÓß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂ-
ÅÓÂÏÏÞ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë
·ÂÃÃÂÓÆÂ Ô ÒÑÎÑÄËÐÐÞÏ ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇÏ, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ËÊ
ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä DMFT+S-ÒÓËÃÎËÉÇ-
ÐËË Ë ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÓÂÆËÖÔÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ÍÑÐÇÚÐÞØ
ÆÄÖÏÇÓÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ×ÂÊÑÄÂâ
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²ËÔ. 13. (Â) ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D ÒÓË ÏÂÎÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ o � 0;00005D Ë U=2D � 1. ¬ÓÖÉÍÂÏË (ÍÓËÄÂâ 1) ÒÑÍÂÊÂÐ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÎÇÔÕÐËÚÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍÂÏË (ÍÓËÄÂâ 2)ìÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË. ¬ÓËÄÂâ 3, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÔÑÄÒÂÆÂáÜÂâ Ô ÍÓËÄÑÌ 1, ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ×ÑÓÏÖÎÞ ¥ÓÖÆÇ (43). ¬ÓËÄÞÇ 4 Ë 5 ì ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ä ÍÑÐÇÚÐÞØ ÑÃÓÂÊÙÂØ Ô ÓÂÊÏÇÓÂÏË
L � 108a Ë L � 105a ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÎÑÅÂÓË×ÏÂ ÓÂÆËÖÔÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË (ÒÓÂÄÂâ ÛÍÂÎÂ) ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ D ÆÎâ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ
ÑÃÓÂÊÙÂ ì ÍÓËÄÂâ 1, ÆÎâ ÑÃÓÂÊÙÑÄ Ô L � 108a Ë L � 105a ì ÍÓËÄÞÇ 2 Ë 3 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. (Ã) ¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ¤ÓÂÐËÙÂ ÑÃÎÂÔÕË ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÂ Uc2�D� Ë ÅÓÂÐËÙÂ ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËâ Uc1�D� ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÔØÑÆâ ËÊ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ. °ÃÎÂÔÕß à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ Ä
ÍÑÐÇÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÛÕÓËØÑÄÍÑÌ. (ªÊ ÓÂÃÑÕÞ [90]).

2 µ¶¯, Õ. 182, å 4
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ÆËÂÅÓÂÏÏÂ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ ë ÍÑÓÓÇÎâÙËË (D;U)
ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 13Ã.

©ÂÛÕÓËØÑÄÂÐÐÂâ ÒÑÎÑÔÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÃÎÂÔÕË à×-
×ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ "ÏÇÕÂÎÎ" ë ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍËÌ ÆË-
àÎÇÍÕÓËÍ. ¦È ÅÓÂÐËÙÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÓÂÔØÑÆËÏÑÔÕßá
ÓÂÆËÖÔÂ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ä ÍÑÐÇÚÐÞØ ÑÃÓÂÊÙÂØ Ô ØÂÓÂÍÕÇÓ-
ÐÞÏË ÓÂÊÏÇÓÂÏË L � 105a (ÄÇÓØÐââ ÅÓÂÐËÙÂ) Ë L � 108a
(ÐËÉÐââ ÅÓÂÐËÙÂ) (ÓËÔ. 13Â). ³ÎÇÆÖÇÕ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ä
10 ÓÂÊ, ÆÑ L � 109a, ÎËÛß ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÔÆÄËÅÂÇÕ ÄÐËÊ
(ÖÏÇÐßÛÂÇÕ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ ÃÇÔÒÑÓâÆÑÍ) ÐËÉÐáá ÅÓÂÐËÙÖ
ÊÂÛÕÓËØÑÄÂÐÐÑÌ ÒÑÎÑÔÞ ÐÂ ÓËÔ. 13Ã ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Ä ÍÑÐÇÚÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ.

¬ÓËÄÂâ Uc2�D�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÅÓÂÐËÙÖ ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ.
¬ÓËÕÇÓËÇÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËÇ ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ä ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ N�e�
Ô ÑÕÍÓÞÕËÇÏ ÜÇÎË ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË. ¬ÂÍ Ë Ä ÕÓÈØÏÇÓÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË, ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË U ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ
ÆÎâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ, ÏÑÕÕÑÄÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÐÂÔÕÖ-
ÒÂÇÕ ÒÓË U � Uc1�D� < Uc2�D� Ë ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÃÎÂÔÕß
ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ×ÂÊ (ÅËÔÕÇÓÇÊËÔÂ), ÎÇÉÂÜÂâ ÏÇÉÆÖ
ÍÓËÄÞÏËUc1�D� ËUc2�D� ÐÂ ×ÂÊÑÄÑÌ ÆËÂÅÓÂÏÏÇ ÓËÔ. 13Ã.
³ÚËÕÂâ, ÍÂÍ Ë Ä ÕÓÈØÏÇÓÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÚÕÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Í à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÌ ÛËÓËÐÇ ÊÑÐÞ Uc1; c2�D�=Weff�D�, ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖáÜÇÇ
ÏÑÕÕÑÄÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ, âÄÎâÇÕÔâ ÖÐË-
ÄÇÓÔÂÎßÐÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ, ÐÇÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ ÃÇÔÒÑÓâÆÍÂ,
ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË Ë ÆÎâ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ì ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÕÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÄÇÎËÚËÐÂU �c2�D� ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÒÖÐÍÕËÓÐÑÌ ÍÓËÄÑÌ ÐÂ
ÓËÔ. 13Ã. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Uc2�D�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ
ÒÓâÏÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ d � 3 [39] ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÍÎÑÐâÇÕÔâ ÑÕ
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÍÓËÄÑÌ U �c2�D�. ¿ÕÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÔÄâÊÂÐÑ
Ô ÊÂÏÇÕÐÞÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÓË ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ÔÕÇÒÇÐË ÃÇÔ-
ÒÑÓâÆÍÂ D ×ÑÓÏÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÒÓË U � 0),
ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ÆÎâ ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÊÑÐÞ Ä
ÔÎÖÚÂÇ d � 3.

3.3. °ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË
ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
Ä DMFT- Ë DMFT+R-ÒÑÆØÑÆÂØ
3.3.1. ªÊÎÑÏÞ (ÍËÐÍË) Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕÔâ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÏË Ë ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇ-
ÐËâÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÑÆÔËÔÕÇÏÞ Ë ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË
ÏÇÉÆÖ ÐËÏË. ¿ÕË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ àÐÇÓ-
ÅËÇÌ E Ë ÍÄÂÊËËÏÒÖÎßÔÑÏ k, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÃÑÌ ÚÇÓÇÊ ÆËÔÒÇÓÔËá (ÔÒÇÍÕÓ) Ek. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞØ Ë ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË
Í ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÓÇÊÍËÏ ËÊÏÇÐÇÐËâÏ (ËÊÎÑÏÂÏ) ÆËÔÒÇÓÔËË
Ek ìÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÏ ÍËÐÍÂÏ. ¶ÑÓÏÂ Ë ÄÇÎËÚËÐÂ ÍËÐÍÑÄ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÐÞÇ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ARPES ÍËÐÍË Ä ÑÍÔËÆÂØ ÏÇÆË Ô àÐÇÓ-
ÅËâÏË ÐÂ 40 ë 70 Ïà£ ÐËÉÇ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÆËÔÒÇÓÔËâØ âÄÎâáÕÔâ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐ-
ÐÑÅÑ [102 ë 108] ËÎË àÎÇÍÕÓÑÐ-ÏÂÅÐÑÐÐÑÅÑ (ÔÒËÐ-×ÎÖÍÕÖÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ) [109, 110] ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ARPES-àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÑÄ, Ä ÓâÆÇ ÔËÔÕÇÏ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÍËÐÍË Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË ÒÓË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃoÂ ÎßÛËØ àÐÇÓÅËâØ (ÆÑ

800 Ïà£) [111 ë 113]. ¶ËÊËÚÇÔÍÂâ ÒÓËÓÑÆÂ àÕËØ ÍËÐÍÑÄ
ÑÔÕÂÈÕÔâ ÐÇâÔÐÑÌ. £ ÒÑÒÞÕÍÂØ ÐÂÌÕË ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÕÂÍËØ
ÂÐÑÏÂÎËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÐÑÄÞÌ, ÚËÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ, ÏÇØÂÐËÊÏ ËØ ÄÑÊÐËÍ-
ÐÑÄÇÐËâ [114], ÒÓËÏÇÐËÏÞÌ Í ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ
ÏÇÕÂÎÎÂÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÔÑÆÇÓÉËÕ
ØÑÓÑÛÑ ÄÞÆÇÎÇÐÐÞÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÇ ÒÑÆÊÑÐÞ, Â ÕÂÍÉÇ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÞÌ ÒËÍ, ÍÂÍ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÑÍÔËÆÂØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÍËÐÍÑÄ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÅÓÂÐËÙÞ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÑÃÞÚ-
ÐÑÌ ÕÇÑÓËË ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË ­ÂÐÆÂÖ.

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÍÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ [115], ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ËÏÇáÕ
ÍÑÐÇÚÐÑÇ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË, ÕÂÍ ÚÕÑ Ek ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÍÑÏÒÎÇÍÔ-
ÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ. ¥Îâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÕÇÑÓËâ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË ­ÂÐÆÂÖ ÑÃÑ-
ÔÐÑÄÞÄÂÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÔÎÂÃÑÊÂÕÖØÂáÜËØ ×ÇÓÏËÑÐ-
ÐÞØ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ ÒÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐËÊÍÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä
ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË [115]. £ÐÇ ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕÐÑÅÑ ÓÇÉËÏÂ ÒÑÐâÕËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ Ô ØÑÓÑÛÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËÇÌ, ÔÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÑ,
ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ ÔÎËÛÍÑÏ ÏÂÎÑ.
°ÆÐÂÍÑ ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÇÕ ÖÃÇÆËÕÇÎß-
ÐÑ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔâ-
ÜÇÌ ÑÕ k (Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÓÂÊÏÞÕÞÏË ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏË) ÄÆÂÎË
ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ ÐË Ñ ÍÂÍËØ ØÑÓÑÛÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞØ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙÂØ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÑÃÎÂ-
ÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÅÑÄÑÓËÕß ÖÉÇ ÐÇÎßÊâ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÆ
ÆËÔÒÇÓÔËÇÌ ÏÞ ÒÑÐËÏÂÇÏ ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍÖá k-ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
(ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ) ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËØÑ-
ÆËÕ ÐÂ ÔÏÇÐÖ ÑÃÞÚÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ñ ÔÒÇÍÕÓÇ ÍÄÂÊË-
ÚÂÔÕËÙ.

3.3.2. ¬ËÐÍË ÚËÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ
ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÐÑÄÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÍËÐÍÑÄ
Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË ³¬³, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÇ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ
ÐÂÎËÚËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ×ÑÐÑÐÂÏË ËÎË
ÆÓÖÅËÏË ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâÏË [114]. ¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÒÑÐâÕß
ÒÓËÓÑÆÖ ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ, ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÔÐÂÚÂÎÂ ÔÎÂ-
ÃÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÖáÔËÔÕÇÏÖ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÖáÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ
ÕÇÑÓËÇÌ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕË. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎß-
ÛÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÉËÊÐË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ¶ÇÓÏË Ë
ÔÎÂÃÑÔÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ, Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÑÔÕÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍÇ ËÔØÑÆÐÑÌ
ÆËÔÒÇÓÔËË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ (ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ) Ek, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ÊÂÏÇÐâÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÑÌ Ek � ZFLEk, ÅÆÇ ZFL ì ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÏÂÔÔÞ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÂ, ÚÕÑ ÏÇÐâÇÕ ÐÂÍÎÑÐ ÆËÔÒÇÓÔËË Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÖÓÑÄÐâ
¶ÇÓÏË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÂÍÑÄÞÏ Ä "ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ" ÔÎÖÚÂÇ.
¦ÔÎË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß àÎÇÍÕÓÑÐ Ô àÐÇÓÅËÇÌ, ÆÂÎÇÍÑ ÑÕÔÕÑâÜÇÌ
ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÕÑ ÒÓË ÔÎÂÃÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÏÑÉÐÑ
ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÇÅÑ ÆËÔÒÇÓÔËâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ,
ÕÂÍ ÚÕÑ Ek � Ek, ØÑÕâ ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÖÉÇ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛËÏ. £ àÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ ÏÑÉÐÑ ÅÑÄÑÓËÕß Ñ ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔÂÏÑ ÒÑ ÔÇÃÇ ÏÑÉÇÕ
ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍËÐÍÑÄ Ä ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓ-
ÔËË (ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË), Â ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÕÂÍÑÅÑ ÍËÐÍÂ
ÐÂ ÛÍÂÎÇ àÐÇÓÅËÌ ÍÂÍ ÓÂÊ Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ
àÐÇÓÅËË, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ ÒÓÑÔÕÂâ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÂâ ÍÂÓ-
ÕËÐÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÑÌ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÂÃÑÍÑÓÓÇÎË-
ÓÑÄÂÐÐÞØÏÇÕÂÎÎÂØZFL91, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑÖÅÑÎÐÂÍÎÑÐÂ
Ek ÃÖÆÇÕ ËÊÏÇÐâÕßÔâ ÐÇÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ÕÂÍËÇ
ÍËÐÍË ÏÂÎÑÊÂÏÇÕÐÞÏË.
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¥ÂÐÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÏÑÉÇÕ ÔËÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÕßÔâ ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÌ
ÆÎâ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ZFL

ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ ÇÆËÐËÙÞ Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ,
ÍËÐÍË ÃÖÆÖÕ ÃÑÎÇÇ âÄÐÞÏË. ³ËÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËá ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÂ Ä ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÂÎß-
ÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ì ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ØÂÃÃÂÓÆÑÄ-
ÔÍËØ ÒÑÆÊÑÐ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÍÂÍ ÏÞ ÊÐÂÇÏ, Ä ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇ-
ÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÂØ ÕÂÍÉÇ ËÏÇÇÕÔâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ
ÒËÍ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÏÇÉÆÖ
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏË ÒÑÆÊÑÐÂÏË. ¯ËÉÇ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
"ÑÃÞÚÐÞÇ" ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÞÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙÞ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÕ Ä ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÕÑÎßÍÑ Ä ÑÚÇÐß ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑ-
ÔÕË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÂÏË ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕÐÑÅÑ ÓÇÉËÏÂ, ÐÑ ÄÔÈ ÇÜÈ "ÄÐÖÕÓË" ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÒËÍÂ, ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÐÇÍËÌ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÌ ÓÇÉËÏ Ô
ÆËÔÒÇÓÔËÇÌ Ek � ZCPEk, ÅÆÇ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÑÚÐÞÌ ÏÐÑÉË-
ÕÇÎß ZCP ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÏ ÄÇÔÑÏ ÙÇÐÕÓÂÎß-
ÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ë ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ZFL.
±ÓË ÕÂÍËØ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ àÐÇÓÅËâØ, ÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛËØ
àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, àÎÇÍÕÓÑÐÞ ËÎË ÆÞÓÍË ÔËÎßÐÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ, Â ËØ ÆËÔÒÇÓÔËâ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÑÕ
×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÕÂÍ Ë ÑÕ ÆËÔÒÇÓÔËË ÐÇÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ. £ àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ
ÏÑÉÐÑ ÅÑÄÑÓËÕß Ñ "ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑ-ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ"
ÔËÕÖÂÙËË, ÍÑÅÆÂ ZFL < ZCP < 1. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÓË
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅËâØ �o? ÄÐÖÕÓË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ZFL Í ÒÇÓÇÐÑÓ-
ÏËÓÑÄÍÇ ZCP, ÚÕÑ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÍËÐÍÑÄ Ä
ÆËÔÒÇÓÔËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÒÓËÚÈÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÑÉÇ-
ÐËÇ àÕËØ ÍËÐÍÑÄ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÅÓÂÐËÙÇÌ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÑÃÞÚÐÑÌ ÕÇÑÓËË ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕË. ±ÑÆÚÇÓÍÐÈÏ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍËÐÍÑÄ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ×ÑÐÑÐÂÏË ËÎË ÆÓÖÅËÏË ÍÑÎÎÇÍÕËÄ-
ÐÞÏË ÏÑÆÂÏË, Â ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÍËÐÍÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÔËÎß-
ÐÞØ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËËÌ.

¥Îâ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍËÐ-
ÍÑÄ ÄÑÔÒÑÎßÊÖÇÏÔâ ÏÑÆÇÎßá ·ÂÃÃÂÓÆÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÃÖÆÇÕ
ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕßÔâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT, ÒÓËÚÈÏ
ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ¡ÐÆÇÓ-
ÔÑÐÂ ÑÒâÕß ÃÖÆÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÇÕÑÆ ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÓÇ-
ÐÑÓÏÅÓÖÒÒÞ. ¥Îâ ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÑÆÐÑÊÑÐÐÖá
ÏÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎÑÄËÐÐÑÅÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ.
³ËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÓÇÉËÏ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ, ÍÑÅÆÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÒÑÓâÆÍÂ ÛËÓËÐÞ ËÔØÑÆÐÑÌ ÊÑÐÞ, U �W. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÓËÏÇÓÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 14. ÁÔÐÑ ÄËÆÐÑ, ÍÂÍ ÆËÔÒÇÓÔËâ ÒÇÓÇØÑÆËÕ ËÊ
×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÅÑ ÓÇÉËÏÂ (ÍÓËÄÂâ 1) Ä ÑÒËÔÂÐÐÞÌ
ÄÞÛÇ "ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÌ" ÓÇÉËÏ (ÍÓËÄÂâ 2), Â ÒÓË àÐÇÓ-
ÅËâØ �o? � �0;03 à£ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ØÑÓÑÛÑ ÊÂÏÇÕÐÞÇ
ÍËÐÍË Ä ÆËÔÒÇÓÔËË. £ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÍÑÎÑ ÕÑÚÍË X (ÔÏ. ÓËÔ. 14))
ÆËÔÒÇÓÔËâ ËÏÇÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞÌ ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ
ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ÍËÐÍË ÏÇÐÇÇ ÊÂÏÇÕ-
ÐÞÏË.

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÕÖ ÔËÕÖÂÙËá Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÒÑÄÇÆÇÐËâ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ. ªÊ ÑÃÜËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ
âÔÐÑ, ÚÕÑ ÎáÃÞÇ ËÊÎÑÏÞ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÄÞÊÄÂÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ
ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË, ÕÑÚÐÇÇ
ReSk�o�. £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÓÇÂÎßÐÞØ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ

k-ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ³¿¹, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÏÇÐÇÇ ÄÂÉÐÂ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô o-ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ
k-ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá Ä Sk�o� � S�o� âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ØÑÓÑ-
ÛËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ. £ DMFT ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ Sk � S�o�
âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÏ. ³ÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ
³¿¹ Ä ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ Ä ÓÂÏÍÂØ DMFT ÚÂÔÕÑ ÊÂÒËÔÞ-
ÄÂáÕ ÍÂÍ

S�o� � o� mÿ 1

G�o� ÿ D
ÿ
G�o�� ; �44�

ÅÆÇ G�o� � �1=N� Pk G�k;o� ì ÎÑÍÂÎßÐÂâ (ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÂâ
ÒÑ k) ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ, D�G� ì ÚÂÔÕÑÕÐÑ-ÊÂÄËÔâÜÂâ
×ÖÐÍÙËâ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË 6, ÄÞÓÂÉÇÐÐÂâ ÚÇÓÇÊ G�o�. ¶ÖÐÍ-
ÙËâ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÖá
ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ ÐÂ ÆÂÐÐÑÏ ÄÞÆÇÎÇÐÐÑÏ ÖÊÎÇ Ë
ÆÓÖÅËÏË ÖÊÎÂÏË ÔËÔÕÇÏÞ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 15Â ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÚÂÔÕÑÕÐÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË (DOS) A�o� �
� ÿImG�o�=p ÆÎâ ÕÇØ ÉÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÏÑÆÇÎË, ÚÕÑ Ë ÐÂ
ÓËÔ. 14, ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÜÂâ ÕËÒËÚÐÖáÕÓÈØÒËÍÑÄÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÚÂÔÕË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ
×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂG�o� Ë S�o� ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 15Ã Ë Ä.

¬ËÐÍË Ä ReS�o�, ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÕÓÈØ-
ÒËÍÑÄÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË (DOS) A�o�
(ÇÈ ÏËÐËÏÖÏÞ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ �O), ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÐÑÄÞÌ (ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞÌ) àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËÌ ÏÂÔÛÕÂÃ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ReG�o� ÆÑÎÉÐÂ ËÏÇÕß
ÏÂÍÔËÏÖÏ Ë ÏËÐËÏÖÏ ÐÂ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ àÐÇÓÅËÌ �omax, Õ.Ç.
"ÄÐÖÕÓË" ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ (ÓËÔ. 15Ã), ÚÕÑ Ä ÔÄÑá

6 £ DMFT D�G� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ËÊ ÖÔÎÑÄËâ G�o� � G0�o� mÿ S�o��,
Õ.Ç.G0�D�G� � 1=G� � G, ÅÆÇG0�o�ìÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÂâ ÎÑÍÂÎß-
ÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ.
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²ËÔ. 14. ªÊÎÑÏÞ (ÍËÐÍË) Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË Ek Ä ³¬³. ¯Â
ÍÑÐÕÖÓÐÑÌ ÍÂÓÕÇ ÅÓÂÆÂÙËÇÌ ÙÄÇÕÂ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÎÑÅÂÓË×ÏÂ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË A�k;o�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ DMFT-ÓÇÛÇÐËâ ÏÑÆÇ-
ÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË. £ÇÎËÚËÐÂ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U � 3;5 à£, ÛËÓËÐÂ ÊÑÐÞ W � 3;64 à£, ÊÂÒÑÎÐÇÐËÇ
ÊÑÐÞ n � 1, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏË-
ÓÑÄÍË ZFL � 0;086, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ T � 5 ¬. £ÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË
ÏÂÍÔËÏÖÏÞA�k;o� (ÔÄÇÕÎÞÇ ÕÑÚÍË) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÊÑÐÇ Ek � ZFLEk (ÍÓËÄÂâ 1). ±ÓË àÐÇÓÅËâØ joj > o? ÆËÔÒÇÓÔËâ
A�k;o� ËÏÇÇÕ ÕÖÉÇ ×ÑÓÏÖ, ÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÆÓÖÅÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍÇ,
Ek�ZCPEk ÿ c sgn�Ek� (ÍÓËÄÂâ 2). ©ÐÂÚÇÐËâ o? � 0;03 à£, ZCP � 0;135
Ë c � 0;018 à£ ÄÞÚËÔÎÇÐÞ Ä [114] ËÔØÑÆâ ËÊ ÄÇÎËÚËÐ ZFL Ë Ek,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÕÈÏÐÑÌ ÍÓËÄÑÌ. ¹ÈÓÐÞÇ ÎËÐËË ì ÔÒÇÍÕÓ "ÊÂÕÓÂ-
ÄÑÚÐÞØ" (ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ) ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙ. £ ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË ÓË-
ÔÖÐÍÂ ÒÓËÄÇÆÈÐ ÖÄÇÎËÚÇÐÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ, ÄÞÆÇÎÇÐÐÞÌ ÐÂ ÍÂÓÕÇ ÃÇÎÞÏ
ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐËÍÑÏ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËËG-R, ÍËÐÍË (ËÊÎÑÏÞÆËÔÒÇÓÔËË) ÒÓË
àÐÇÓÅËâØ �o? ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÔÕÓÇÎÍÂÏË.
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ÑÚÇÓÇÆß ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÇÆÈÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍËÐÍÑÄ Ä
ReS�o�. £ÇÎËÚËÐÂ ³¿¹ S�o� ËÏÇÇÕ ÆÄÂ ÄÍÎÂÆÂ: o� mÿ
ÿ1=G�o� Ë ÿD�G�o��. £ÞÓÂÉÇÐËÇ Re �o� mÿ 1=G�o��
ÎËÐÇÌÐÑ Ä ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ joj < O
(ÓËÔ. 15Å), ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÄÇÎËÚËÐÂ ÿRe �D�G�o��� ÒÓÑÒÑÓÙËÑ-
ÐÂÎßÐÂ ÿReG�o�, ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÑÓâÆÍÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÏÑÏÇÐÕÂÏ, ÕÑÎßÍÑ Ä
ÏÂÎÑÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ joj < omax. ³ÖÏÏÂ àÕËØ
ÆÄÖØ ÄÍÎÂÆÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËÊÎÑÏÂÏ Ä ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÚÂÔÕË
³¿¹ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ�o?, ÅÆÇo? � �

���
2
p ÿ 1�omax. ±ÓË àÐÇÓ-

ÅËâØ �o? ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ReG�o� ËÏÇÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÖá
ÍÓËÄËÊÐÖ (àÕË ÕÑÚÍË ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÍÓÖÉÍÂÏË ÐÂ ÓËÔ. 15Ä).
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÓÇÉËÏ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÏ
ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÚÂÔÕË ³¿¹ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ qReS�o�=qo � 1ÿ 1=ZFL,
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÕÑÎßÍÑ Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÚÂÔÕË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÒËÍÂ, Â ËÏÇÐÐÑ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ joj < o?.
±ÓË ÃoÂ ÎßÛËØ (ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ) àÐÇÓÅËâØ ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ
ReS�o� ÃÖÆÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ qReS�o�=qo �
� 1ÿ 1=ZCP. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÆËÔÒÇÓÔËâEk

ÃÖÆÇÕ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÍËÐÍË ÒÓË àÐÇÓÅËâØ �o?.

¥ÂÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÕÂÍÉÇ ÒÑÏÑÅÂÇÕ ÒÑÐâÕß, ÒÑÚÇÏÖ ÄÐÇ
×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ek ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÆËÔÒÇÓ-
ÔËá Ô ÆÓÖÅÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÔÒÇÍÕÓÂ ÐÇÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ì ZCP, Ô ÐÇÃÑÎßÛËÏ ÔÆÄË-
ÅÑÏ c. ´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ Ä ³¿¹ o� mÿ 1=G�o� ÒÓË àÐÇÓÅËâØ
o? < joj < O, Õ.Ç. Ä ÅÓÂÐËÙÂØ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ DOS.
£ÇÎËÚËÐÞ o?, ZCP Ë c ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÞÓÂÉÇÐÞ ÚÇÓÇÊ ZFL Ë
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ®ÑÉÐÑ ÒÑÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ o? �
� ZFL�

���
2
p ÿ 1�D, ÅÆÇ D ì ÒÑÎÖÛËÓËÐÂ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ

ÊÑÐÞ (ÔÏ. ÆÇÕÂÎË Ä ÓÂÃÑÕÇ [114]). ±ÓË ÔÎÂÃÞØ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËâØ, ÍÑÅÆÂ ZFL91, ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÍËÐÍÑÄ Ä Ek ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÅÓÂÐËÙÂÏË ÊÑÐÞ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÚÕÑ ÆÇÎÂÇÕ ËØ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÐÂÃÎáÆÂÇ-
ÏÞÏË. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ä ÓÇÉËÏÇ ÔËÎßÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ
(ZFL 5 1) àÐÇÓÅËâ ÍËÐÍÑÄ o?=D / ZFL ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ Í
ÖÓÑÄÐá ¶ÇÓÏË ÄÐÖÕÓË ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ, ÛËÓËÐÂ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÍÂÍ
O=D / ���������

ZFL

p
[118].

£ÒÇÓÄÞÇ ÍËÐÍË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ ÃÞÎË ÑÃÐÂÓÖ-
ÉÇÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ
SrVO3 [116]. °ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÛÍÂÎÞ o? ÔÑ-
ÆÇÓÉËÕ ÕÑÎßÍÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÞ, ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ (ÆÎâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ)
Ä ÊÑÐÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÂØ, Â ÕÂÍÉÇ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÖá ÒÇÓÇ-
ÐÑÓÏËÓÑÄÍÖ ÏÂÔÔÞ ZFL � 1=�1ÿ qReS�0�=qo� � m=m �,
ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ËÊ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ËÎË ÔÒËÐÑÄÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑ-
ÔÕË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÓÂÃÑÕÇ [117] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÍËÐÍË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÑÅÖÕ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÏ ËÊÎÑÏÂÏ Ä ÎËÐÇÌÐÑÏ (ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ) ÚÎÇÐÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÕÇÒÎÑÈÏÍÑÔÕË ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ, ÚÕÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß Ä ÔËÔÕÇÏÇ LiV2O4 Ô
ÕâÉÈÎÞÏË ×ÇÓÏËÑÐÂÏË.

3.3.3. ²ÑÎß àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ®ÂÕÇ-
ÓËÂÎ ÓÂÊÆÇÎÂ 3.3.2 Ô ÐÇËÊÃÇÉÐÑÔÕßá ÒÓËÄÑÆËÕ ÐÂÔ Í
ÄÑÒÓÑÔÖ Ñ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË Ë ÄÊÂËÏÐÑÏ ÄÎËâÐËË ÍËÐÍÑÄ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ Ë "ÑÃÞÚÐÞØ" ÍËÐÍÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ ÕÂÍÉÇ Ô ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÌ
ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ ÄÊÂËÏÑÄÎËâÐËâ ÔËÎßÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÌ Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ªÔÕÑÓËâ
ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÑÎÅÂâ; ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÑÆÐÑÌ
ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐ-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä³¬³âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß·ÂÃÃÂÓÆÂ ë
·ÑÎÔÕÇÌÐÂ. ®ÑÆÇÎß ·ÂÃÃÂÓÆÂ [8 ë 13] ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÐÂ ÓÇÛÈÕÍÇ. ³ ÆÓÖÅÑÌ
ÔÕÑÓÑÐÞ, ÏÑÆÇÎß ·ÑÎÔÕÇÌÐÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÎËÐÇÌÐÑÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Ô ÎÑÍÂÎßÐÞÏË (àÌÐ-
ÛÕÇÌÐÑÄÔÍËÏË) ×ÑÐÑÐÐÞÏË ÏÑÆÂÏË [119]. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ë·ÑÎÔÕÇÌÐÂ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß Ä
ÓÂÏÍÂØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ
ÒÑÎâ [5], Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ NRG-ÍÑÆÂ [24].
³ÄÇÆÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ë·ÑÎÔÕÇÌÐÂ Í ÊÂÆÂÚÇ ÑÃ
ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑ-ØÑÎÔÕÇÌÐÑÄÔÍÑÌ ÒÓËÏÇÔË ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÑ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ·ßáÔÑÐÑÏ Ë ®ÂÌÇÓÑÏ [120], ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎË, ÚÕÑ, ËÔÒÑÎßÊÖâ NRG, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÒÑÎÐÞÌ
àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÖá
ÚÂÔÕß ÊÂÆÂÚË, ÔÆÇÎÂÄ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÓÇÛÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË
·ÂÃÃÂÓÆÂ ë·ÑÎÔÕÇÌÐÂ ÐÇÒÇÓÕÖÓÃÂÕËÄÐÞÏ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË
ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ, ÐÑ Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÃÜÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÂÏÑ-
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²ËÔ. 15. ·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ ÆÎâ ³¬³ Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË,
ÖÍÂÊÂÐÐÞÏË Ä ÒÑÆÒËÔË Í ÓËÔ. 14. (Â) ´ÓÈØÒËÍÑÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÒÇÍ-
ÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË A�o� � ÿImG�o�=p Ô ÏËÐËÏÖÏÂÏË ÒÓË àÐÇÓÅËâØ
�O � 0;45 à£. (Ã) ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ Ô ÎÑÍÂÎßÐÞ-
ÏË ÏËÐËÏÖÏÑÏ Ë ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ �omax, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ
"ÄÐÖÕÓË" ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ. (Ä) ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ³¿¹ Ô
ËÊÎÑÏÂÏË ÒÓË àÐÇÓÅËâØ �o? (ÍÓÖÉÍË), ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ Ä ÕÑÚÍÂØ, ÅÆÇ
ReG�o� ËÏÇÇÕ ÐÂËÃÑÎßÛÖá ÍÓËÄËÊÐÖ (o? � 0;4omax � 0;03 à£).
(Å) £ÇÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÚÂÔÕß oÿ 1=G�o� (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÍÓËÄÂâ), ÆÂáÜÂâ
ÄÍÎÂÆ Ä ³¿¹, Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÎËÐÇÌÐÂ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ àÐÇÓÅËÌ joj < O.
ªÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÿReG�o� ÒÓË àÐÇÓÅËâØ
�o? ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÏÇÔÕÑÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÍËÐÍÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË.
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ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ DMFT Ä ÕÂÍÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÔÑØÓÂ-
ÐâÇÕÔâ.

°ÆÐÂÍÑ ÆÑ ÐÇÆÂÄÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÐÇ ÃÞÎÑ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ
ÒÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØÔÆÇÃÂÇÄÔÍËÏË×ÑÐÑÐÂÏË, ÚÕÑÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÖÆËÄËÕÇÎßÐÑ ÄÄËÆÖ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ×ËÊËÍË
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ Ä ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ Ä £´³±-ÑÍÔËÆÂØ
[104] ÍËÐÍÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÒÓÑËÔØÑÉÆÇÐËÇ
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÞÚÐÑ ÔÄâÊÞÄÂÇÕÔâ Ô àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ [105]. ±ÓÑÃÎÇÏÂ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÍËÐÍÑÄ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÄÞÊÞÄÂÇÏÞØ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐ-
ÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ Ä ³¬³, ÍÓÂÕÍÑ ÑÃÔÖÉÆÂÎÂÔß Ä
ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ë·ÑÎÔÕÇÌÐÂ Ä [121, 122]. £ ÆÂÐ-
ÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ DMFT+S-ÒÑÆ-
ØÑÆÂ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ, ÆÑÒÑÎÐÇÐÐÑÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ Ô ÆÇÃÂÇÄÔÍËÏË ×ÑÐÑÐÂÏË, Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË
ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ ÕÇÑÓÇÏÞ ®ËÅÆÂÎÂ (ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ). ´ÂÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÓÂÊÖÏÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ l < EF=oD � 10,
ÅÆÇ EF ì àÐÇÓÅËâ ¶ÇÓÏË, oD ìÆÇÃÂÇÄÔÍÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ.

¥Îâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ Ä ³¬³ ÄÄÇÆÈÏ Sk�e� � Sph�e; k�, ÄÑÊÐËÍÂáÜÖá Ä
ÓÂÏÍÂØ ÑÃÞÚÐÑÌ ×ÓÈÎËØÑÄÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô
ÕÇÑÓÇÏÑÌ ®ËÅÆÂÎÂ Ä ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
ÏÞ ÏÑÉÇÏ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÒÓÑÔÕÇÌÛËÏ ÄÍÎÂÆÑÏ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ ÆÎâ Sph�e; k�. ¤ÎÂÄÐÑÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ ÂÆËÂÃÂÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ì àÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß
ÎáÃÞÏË ÔÄâÊÂÐÐÞÏË Ô àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÄÇÓÛËÐÐÞÏË ÒÑÒÓÂÄÍÂÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕ-
Ôâ ÏÂÎÞÏË ÒÑ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÒÂÓÂÏÇÕÓÖ oD=EF 5 1
[123].

¶ÂÍÕËÚÇÔÍË Sph�e; k� Ä ÕÂÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ËÏÇÇÕ
ÔÎÂÃÖá ËÏÒÖÎßÔÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇ-
ÐÇÃÓÇÚß, ÖÚËÕÞÄÂâ ÕÑÎßÍÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÖá ÚÂÔÕÑÕÐÖá ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕß. ±ÓâÏÞÇ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [42]) Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÅÑ ×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ o0�k� � ujkj ÒÓË
jkj < oD=u, ÅÆÇ uì ÔÍÑÓÑÔÕß ÊÄÖÍÂ, ÆÂáÕ
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ÔÕÄËâ, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÕÂÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ [42]
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¥Îâ ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÈÏ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍÑÌ
×ÑÐÑÐÑÄ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ [42], ÒÑÎÂÅÂâ, ÚÕÑ ×ÑÐÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ×ËÍÔËÓÖÇÕÔâ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ.

3.3.4. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ×ÑÐÑÐÐÞÇ ÍËÐÍË Ä DMFT+R-ÒÑÆ-
ØÑÆÇ. °ÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÎËÛß ÐÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂØ DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ Ä ÕÂÍÑÌ ÏÑÆÇÎË, ÑÕÔÞÎÂâ
ÚËÕÂÕÇÎâ ÊÂ ÒÑÆÓÑÃÐÑÔÕâÏË Í ÓÂÃÑÕÂÏ [124, 125]. ²ÂÔ-
ÔÏÑÕÓËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÆÇÃÂÇÄÔÍËÏË ×ÑÐÑÐÂÏË (ÆÎâ àÌÐÛÕÇÌ-
ÐÑÄÔÍÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ [125]).

³ÓÂÄÐËÏÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÄDMFTË
Ä DMFT+Sph-ÒÑÆØÑÆÇ, ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐ-
ÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, ÆÎâ ÔËÎßÐÑÅÑ (U=2D � 1;25� Ë ÔÎÂ-
ÃÑÅÑ (U=2D � 0;625) ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 16Â Ë Ã. ¢ÇÊÓÂÊ-
ÏÇÓÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ l (46), ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÂâ Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ,
ÒÓËÐËÏÂÎÂÔß ÓÂÄÐÑÌ 0,8, Â ÚÂÔÕÑÕÂ ¥ÇÃÂâ ÔÑÔÕÂÄÎâÎÂ
oD � 0;125D. £ ÑÃÑËØ ÔÎÖÚÂâØ ÏÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏ ÒÇÓÇÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÂ, ÄÞÊÄÂÐÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-
×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ. ±ÓËU=2D � 1;25 (ÓËÔ. 16Â)
ÄËÆÐÂ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÄËÕÂâ ÕÓÈØÒËÍÑÄÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ, ÕËÒËÚÐÂâ
ÆÎâ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØÏÇÕÂÎÎÑÄ.£ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ �oD ÄÑÍÓÖÅ àÐÇÓÅËË ¶ÇÓÏË (ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËÐâÕÂ
ÊÂ ÐÖÎß àÐÇÓÅËË ÐÂ ÓËÔ. 16) ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒËÍË Ä DOS,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÚËÔÕÑÌ DMFT Ë DMFT+Sph, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÇ. °ÆÐÂÍÑ ÄÐÇ àÕÑÅÑ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ
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²ËÔ. 16. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ DMFT (ÛÕÓËØÑÄÞÇ ÍÓËÄÞÇ) Ë DMFT+Sph (ÔÒÎÑÛÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ), ÆÎâ
ÔËÎßÐÑÅÑ (Â) U=2D � 1;25, Ë ÔÎÂÃÑÅÑ (Ã) U=2D � 0;625, ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. (Ä) ±ÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÃÎËÊË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë
ÆËàÎÇÍÕÓËÍ ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ U=2D. ¢ÇÊÓÂÊÏÇÓÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ l � 0;8 [124, 125].
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ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ DMFT+Sph-ÒËÍ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎß-
ÐÑ ÛËÓÇ ÊÂ ÔÚÈÕ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÚÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÂ ËÊ
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ. µÛËÓÇÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ä
DMFT+Sph ÒÓËÄÑÆËÕ, ÍÂÍ ÏÞ ÖÄËÆËÏ ÐËÉÇ, Í ÊÂÆÇÓÉÍÇ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ.

£ ÔÎÖÚÂÇ U=2D � 0;625 (ÓËÔ. 16Ã) âÔÐÑ ÓÂÊÎËÚËÏÞØ
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ ÐÇ ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ, ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÎËÛß
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÃÑÍÑÄÞÇ "ÍÓÞÎßâ" DOS. ±ÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÂ ÐÂ ÓËÔ. 16Ã ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÆÓÂÏÂÕËÚÐÞÏ,
ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÇÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÅÑ Ä ÔÎÖ-
ÚÂÇ U=2D � 1;25 (ÓËÔ. 16Â). °ÔÐÑÄÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÏÇÉÆÖ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË DMFT Ë DMFT+Sph ÄÑÊÐËÍÂÇÕ Ä ËÐÕÇÓ-
ÄÂÎÇ �oD, ÅÆÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ "ÛÂÒÑÚÍË" Ä
DOS, ÄÞÊÄÂÐÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ.
³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÌ ÄÇÔ "ÖØÑÆËÕ" ÐÂ àÐÇÓÅËË
Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË�U, ÅÆÇ ÐÂÚËÐÂáÕ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÕßÔâ ØÂÃÃÂÓ-
ÆÑÄÔÍËÇ ÊÑÐÞ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 16Ä ÔÓÂÄÐËÄÂáÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä DMFT ÃÇÊ ×ÑÐÑÐÑÄ Ë DMFT+Sph, ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ U=2D ÄÃÎËÊË ÏÑÕÕ-
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ. ±ÓË
U=2D � 1;56 ÍÂÍ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÂâ DMFT, ÕÂÍ Ë DMFT+Sph

ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÇÛÇÐËá. °ÆÐÂÍÑ ÇÔÕß
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË. £
DMFT+Sph ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÇ ÊÑÐÞ ÐËÉÇ Ë ÛËÓÇ, ÚÇÏ Ä
DMFT, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÍÎáÚÂáÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÇ (àÎÇÍÕ-
ÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÇ) ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ. ³ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ U ÒÓË
ÊÐÂÚÇÐËâØ U=2D � 1;51 Ë 1,47 ÏÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏ, ÚÕÑ
DMFT+Sph-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑ-
ÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá (Ô ÖÊÍËÏ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÏ ÒËÍÑÏ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
¶ÇÓÏË), Â DMFT ÃÇÊ ×ÑÐÑÐÑÄ ÄÔÈ ÇÜÈ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆË-
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÓÇÛÇÐËá. ´ÑÎßÍÑ Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕËU=2D �
� 1;43 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞÆÎâDOS ÍÂÍDMFT, ÕÂÍ ËDMFT+Sph

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË U ÍÑÐÇÚÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÊÂÆÇÓÉËÄÂÇÕÏÑÕÕ-ØÂÃÃÂÓÆÑÄ-
ÔÍËÌ ÒÇÓÇØÑÆ ËÊ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ Ä ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá.
¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÇÐ ÕÑÏÖ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÆÎâ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ë·ÑÎÔÕÇÌÐÂ ÒÓË ÔÎÂÃÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐ-
×ÑÐÑÐÐÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË [126 ë 128].

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÖÏÇÓÇÐÐÑÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë Ä ÍÑÓÓÇÎË-

ÓÑÄÂÐÐÑÏ ÏÇÕÂÎÎÇ, Ë Ä ÔÑÔÕÑâÐËË ÏÑÕÕÑÄÔÍÑÅÑ ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍÂ, ÎËÛß ÔÎÇÅÍÂ ÊÂÆÇÓÉËÄÂâ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÏÇÕÂÎÎÂ Í
ÆËàÎÇÍÕÓËÍÖ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË U.

´ÇÒÇÓß ÒÇÓÇÌÆÈÏ Í ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ËÔÕÑÚÐËÍÂ ÓÇÊÍËØ
ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÐÂÍÎÑÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË (ÍËÐÍÑÄ).
·ÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍËÐÍË ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ
Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÃÑÊÑÐÐÞÏË
ÏÑÆÂÏË. £ ÔÎÖÚÂÇ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÕËÒËÚÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÍËÐÍÂ ÒÑÓâÆÍÂ ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ (ËÎË àÌÐ-
ÛÕÇÌÐÑÄÔÍÑÌ) ÚÂÔÕÑÕÞ. £ ÓÂÊÆÇÎÇ 3.3.1 ÏÞ ÄËÆÇÎË, ÚÕÑ Ä
ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÏÏÇÕÂÎÎÇÏÑÅÖÕ ÄÑÊÐËÍÂÕß ÍËÐÍË
ÚËÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ [114]. ¿ÐÇÓÅËâ ÕÂÍÑÅÑ ÍËÐÍÂ
ÆÎâ ÒÑÎÖàÎÎËÒÕËÚÇÔÍÑÌ "ÅÑÎÑÌ" DOS ÒÑÓâÆÍÂ o� �
� ZFL�

���
2
p ÿ 1�D, ÅÆÇ D ì ÒÑÎÖÛËÓËÐÂ "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ"

ÊÑÐÞ, ZFL��1ÿqReS=qeje�EF
�ÿ1 ì ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ

×ÂÍÕÑÓ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË. ¤ÓÖÃÑ ÅÑÄÑÓâ, o� ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÒÑÎÖÛËÓËÐÑÌ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ä DOS.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÍËÐÍ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÎÂÄÐÞÏ, Ë
ÇÅÑ ÐÂÃÎáÆÇÐËÇ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÊÂÕÓÖÆÐËÕÇÎßÐÑ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ä DMFT+Sph-ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍËÐÍË ÒÎÑØÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞ ÐÂ ×ÑÐÇ ×ÑÐÑÐ-
ÐÞØ ÍËÐÍÑÄ Ë ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÑÐÍÂâ ÐÂÔÕÓÑÌÍÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ËØ ÄÞÆÇÎÇÐËâ. ±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÄÞÒÑÎÐÇÐËÇ ÖÔÎÑÄËâ oD 5o� (Ä ÒÓÑÕËÄÐÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÒÎÂÄÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍËÐÍË ÃÖÆÖÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇÓÂÊÎËÚËÏÞ ÐÂ ×ÑÐÇ ÍËÐÍÑÄ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ). ¥Îâ U=�2D� � 1 ÒÓË
U � 3;5 à£ ËÏÇÇÏ o � � 0;1D, Â ÆÇÃÂÇÄÔÍÖá ÚÂÔÕÑÕÖ
ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÑÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ oD � 0;01D.
¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÍËÐÍ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ ×ÑÐÑÐÂÏË, ÃÞÎ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÞÏ ÒÓË ÕÂÍÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑÌ
ÆÇÃÂÇÄÔÍÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÄÇÎËÚËÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ
àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÑ ÊÐÂÚÇÐËâ
l � 2;0.

¥Îâ ÆÇÏÑÐÔÕÓÂÙËË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ
ÑÃÑËØ ÕËÒÑÄ ÍËÐÍÑÄ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÖá ÆËÔÒÇÓÔËá Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË Ô
ËÐÕÇÅÓÂÎÑÏ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÕÑÎßÍÑ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË ÔÑÔÇ-
ÆâÏË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÞÏ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ
ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ Gÿ�p; p; p� ÊÑÐÞ
¢ÓËÎÎáàÐÂ [114]. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 17Â ÒÑÍÂÊÂÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ
ÆËÔÒÇÓÔËâ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË ÄÆÑÎß àÕÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËâ. ­ËÐËË Ô ÓÑÏÃÂÏË ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ Ä ÑÃÞÚÐÑÌ
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²ËÔ. 17. (Â)¬ÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÂâ ÆËÔÒÇÓÔËâ Ô ÍËÐÍÂÏË ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ¶ÇÓÏË ÄÆÑÎß ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâGÿ�p; p; p� ÊÑÐÞ¢ÓËÎÎáàÐÂ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ "ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ" àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË ÒÓÑÔÕÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË Ô ËÐÕÇÅÓÂÎÑÏ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÕÑÎßÍÑ ÏÇÉÆÖ ÃÎËÉÂÌÛËÏË
ÔÑÔÇÆâÏË Ä ÓÂÏÍÂØ DMFT (ÍÓËÄÂâ Ô ÓÑÏÃÂÏË) Ë DMFT+Sph (ÍÓËÄÂâ Ô ÍÓÖÉÍÂÏË); l � 2, oD � 0;01D. (Ã) ¿ÄÑÎáÙËâ ×ÑÐÑÐÐÞØ ÍËÐÍÑÄ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä DMFT+Sph ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ: U=2D � 0,5, 0,75, 1,0; l � 0;8, oD � 0;1D [124].
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DMFT (ÃÇÊ ×ÑÐÑÐÑÄ), Â ÎËÐËË Ô ÍÓÖÉÍÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ DFMT+Sph-ÓÂÔÚÈÕÑÄ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ Ë ×ÑÐÑÐ-
ÐÞÇ ÍËÐÍË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔÕÓÇÎÍÂÏË. £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÑÆÐÂÍÑ,
ÍËÐÍË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÆÑÏËÐËÓÖáÕ ÒÓË
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕËÒËÚÐÞØ ÄÇÎËÚËÐÂØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ,
ÊÂÕÓÖÆÐââ ÐÂÃÎáÆÇÐËÇ ÍËÐÍÑÄ ÚËÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓË-
ÓÑÆÞ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ [114].

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÒÓËÄÇÆÈÏ ÍÂÓÕËÐÖ àÄÑÎáÙËË ×ÑÐÑÐÐÞØ
ÍËÐÍÑÄ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U. ³ ÄÑÊÓÂÔÕÂ-
ÐËÇÏ ÑÕÐÑÛÇÐËâ U=2D ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÖÃÞ-
ÄÂÇÕ Ë ÍËÐÍ ÔÆÄËÅÂÇÕÔâ ÒÑ ÑÔË ËÏÒÖÎßÔÑÄ ÄÔÈ ÆÂÎßÛÇ ÑÕ
pF, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ àÐÇÓÅËâ ÍËÐÍÂ ÔÑØÓÂÐâÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖ
ÒÑÓâÆÍÂ oD. ´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍËÐÍÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ
ÒÓâÏÞØ DMFT+Sph-ÓÂÔÚÈÕÑÄ [124, 125], ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ
ÓËÔ. 17Ã. ¥Îâ ÔÎÖÚÂâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô àÌÐÛÕÇÌÐÑÄ-
ÔÍËÏË ×ÑÐÑÐÂÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÄÒÑÎÐÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ [125].

4. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ:
LDA+DMFT Ë LDA+DMFT+R

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÊÄËÕÑÌ ÔØÇÏÑÌ ÒÇÓÄÑ-
ÒÓËÐÙËÒÐÞØ (Õ.Ç. Ä ËÆÇÂÎÇ ÐÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØ ÒÑÆÅÑÐÑÚ-
ÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ) ÓÂÔÚÈÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÓÇÂÎß-
ÐÞØ³¬³ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ LDA+DMFT [2, 25]. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
"ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ" ÔÕÂÓÕÑÄÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ Ä
àÕÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÊÑÐÐÑÅÑ LDA-
ÓÂÔÚÈÕÂ, ÒÑÔÎÇ ÚÇÅÑ ÔËÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ
ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ä ÓÂÏÍÂØ DMFT. ²ÂÔÚÈÕÐÂâ ÔØÇÏÂ
LDA+DMFT ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÃÝÇÆËÐâÇÕ ÆÄÂ ÐÂÖÚÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ: "ÓÇÂÎËÔÕËÚÇÔÍËÇ" ÓÂÔÚÈÕÞ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ Ë ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÞÇ ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÓÇÉÆÇ ÃÞÎË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÆÇÎÇÐÞ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ. ¢ÇÊ
DMFT Ä ÓÂÏÍÂØ LDA ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇ-
ÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÃÇÊ LDA-ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÑÕÓÂÊËÕß ÔÒÇÙË×ËÍÖ
ÓÇÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯ËÉÇ ÍÓÂÕÍÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÑÔÐÑÄÞ
ÏÇÕÑÆÂ LDA+DMFT Ë ÇÅÑ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÆÑ
LDA+DMFT+S.

4.1. ´ÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT).
±ÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (LDA)
£ ÂÆËÂÃÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ
[129] ÒÓË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËË ÓÇÎâÕËÄËÔÕÔÍËÏË à××ÇÍÕÂÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ä ×ËÊËÍÇ ÕÄÈÓÆÑÅÑ ÕÇÎÂ ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÕÔâ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÏ ÄËÆÂ
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ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÌÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÔÑÊÆÂÐÐÞÌ ÄÔÇÏË
ËÑÐÂÏË i Ô ÊÂÓâÆÑÏ eZi, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÏË Ä ÊÂÆÂÐÐÞØ
ÒÑÊËÙËâØ Ri, Ë àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

·ÑÕâ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (47) ÎÇÅÍÑ
ÊÂÒËÔÂÕß, ÕÑÚÐÑ ÓÇÛËÕß ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÖá ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÖá ÊÂÆÂÚÖ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ. ±Ñ àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ
ÒÓËØÑÆËÕÔâ ÒÓËÃÇÅÂÕß Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ×ËÊËÚÇÔÍËÏ ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËâÏ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÆØÑÆ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT) ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÕÇÑÓÇÏÇ
·ÑàÐÃÇÓÅÂ ë¬ÑÐÂ [130] (ÔÏ. ÕÂÍÉÇ ÑÃÊÑÓ [131]), ÍÑÕÑÓÂâ
ÖÕÄÇÓÉÆÂÇÕ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ âÄÎâÇÕÔâ
ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÒÓË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ:

E� r� � Ekin� r� � Eion� r� � EHartree� r� � Exc� r� ; �49�

ÅÆÇ àÐÇÓÅËâ ·ÂÓÕÓË EHartree� r���1=2�
�
d3r 0d3r Vee�rÿr 0��

�r�r 0� r�r� Ë àÐÇÓÅËâ ËÑÐÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Eion� r� �
� � d3r Vion�r� r�r� ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ÚÇÓÇÊ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÊÂÓâÆÂ; Ekin� r� ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ÍËÐÇ-
ÕËÚÇÔÍÖá àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â Exc� r� ì ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞÌ,
ÄÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÌ ÚÎÇÐ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÔÑÆÇÓÉËÕ àÐÇÓÅËá àÎÇÍÕÓÑÐ-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ, ÐÇ ÖÚÕÈÐÐÖá Ä ÔÎÂÅÂÇÏÑÏ ·ÂÓÕÓË. ¶ÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇ
ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ÒÇÓÇÐÇÔÇÐÞ ÊÆÇÔß Ä
ÓÂÔÚÈÕ ÄÇÎËÚËÐÞ Exc� r�.

±ÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÏÇÔÕÑ ÏËÐËÏËÊÂÙËË E� r� ÒÑ r ÑÃÞÚÐÑ
ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÏËÐËÏËÊÂÙËâ ÒÑ ÐÂÃÑÓÖ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÑÓÕÑÐÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐÐÞØ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ji, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô r ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇÏ

r�r� �
XN
i�1

��ji�r�
��2: �50�

£ÄÑÆâ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ­ÂÅÓÂÐÉÂ ei Ë ÕÓÇÃÖâ
ÄÞÒÑÎÐÇÐËâ ÓÂÄÇÐÔÕÄÂ

d
dji�r�

n
E� r� � ei

h
1ÿ

�
d3r
��ji�r�

��2io � 0 ; �51�

ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ [132, 133]�
ÿ �h 2

2me
D� Vion�r��

�
d3r 0Vee�rÿ r 0� r�r 0� � dExc� r�

dr�r�
�
�

� ji�r� � eiji�r� : �52�

µÓÂÄÐÇÐËÇ (52) ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÏ
ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ºÓÈÆËÐÅÇÓÂ. ¬ËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ
àÐÇÓÅËâ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÆÂÈÕÔâ ÕÇÒÇÓß ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

Ekin� rmin� � ÿ
XN
i�1

�
ji

���� �h 2D
2me

����ji

�
; �53�

ÅÆÇ ji âÄÎâáÕÔâ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞÏË (ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏË
ÒÑ ÔÒËÐÖ) ÓÇÛÇÐËâÏË ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (50) Ë (52), ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÏË ÐÂËÏÇÐßÛÇÌ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ei [134].

¥Îâ ÓÂÔÚÈÕÂ Exc� r� ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖÇÕ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ Exc� r� ×ÖÐÍÙËÇÌ ÕÑÎßÍÑ
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ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË:

Exc� r� !
�
d3r r�r� ELDA

xc

ÿ
r�r�� : �54�

ÁÄÐÞÌ ÄËÆ ELDA
xc �r�r�� ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐ Ä ÓÂÏÍÂØ

ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ËÊ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ
ÏÑÆÇÎË "ÉÇÎÇ" (àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÅÂÊ ÐÂ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâ-
ÉÇÐÐÑÏ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÏ ËÑÐÐÑÏ ×ÑÐÇ) [135].

¶ÂÍÕËÚÇÔÍË LDA ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÊÂÏÇÐÇ ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐÂ (47) ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÏ:

ĤLDA �
X
s

�
d3r Ĉ��r; s�

�
ÿ �h 2

2me
D� Vion�r��

�
�
d3r 0 r�r 0�Vee�rÿ r 0� � dELDA

xc � r�
dr�r�

�
Ĉ�r; s� : �55�

±ÓË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÄÞÚËÔÎÇÐËâØ ÑÒÇÓÂÕÑÓÞ ÒÑÎâ ÓÂÊÎÂ-
ÅÂáÕÔâ ÒÑ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏÖ ÐÂÃÑÓÖ ÂÕÑÏÑÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ
(ÃÂÊËÔÖ) Film (ÅÆÇ i ì ÓÇÛÈÕÑÚÐÞÌ ÖÊÇÎ, l ì ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ
ÍÄÂÐÕÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ, m ì ÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ). £
ÕÂÍÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË

Ĉ��r; s� �
X
ilm

ĉ
sy
ilmFilm�r� �56�

Ë ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (55) ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ

ĤLDA�
X

ilm; jl 0m 0; s

�dilm; jl 0m 0eilm n̂ s
ilm � tilm; jl 0m 0 ĉ

sy
ilmĉ

s
jl 0m 0 �: �57�

©ÆÇÔß n̂ s
ilm � ĉ

sy
ilmĉ

s
ilm ì ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ

ÆÂÐÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎË, Â ÏÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ

tilm; jl 0m 0 �
�
Film

����ÿ �h 2D
2me
� Vion�r��

�
�
d3r 0r�r 0�Vee�rÿ r 0� � dELDA

xc � r�
dr�r�

����Fjl 0m 0

�
�58�

ÒÓË ilm 6� jl 0m 0 ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÞ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË eilm
ÆÂÈÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÏ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ
ÒÓË ÔÑÄÒÂÆÂáÜËØ ËÐÆÇÍÔÂØ. ¯Â àÕÑÏ ÚËÔÕÑ ÂÐÂÎËÕËÚÇ-
ÔÍÂâ ÓÂÃÑÕÂ ÊÂÍÂÐÚËÄÂÇÕÔâ, Â ÆÂÎÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÚËÔÎÇÐÐÞÌ
ÔÚÈÕ Ä ÄÞÃÓÂÐÐÑÏ ÃÂÊËÔÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÎËÐÇÂÓËÊÑÄÂÐÐÞØ
ÏÂ××ËÐ-ÕËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (Linearized Mufén-Tin Orbitals
ì LMTO). ¬ÑÐÍÓÇÕÐÞÌ ÄËÆ ÏÂÕÓËÚÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ (58) Ä
ÃÂÊËÔÇ LMTO ÒÓËÄÇÆÈÐ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ [136, 137].

4.2. ²ÂÔÚÈÕÐÂâ ÔØÇÏÂ LDA+DMFT
°ÔÑÃÖá ÄÂÉÐÑÔÕß ÆÎâ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ ËÏÇÇÕ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ d- Ë
f-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË ÐÂ ÑÆÐÑÏ ÓÇÛÈÕÑÚÐÑÏ ÖÊÎÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÑÐÑ ÄÐÑÔËÕ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä àÐÇÓÅËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ. ¯ÂËÃÑÎßÛËÏ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÏ ÄÍÎÂÆÑÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÕËÒÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÂ ÃÎËÉÂÌ-
ÛËØ ÔÑÔÇÆâØ, ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÕÑÓÑÇ ÆÂÈÕ ØÂÓÕÓËÇÄ-
ÔÍËÌ ÚÎÇÐ (ÔÏ. [138, 139], Â ÕÂÍÉÇ [140]), ÍÑÕÑÓÞÌ ÖÉÇ
ÖÚÕÈÐ Ä LDA. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä LDA ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ Ë
ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÖÚÈÕ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ ÚÇÓÇÊ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
dELDA

xc � r�=dr�r�.
¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÖÚÇÔÕß ÔËÎßÐÑÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄ-

ÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÑÒÑÎÐËÕß ÅÂÏËÎßÕÑ-
ÐËÂÐ (57) ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÑÌ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÌ ÏÂÕÓË-
ÙÇÌ, Ä ÍÑÕÑÓÖá ÄØÑÆâÕ ÕÑÎßÍÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÇ ÒÂÓÂ-

ÏÇÕÓÞ [25]: U ì ÑÆÐÑÖÊÇÎßÐÑÇ ÄÐÖÕÓËÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ, J ì ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ Ë ÏÇÉÑÓÃËÕÂÎßÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ U 0,
ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÐÂ ÓÂÊÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎâØ, ÒÓË-
ÐÂÆÎÇÉÂÜËØ ÆÂÐÐÑÏÖ ÖÊÎÖ id, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÐÂØÑÆËÕÔâ ÂÕÑÏ
c ÚÂÔÕËÚÐÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÑÌ d-ÑÃÑÎÑÚÍÑÌ:

Ĥ � ĤLDA �U
X
m

X
i�id; l�ld

n̂ilm"n̂ilm# �

�
X

i�id; l�ld

X
m6�m 0

X
ss 0
�U 0 ÿ dss 0J � n̂ilmsn̂ilm 0s 0 ÿ

ÿ
X

i�id; l�ld

X
ms

DEdn̂ilms ; �59�

ÅÆÇ ÆÎâ ÒÓÑÔÕÑÕÞ ÑÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÕËÒÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÂâ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ ¬ÂÐÂÏÑÓË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÎâ ÑÆËÐÂÍÑ-
ÄÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (m � m 0) ÃÇÓÈÕÔâ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÒÓâÏÑÅÑ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U, Â ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ (m 6� m 0) ì U 0, ÒÓËÚÈÏ U 0 � Uÿ 2J, ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕË ÂÕÑÏÐÑÌ ÊÂÆÂÚË, Â ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓ ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÑÓÃËÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ËÐÆÇÍÔÂ Ë ÓÂÄÐâÇÕÔâ J.

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä (59) ÆÑÃÂÄÎÇÐÑ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÇ ÄÇÎËÚËÐÖ DEd, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÎÉÐÂ ÔÍÑÓÓÇÍÕËÓÑ-
ÄÂÕß ÆÄÑÌÐÑÌ ÖÚÈÕ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, ÖÉÇ ÔÑÆÇÓÉÂÜËØÔâ Ä ĤLDA (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÂâ ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÐÂ ÆÄÑÌÐÑÌ ÖÚÈÕ). °ÃÜÇÇ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ DEd ÚÇÓÇÊ U Ë r ÐÇËÊÄÇÔÕÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ DEd, ÍÑÕÑÓÞÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÂØ (ÔÏ. ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [141, 142]). ±ÓÑÔÕÇÌÛÇÇ ×ËÊËÚÇÔÍÑÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇ-
ÐËÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÓÂÏÍÂØ DFT àÐÇÓÅËâ ÍÖÎÑÐÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÊÂÒËÔÂÐÂ ÍÂÍ

EDFT � 1

2
�Und�nd ÿ 1� ; �60�

ÅÆÇ nd ì ÒÑÎÐÑÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ d-ÑÃÑÎÑÚÍÇ, �U ì
ÔÓÇÆÐÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (ÒÑÆÓÂ-
ÊÖÏÇÄÂÇÕÔâ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÒÂÓÂÏ ÑÓÃËÕÂÎÇÌms,m 0s 0

ÐÂ ÆÂÐÐÑÏ ÖÊÎÇ). ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ DEd ÃÇÓÈÕÔâ Ä ÄËÆÇ

DEd � qEDFT

qnd
� �U

�
nd ÿ 1

2

�
: �61�

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, U, J Ë U 0, ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
�U Ë ØÖÐÆÑÄÔÍÑÅÑ ÑÃÏÇÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ J. µÔÓÇÆÐÈÐÐÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ �U ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË
U Ë U 0 ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

�U � U� �Norb ÿ 1�U 0 � �Norb ÿ 1��U 0 ÿ J �
2Norb ÿ 1

; �62�

ÅÆÇ Norb ì ÚËÔÎÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ±Ñ-
ÔÍÑÎßÍÖ U Ë U 0 ÐÇ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ U
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÄÖØ ÄÇÎËÚËÐ, �U Ë J [29 ë 31, 143].

¥Îâ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÑÅÑ
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÞ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ CLDA (Constrained LDA) [144] ËÎË
CRPA (Constrained Random-Phase Approximation) [145,
146]. ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ Ë ËØ ÑÃÑÃÜÇÐËâ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ØÖÐÆÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÑÃÏÇÐÂ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÓÂÊÃÓÑÔ ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ÊÐÂÚÇ-
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ÐËÌ Ä àÕËØ ÏÇÕÑÆÂØ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÒÑÍÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛËÏ, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË �U ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔËÎßÐÑ ÊÂÄËÔâÜËÏ ÑÕ ×ÑÓÏÞ Ë
ÐÂÃÑÓÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÓÇÛÇ-
ÐËË ÊÂÆÂÚË ÑÃ àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËË ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ ÚÂÔÕË
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ). ÁÔÐÑ, ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÄÔÇØ
àÕËØ (Ä ÔÖÜÐÑÔÕË, ÏÑÆÇÎßÐÞØ) ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÖÄÑÆËÕ ÐÂÔ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÂÎÇÍÑ ÑÕ ËÆÇÂÎÂ "ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÔÕË",
ÑÆÐÂÍÑ àÕÑ ÎÖÚÛÇÇ ËÊ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß Ä ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÄÈÓ-
ÆÞØ ÕÇÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÕÑÏÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ËÅÓÂáÕ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâáÜÖá ÓÑÎß. £ àÕÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÒÓÂÄËÎßÐÇÇ
ÅÑÄÑÓËÕß Ñ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ.

®ÂÕÓËÚÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ "ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ" ÅÂ-
ÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ Ä ÑÃÓÂÕÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ H 0

LDA�k� ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÚËÔÎÇÐÐÑ Ä ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎ-
ÎáàÐÂ, ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÒÑ ÊÑÐÇ ÑÃÞÚÐÑ ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ
ÕÇÕÓÂàÆÓÑÄ [147]. £ ÔÎÖÚÂÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÞØ ÊÑÐÐÞØ
ÆËÔÒÇÓÔËÌ, ÍÑÅÆÂ ÖÆÂÈÕÔâ ÊÂÆÂÕß ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÖá ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß H 0

LDA�k�, ÄÇÎËÚËÐÞ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÞ ËÊ LDA Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓÑÇÍÕËÓÑÄÂÐËâ ÐÂ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ×ÖÐÍÙËË £ÂÐßÇ [148 ë 151]. ®ÂÕÓËÚÐÞÇ
àÎÇÏÇÐÕÞ àÕÑÅÑ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÂ, Õ.Ç. ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ
LDA-àÐÇÓÅËË ÃÇÊ ÖÚÈÕÂ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÊÂÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:ÿ

H 0
LDA�k�

�
qlm; q 0 l 0m 0 �

ÿ
HLDA�k�

�
qlm; q 0 l 0m 0 ÿ

ÿ dqlm; q 0l 0m 0dql; qd ldDEdnd ; �63�
ÅÆÇ qì ËÐÆÇÍÔ ÂÕÑÏÂ Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ.

³ÖÕß ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË Ä DMFT
ËÎËDMFT+S (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 2.1) ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ
ÓÇÛÈÕÑÚÐÑÌ ÊÂÆÂÚË (5), ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÑÌ ÒÓÑËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ¥ÂÌÔÑÐÂ ÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÄËÆÂ:

Gqlm; q 0l 0m 0 �o� � 1
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�
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�
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ÅÆÇ �. . .�ÿ1 ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ÑÒÇÓÂÙËá ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÑÃÓÂÕÐÑÌ
ÏÂÕÓËÙÞ Ô ÐÂÃÑÓÂÏË ËÐÆÇÍÔÑÄ n�� qlm�, n 0�� q 0l 0m 0�, Â
ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËÇ ÄÇÆÈÕÔâ ÒÑ ÊÑÐÇ ¢ÓËÎÎáàÐÂ Ô ÑÃÝÈÏÑÏ
VB.

£ÞÚËÔÎÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑÜÇÐÞ Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÓÇÛÈÕÍË, ÍÑÅÆÂ ÍÓËÔÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔËÎßÐÑÏÖ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËá d-ÑÓÃË-
ÕÂÎÇÌ ÐÂ ÕÓÈØÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÇ t2g-ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÐÇ
ÔÏÇÛËÄÂáÜËÇÔâ Ô ÐËÏË ÆÄÖÍÓÂÕÐÑ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÇ eg-ÔÑ-
ÔÕÑâÐËâ. £ àÕÑÏ ÚÂÔÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ×ÖÐÍÙËâ ¤ÓËÐÂ Ë ³¿¹
ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÏË ÒÑ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÏ Ë ÔÒËÐÑÄÞÏ
ËÐÆÇÍÔÂÏ, ÕÂÍ ÚÕÑ ÊÂÆÂÚÂ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÑÆÐÑ-
ÊÑÐÐÑÌ. ´ÑÅÆÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ
ÓÇÛÈÕÑÚÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÒÑ àÐÇÓÅËâÏ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÇÄÑÊÏÖÜÈÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÊÃÇÉÂÕß ÅÓÑÏÑÊÆ-
ÍÑÅÑ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÑ ÊÑÐÇ ¢ÓËÎÎáàÐÂ Ä (64) Ë ÊÂÒËÔÂÕß

G�o� � G 0
ÿ
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oÿ S�o� ÿ E

: �65�

±ÓË àÕÑÏ ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÐÂ ÆÄÑÌÐÑÌ ÖÚÈÕ DEd ÔÄÑÆËÕÔâ Í
ÐÇÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÔÆÄËÅÖ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÕÂÍ
ÚÕÑ ÇÈ ÕÑÚÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ÄÂÉÐÂ.

4.3. ±ÓËÏÇÓÞ LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÑÄ
4.3.1. ¬ÖÃËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÞ CaVO3 Ë SrVO3. ²ÂÔÔÏÑÕ-
ÓËÏ ÒÓËÏÇÓÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÞÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ä ÓÂÏÍÂØ
LDA+DMFT. °ÍÔËÆÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ âÄÎâáÕÔâ
ËÆÇÂÎßÐÞÏ "ÒÑÎËÅÑÐÑÏ" ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ä ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎÂØ. ³ÓÇÆË àÕËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ
ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÞ ËÏÇáÕ ÒÓÑÔÕÇÌÛÖáÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÔÕÂÓÕÑÄÂâ ÕÑÚÍÂ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. °ÃÞÚÐÑ 3d-ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä
ÕÂÍËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÂØ ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÖÊÍËÇ ÊÑÐÞ
ÛËÓËÐÑÌ W � 2ÿ3 à£, ÚÕÑ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔËÎßÐÞÏ ÍÖÎÑ-
ÐÑÄÔÍËÏ ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÌ àÕÂÒ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ Ë ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ 3d1-ÑÍÔËÆÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÂÚÂÎÔâ Ô
ÓÂÃÑÕÞ ¶ÖÆÉËÏÑÓË Ë ÆÓ. [152], ÂÄÕÑÓÞ ÍÑÕÑÓÑÌ, ÒÑ-
ÄËÆËÏÑÏÖ ÄÒÇÓÄÞÇ, ÑÃÐÂÓÖÉËÎË âÄÐÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÖá ÐËÉ-
Ðáá ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÖá ÊÑÐÖ Ä ×ÑÕÑàÏËÔÔËÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ
(¶¿³), ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ ÏÑÅÎÂ ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐÂ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÈÕÂ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÕÖÓÞ. £Ñ
ÏÐÑÅËØ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ [153 ë 156], ÒÑÔÄâÜÈÐÐÞØ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂÏ ÔÇÓËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Sr1ÿxCaxVO3 Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÊÐÂÚÇÐËâÏË x, ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚË-
ÄÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. £ ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ©ÑÏÏÇÓ×ÇÎßÆÂ, àÎÇÍÕÓË-
ÚÇÔÍÑÇ ÔÑÒÓÑÕËÄÎÇÐËÇ Ë ÏÂÅÐËÕÐÂâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß)
ÑÍÂÊÂÎËÔß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÐÇÊÂÄËÔâÜËÏË ÑÕ x, ÆÂÐÐÞÇ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ x�0
(SrVO3) Í x � 1 (CaVO3) ËÊÏÇÐâÎËÔß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÑ,
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖâ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÂâ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÇÓËâ
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÏÇÕÂÎÎÂ (SrVO3) Í ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÏÖ ÆËàÎÇÍÕÓËÍÖ
(CaVO3), Â ÑÃÎÂÔÕß ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ x! 1 Sr1ÿxCaxVO3

ÐÂØÑÆËÕÔâ ÐÂ ÅÓÂÐËÙÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ®ÑÕÕÂ ë·ÂÃÃÂÓÆÂ.
¡ÐÂÎËÊ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÈÐ Ô ÒÑÏÑÜßá

àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÑÐËÍÂá-
ÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ®ÂËÕË Ë ÆÓ. [157], Ë
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË ÄÞÔÑÍÑÅÑ
ÓÂÊÓÇÛÇÐËâ, ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞØ ³ÇÍËâÏÑÌ Ë ÆÓ. [158]. £ ÚÂÔÕÐÑ-
ÔÕË, Ä ÓÂÃÑÕÇ [158] ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ: 1) ÕÇØÐËÍÂ ÒÓËÅÑÕÑ-
ÄÎÇÐËâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÙÂ ÑÚÇÐß ÄÂÉÐÂ (ÒÓÇÆÒÑÚÕË-
ÕÇÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ ÔÍÑÎÂ); 2) àÐÇÓÅËâ ÓÇÐÕÅÇÐÑÄ-
ÔÍÑÅÑ ÒÖÚÍÂ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÌ, ÆÎâ ÕÑÅÑ
ÚÕÑÃÞ ËÊÎÖÚÇÐËÇ ÒÓÑÐËÍÂÎÑ Ä ÅÎÖÃß ÑÃÓÂÊÙÂ ÐÂ ÐÇÔÍÑÎß-
ÍÑ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ âÚÇÇÍ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÑÎÉÐÑ ÑÃÇÔÒÇ-
ÚËÄÂÕßÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÇ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÓÂÊÓÇ-
ÛÇÐËÇ (ÑÍÑÎÑ 100 Ïà£ Ä ÓÂÃÑÕÇ [158]). ´ÂÍÑÇ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐ-
ÔÕÄÑÄÂÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ×ÑÕÑàÏËÔÔËÑÐ-
ÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ÒÓËÄÇÎÑ Í ÐÂÃÎáÆÇÐËá ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÆÎâ Sr(Ca)VO3 [157, 158] Ë ÒÑÊÄÑÎËÎÑ
ÆÑÔÕËÚß ÔÑÅÎÂÔËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ Ë
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÕËØ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÑÄ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ô ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËÏË 1s-ÓÇÐÕ-
ÅÇÐÑÄÔÍËÏË ÔÒÇÍÕÓÂÏË ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ (X-ray Absorption
Spectroscopy, XAS), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ªÐÑÇ Ë ÆÓ. [159],
ÓÂÊÎËÚÂâÔß ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ àÐÇÓÅËÌ, ÐÇÏÐÑÅÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÜËØ
ÖÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË, Ä ÑÕÎËÚËÇ, ÔÍÂÉÇÏ, ÑÕ ÆÂÐÐÞØ BIS
(Bremsstrahlung Isochromat Spectroscopy) [156]. £ ÓÂÏÍÂØ
ÑÆÐÑÊÑÐÐÑÌÏÑÆÇÎË·ÂÃÃÂÓÆÂ, ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂâ ÑÓÃËÕÂÎßÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ 3d-ÑÃÑÎÑÚÍË V, ²ÑÊÇÐÃÇÓÅ Ë ÆÓ. [160] ÔÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÎË ÔÒÇÍÕÓÞ Sr1ÿxCaxVO3, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
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×ÑÕÑàÏËÔÔËÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÓÑÐËÍÂá-
ÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá [157], ËÔÒÑÎßÊÖâ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÇ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ. ±ÑÊÆÐÇÇ Ä [158] ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÇ
ÓÂÃÑÕÞ [157] ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.

¯ËÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞLDA+DMFT(QMC)-
ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÃÇÊ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÆÎâ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÂ SrVO3 Ë ÑÓÕÑÓÑÏÃËÚÇÔÍÑÅÑ CaVO3.
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ àÕËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ ÑÃÇËØ ÔËÔÕÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏ
ÏÇÕÂÎÎÑÏ, ÐÂØÑÆâÜËÏÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÂÎÇÍÑ ÑÕ ÅÓÂÐËÙÞ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÏÇÐßÛËÌ ÖÅÑÎ V ëOëV-ÔÄâÊË Ä CaVO3, ×ÑÕÑàÏËÔÔËÑÐ-
ÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ àÕËØ ÆÄÖØ ÔËÔÕÇÏ ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉË Ë ËØ
ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒËÍË ÒÑÚÕË ËÆÇÐÕËÚÐÞ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÖÒÑÏâÐÖÕÞÏË ÄÞÛÇ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ×ÑÕÑàÏËÔÔËË Ô ÄÞÔÑÍÑÌ
ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá Ë ×ÑÕÑàÏËÔÔËË Ô ÃÑÎßÛËÏ
ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ. £ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË SrVO3 Ä
LDA+DMFT(QMC)-ÓÂÔÚÈÕÂØ ÃÞÎË ÄÞâÄÎÇÐÞ ÍËÐÍË
ÚËÔÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÑÍÑÎÑ 200 Ïà£,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÊÆÐÇÇ ÃÞÎË ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÂ. ±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ËÊ
ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ Ä LDA, ËÊÄÎÇÍÂÇÕÔâ
ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ Ĥ 0

LDA, ËÊ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÞ-
ÚÕÇÐÑ ÖÔÓÇÆÐÈÐÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ (ÄÑ ËÊÃÇ-
ÉÂÐËÇ ÇÅÑ ÆÄÑÌÐÑÅÑ ÖÚÈÕÂ) [25]. ¥ÑÒÑÎÐââ Ĥ 0

LDA ÎÑÍÂÎß-
ÐÞÏ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË,
ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ (59) ÆÎâ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÅÑ ÐÂÔ
ÏÂÕÇÓËÂÎÂ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔËÏÏÇÕÓËâ CaVO3 ÃÎËÊÍÂ Í ÍÖÃË-
ÚÇÔÍÑÌ, ÏÑÉÐÑ ÖÒÓÑÔÕËÕß ÓÂÔÚÈÕ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÒÓË ËÐÕÇÅÓË-
ÓÑÄÂÐËË ÒÑ ÊÑÐÇ ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚÐÖá LDA-ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ N 0�E�. £ ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÇ (59) ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÄÐÖÕÓËÂÕÑÏ-
ÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ, ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂ-
ÐËÇ Ë ÑÃÏÇÐÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÖÚÕÇÐÞ Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ ÍÂÍ
U,U 0 Ë J. £ÇÎËÚËÐÞ àÕËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÆÎâ SrVO3 ÃÞÎË
ÄÞÚËÔÎÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ CLDA [144] Ô ÖÚÈÕÑÏ
àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËâ eg-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË [161]. ±ÑÎÖÚÇÐÞ ÄÇÎËÚË-
ÐÂ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ �U � 3;55 à£
( �U � U 0 ÆÎâ t2g-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ [26, 143]) Ë J � 1;0 à£. £ÐÖÕ-

ÓËÂÕÑÏÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ U ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÑ
ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕßá U � U 0 � 2J � 5;55 à£.
¥Îâ CaVO3 �U ÐÇ ÄÞÚËÔÎâÎÑÔß, ÕÂÍ ÍÂÍ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÂâ
ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ t2g-àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÏË eg-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÂ ÆÎâ ËÔÍÂÉÈÐÐÑÌ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ eg- Ë t2g-ÑÓÃË-
ÕÂÎË ÐÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÒÑ ÔËÏÏÇÕÓËË. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ,
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÑÃÞÚÐÑ ÐÂÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ, ÍÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÖÅÎÂ ÔÄâÊË V ëOëV. ¿ÕÑ ÑÊÐÂ-
ÚÂÇÕ, ÚÕÑ �U ÆÎâ CaVO3 ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÕÂÍËÏ
ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ SrVO3. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ
ÊÐÂÚÇÐËâ �U � 3;55 à£ Ë J � 1;0 à£ ÍÂÍ ÆÎâ SrVO3, ÕÂÍ Ë
ÆÎâ CaVO3. ¥ÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÂÐÂÆËâ [161] Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË [162].

¥ÂÎßÐÇÌÛËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ Ô ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐÑÏ (59) ÒÓÑÄÑ-
ÆËÎËÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ DMFT Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÍÄÂÐÕÑÄÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ®ÑÐÕÇ-¬ÂÓÎÑ [18 ë 22]. ¶ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ Ô ÒÑÏÑÜßá QMC ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß ÆÎâ ÏÐËÏÑÅÑ
ÄÓÇÏÇÐË (ËÎË ÐÂ ÏÂÙÖÃÂÓÑÄÔÍËØ ÚÂÔÕÑÕÂØ), ËØ ÒÓÑÆÑÎÉÇ-
ÐËÇ ÐÂ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÇ ÄÓÇÏÇÐÂ (ÚÂÔÕÑÕÞ) ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâ-
ÎÑÔß ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË [163]. £ ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÐÞØ LDA+DMFT(QMC)-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÆÎâ SrVO3 Ë
CaVO3, ÒÑÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 18Â, ØÑÓÑÛÑ ÄËÆÐÞ ÒÓÑâÄÎÇ-
ÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ
ÐËÉÐËØ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ ÒÓË ÊÐÂÚÇÐËË àÐÇÓÅËË ÑÍÑÎÑ
ÿ2;0 à£ Ë ÄÇÓØÐËØ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ ÒÓË àÐÇÓÅËË ÑÍÑÎÑ
2,5 à£ Ô ÚÈÕÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÞÏË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÏË ÒËÍÂÏË ÐÂ
ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, Ë SrVO3, Ë CaVO3 ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÏÇÕÂÎÎÞ.
²ÂÊÎËÚËÇ Ä ÛËÓËÐÇ ÊÑÐ (ÑÍÑÎÑ 4%) ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÏ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÏ ÒÇÓÇÐÑÔÇ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÄÇÔÂ ËÊ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Ä ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÇ ÊÑÐÞ Ë Ä
ÐÇÃÑÎßÛËØ ËÊÏÇÐÇÐËâØ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ.
°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÄÃÎËÊË ÏÑÕÕ-
ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕÓËÍ. ®ÐÑÅÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞÇÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌÑÃÇËØ ÔËÔÕÇÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 18)
ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉË, ÐÑ ÐÇ ËÆÇÐÕËÚÐÞ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, SrVO3
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Â Ã Ä

²ËÔ. 18. (Â) LDA+DMFT(QMC)-ÔÒÇÍÕÓÞ SrVO3 (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÍÓËÄÂâ) Ë CaVO3 (ÛÕÓËØÑÄÂâ ÍÓËÄÂâ), ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÒÓË T � 300 ¬. ¯Â ÄÔÕÂÄÍÇ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ×ÑÓÏÖ ÔÒÇÍÕÓÂ CaVO3. (Ã, Ä) ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÃÇÊ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ LDA+DMFT(QMC)-
ÔÒÇÍÕÓÑÄ SrVO3 (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÍÓËÄÂâ) Ë CaVO3 (ÛÕÓËØÑÄÂâ ÍÓËÄÂâ) Ô ÆÂÐÐÞÏË ×ÑÕÑàÏËÔÔËË Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÓÑÐËÍÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá Ë
ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ (SrVO3 ì ÍÓÖÉÍË, CaVO3 ì ÍÄÂÆÓÂÕÞ) [158] (Ã) Ë 1s-XAS-ÔÒÇÍÕÓÂÏË (SrVO3 ì ÓÑÏÃÞ, Ca0,9Sr0,1VO3 ì ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍË) [159] (Ä).
¤ÑÓËÊÑÐÕÂÎßÐÂâ ÒÓâÏÂâ ì ÖÓÑÄÇÐß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ×ÑÐÂ.
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ÐÇÏÐÑÅÑ ÏÇÐÇÇ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐ, ÚÇÏ CaVO3, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË
Ô ÓÂÊÎËÚËâÏË Ä ÛËÓËÐÇ ËØ LDA-ÊÑÐ. £ÔÕÂÄÍÂ ÐÂ ÓËÔ. 18Â
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÔÒÇÍÕÓ ÒÓË
T9700 ¬ ÏÂÎÑ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 18Ã ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ LDA+
+DMFT(QMC)-ÔÒÇÍÕÓÑÄ (ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÓË T � 300 ¬,
ÖÏÐÑÉÇÐÐÞØ ÊÂÕÇÏ ÐÂ ×ÖÐÍÙËá ¶ÇÓÏË ÒÓË àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ (20 ¬) Ë ÓÂÊÏÞÕÞØ ÅÂÖÔÔËÂÐÑÏ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ 0,1 à£ [158]) Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ¶¿³, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÄÞÚËÕÂÐËÇÏ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÐÑÅÑ Ë "ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÑÅÑ" ÄÍÎÂÆÑÄ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒËÍË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ËØ ÄÞÔÑÕÂ Ë ÛËÓËÐÂ ÒÑÚÕË ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÞ ÆÎâ SrVO3 Ë CaVO3 (ÐÑ ÐÇÏÐÑÅÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÒÓË
àÐÇÓÅËâØ ÄÞÛÇ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË). ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ,
ÒÑÊËÙËË ÐËÉÐËØ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÆÑ-
ÄÑÎßÐÑ ÊÂÏÇÕÐÑ. ¿ÕÑ ÓÂÊÎËÚËÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô
ÄÞÚËÕÂÐËÇÏ (ÑÙÇÐÈÐÐÑÅÑ) ÍËÔÎÑÓÑÆÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÏÑÉÇÕ ÖÆÂÎËÕß ÚÂÔÕß 3d-ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÔÂ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ
ÐËÉÇÿ2 à£, Â ÕÂÍÉÇ Ô ÐÇÕÑÚÐÑÔÕßá Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ �U.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 18Ä ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô ÆÂÐÐÞÏË XAS.
¿××ÇÍÕÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÉËÊÐË ÆÞÓÑÍ,
ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÊÏÞÕËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÒÇÍÕÓÂ ÎÑÓÇÐÙËÂÐÑÏ Ô ÛËÓËÐÑÌ 0,2 à£ [164], ÍÑÕÑÓÞÌ
ÖÏÐÑÉÂÇÕÔâ ÐÂ ÑÃÓÂÕÐÖá ×ÖÐÍÙËá¶ÇÓÏË (Ô T � 80 ¬), Â
ÊÂÕÇÏ ÓÂÊÏÞÄÂÇÕÔâ ÅÂÖÔÔËÂÐÑÏ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ
ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ 0,36 à£. °ÃÜÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÄÇÔÑÄ Ë ÒÑÊËÙËÌ
ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÑÐÞ Ë ÄÇÓØÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÌ t2g-ÊÑÐÞ
ØÑÓÑÛÇÇ, ÄÍÎáÚÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ SrVO3 Í
CaVO3 (Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ Ca0,9Sr0,1VO3). ¥Îâ CaVO3 ÄÇÔ
ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ ÐÇÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÇ. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÑÆÐÑÊÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ,
LDA+DMFT ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
Ë ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÔËÎßÐÖá ÂÔËÏÏÇÕÓËá ÔÒÇÍÕÓÂ Ä ÑÍÓÇÔÕ-
ÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË ¶ÇÓÏË, ÖÚËÕÞÄÂâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ÄÇÔÂ Ë
ÛËÓËÐÞ ÊÑÐ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 18 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ LDA+DMFT(QMC), ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÆÂÕß ËÐÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ÆÂÐÐÞØ XAS, ÑÕÎËÚÐÖá ÑÕ
ÕÑÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [159], ÅÆÇ ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÓË
àÐÇÓÅËË ÑÍÑÎÑ 2,5 à£ ÃÞÎ ÒÓËÒËÔÂÐ eg-ÊÑÐÇ, Â ÐÇ ÄÇÓØ-
ÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÌ t2g-ÊÑÐÇ. ¯ÇÃÑÎßÛÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä
ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞØ ÒËÍÂØ (ÔÏ. ÓËÔ. 18) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÊÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËâÏ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÏÂÔÔ: m �=m0 � 2;1 ÆÎâ SrVO3 Ë
m �=m0 � 2;4 ÆÎâ CaVO3. µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏË m �=m0 � 2ÿ3 ÆÎâ
SrVO3 Ë CaVO3, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ
à××ÇÍÕÖ ÆÇ ¤ÂÂÊÂ ë ÄÂÐ ¡Îß×ÇÐÂ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÆÂÐÐÞØ [153 ë 155, 165]. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÏÂÔÔÂ
ÆÎâ CaVO3, ÐÂÌÆÇÐÐÂâ Ä ÑÒÕËÚÇÔÍËØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ,
ÐÇÏÐÑÅÑ ÃÑÎßÛÇ:m �=m0 �� 3;9 [162].

4.3.2. ¬ËÐÍË Ä ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË SrVO3. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ
ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË
A�k;o� ÆÎâ SrVO3, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ LDA+
+DMFT(QMC) Ä ÓÂÃÑÕÇ [116]. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ËÆÇÂÎßÐÑÌ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÓÇÛÈÕÍË ÏÂÕÓËÙÂ ³¿¹ S�o� Ä
ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ âÄÎâÇÕÔâ ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ, ÒÓËÚÈÏ ÇÈ ÆËÂÅÑ-
ÐÂÎßÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÓÂÄÐÞ ÆÎâ ÄÔÇØ t2g-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ. ³ÒÇÍÕ-
ÓÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÏÐËÏÑÌ ÚÂÔÕßá ×ÖÐÍÙËË
¤ÓËÐÂ ImG�k;o�, Õ.Ç. ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÇÎËÚËÐÑÌ³¿¹S�o� ÐÂ
ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ ÚÂÔÕÑÕÂØ, ÍÑÕÑÓÂâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎÂÔß Ô
ÒÑÏÑÜßá ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¥ÂÌÔÑÐÂ ÆÎâ
ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÒÑÎÐÑÌ Ë ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ ×ÖÐÍÙËÌ ¤ÓËÐÂ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ, ÑÒËÔÂÐÐÞÏ Ä ÒÓËÎÑÉÇÐËË ÓÂÃÑÕÞ [151].

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 19 ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
S�o� ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÚÂÔÕÑÕ, ÍÑÕÑÓÂâ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÍÂÍ
Ë ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÕß ËÔØÑÆâ ËÊ ÂÔËÏÏÇÕÓËË LDA-
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ ÊÑÐÞ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË,
ÓÂÄÐÑÅÑ 1/6. ±ÓË àÐÇÓÅËâØ o � �1;5 à£ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ
ÚÂÔÕß S�o� ËÏÇÇÕ àÍÔÕÓÇÏÖÏÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ Í ÐËÉÐÇÌ Ë
ÄÇÓØÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËÏ ÊÑÐÂÏ. ¥ÄÂ àÍÔÕÓÇÏÖÏÂ Ä ÏÐË-
ÏÑÌ ÚÂÔÕË ³¿¹, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐÖÎâÏ ReS�o�, ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÕ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÐËÉÐÇÌ Ë ÄÇÓØÐÇÌ ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍËØ ÊÑÐ 7

(ÓËÔ. 18Â).
¡ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÌ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÒËÍ Ä ÒÎÑÕÐÑÔÕË

ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÿ0;8ÿ1;4 à£
(ÓËÔ. 18Â). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÐËÏÂâ ÚÂÔÕß ³¿¹, ImS�o�,
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÂ ÒÓË àÕËØ àÐÇÓÅËâØ, Â ÇÈ ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ
ÚÂÔÕß ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÅÓÖÃÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÒÖÐÍÕËÓÐÑÌ ÒÓâ-
ÏÑÌ, ÒÑÍÂÊÂÐÐÑÌ ÐÂ ÓËÔ. 19. µÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ ÒÖÐÍÕËÓÐÑÌ
ÒÓâÏÑÌ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÍÄÂÊËÚÂÔ-
ÕËÚÐÑÌ ÏÂÔÔÞ Z � m �=m � 1ÿ qReS�o�=qojo�0 � 1;9.
¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ Z ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÕÑÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ËÔØÑÆÐÞØ QMC-ÆÂÐÐÞØ ÐÂ ÏÂÙÖÃÂÓÑÄÔÍËØ
ÚÂÔÕÑÕÂØ: m �=m � 1ÿ ImS�o0�=o0 � 2, ÅÆÇ o0 ì "ÐÖÎÇ-
ÄÂâ" ÏÂÙÖÃÂÓÑÄÔÍÂâ ÚÂÔÕÑÕÂ. ´ÂÍÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÒÇÓÇÐÑÓÏË-
ÓÑÄÍË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ m �=m � 2;2,
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÏ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [166, 167], Â ÕÂÍÉÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÌ ÑÙÇÐÍÑÌ ËÊ ARPES-ÆÂÐÐÞØ [168].

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÄÔÕÂÄÍË ÓËÔ. 19, ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÇ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ³¿¹ (ImS�o� � ÿo 2 Ë ReS�o� � ÿo) ÐÂÃÎá-
ÆÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ ÿ0;20 ÆÑ
0;15 à£. µÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ ReS�o� Ä ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÌ ÃÎË-
ÊÑÔÕË ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË ÍÓÖÚÇ, ÚÇÏ Ä ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÏ
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ àÐÇÓÅËÌ (ÔÏ. ÒÖÐÍÕËÓÐÖá ÒÓâÏÖá ÐÂ ÓËÔ. 19).
´ÂÍËÏÑÃÓÂÊÑÏ, ÊÐÂÚÇÐËÇ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏË-
ÓÑÄÍËÏÂÔÔÞ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇm �=m � 1;9 Ë ÓÂÄÐâÇÕÔâ
m �lowE=m � 3 (ÔÏ. ÒÖÐÍÕËÓÐÖá ÒÓâÏÖá ÐÂ ÄÔÕÂÄÍÇ ÓËÔ. 19).
¯Â ÅÓÂÐËÙÂØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕ-
ÐÑÅÑ ÓÇÉËÏÂ ÄËÆÐÞ ÔËÎßÐÞÇ ËÊÅËÃÞ ReS�o� ÒÓË àÐÇÓ-
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²ËÔ. 19. £ÇÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ (ÔÒÎÑÛÐÂâ ÍÓËÄÂâ) Ë ÏÐËÏÂâ (ÛÕÓËØÑÄÂâ
ÍÓËÄÂâ) ÚÂÔÕË S�o�, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ ËÊ LDA+DMFT(QMC)-ÓÂÔÚÈÕÂ
ÆÎâ V-3d-t2g-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ä SrVO3 [116]. ¯Â ÄÔÕÂÄÍÇ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ³¿¹ Ä
ÏÂÎÑÌ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË. ±ÖÐÍÕËÓÐÞÇ ÒÓâÏÞÇ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ
ÖÅÑÎ ÐÂÍÎÑÐÂ ReS�o� ÄÆÂÎË ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË Ë ÄÃÎËÊË ÇÅÑ.

7 ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ×ÖÐÍÙËË ¤ÓËÐÂ ÔÄâÊÂÐÂ Ô
ÏÐËÏÑÌ ÚÂÔÕßá ³¿¹ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ ¬ÓÂÏÇÓÔÂ ë¬ÓÑÐËÅÂ [115].

´. 182, å 4] °¢°¢»§¯¯¡Á ´¦°²ªÁ ¥ª¯¡®ª¹¦³¬°¤° ³²¦¥¯¦¤° ±°­Á 371



ÅËâØ o � �0;25 à£. ¤ÓÂÐËÙÇÌ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÅÑ ÓÇÉË-
ÏÂ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ
ÏÐËÏÂâ ÚÂÔÕß ³¿¹ ÒÇÓÇÔÕÂÈÕ ÒÑÆÚËÐâÕßÔâ ÍÄÂÆÓÂÕËÚ-
ÐÑÏÖ ÊÂÍÑÐÖ ImS�o� � ÿo 2 Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÇÈ ÆÇÌÔÕ-
ÄËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÕÍÎÑÐâÇÕÔâ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÊÂÍÑÐÂ
ReS�o� � ÿo, ÄÞÕÇÍÂáÜÇÅÑ ËÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ¬ÓÂ-
ÏÇÓÔÂ ë¬ÓÑÐËÅÂ. °ÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇ-
ÐËâ ImS ÒÓË àÐÇÓÅËâØ ÒÑÓâÆÍÂ o � �0;25 à£ ÔÓÂÊÖ ÉÇ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ËÊÎÑÏÑÄ Ä ReS�o�.

±Ñ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ReS�o� ÏÑÉÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß A�k;o�, Â ÕÂÍÉÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÖá ÆËÔÒÇÓÔËá, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÖá ËÏÒÖÎßÔÐÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕßá ÏÂÍÔËÏÖÏÂ A�k;o�. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 20 ËÊÑÃÓÂÉÇÐÂ
ÍÂÓÕÂ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÓÂÃÑÕÇ [116]
ÆÎâ SrVO3. ¥Îâ àÕÑÌ ÏÐÑÅÑÊÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ (Ô ÄÞÓÑÉÆÇÐ-
ÐÞÏË ÊÑÐÂÏË) ÆÂÎßÐÇÌÛËÌ ÂÐÂÎËÊ ÑÚÇÐß ÔØÑÉ Ô ÒÓÑÄÇ-
ÆÈÐÐÞÏ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3.3.2 ÆÎâ ÑÆÐÑÊÑÐÐÑÅÑ ÔÎÖÚÂâ. ³ÄÇÕÎÞÇ
ÕÑÚÍË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ Enk, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ SrVO3 Ä LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÇ. £ ÏÂÎÑÌ
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË ÑÐË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ô ÊÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ LDA Enk (ÍÓËÄÞÇ 1), ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÑÌ
×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÞÏ ×ÂÍÕÑÓÑÏ ZFL � 0;35, ÕÂÍ ÚÕÑ
Enk � ZFLEnk (ÍÓËÄÞÇ 2). ©Â ÒÓÇÆÇÎÂÏË ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕ-
ÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ
LDA-ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ô ÆÓÖÅËÏ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÑÚÐÞÏ
×ÂÍÕÑÓÑÏ: Enk � ZCPEnk � c� (ÍÓËÄÞÇ 3), ÅÆÇ ZCP � 0;64,
c� � 0;086 à£, cÿ � 0;13 à£. £ÆÑÎß ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ Ä ÊÑÐÇ ¢ÓËÎÎáàÐÂ G ëM Ë G ëR ÒÇÓÇØÑÆ
ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÓÇÉËÏÂÏË ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÍËÐÍÑÄ
Ä à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÆËÔÒÇÓÔËâØ ÒÓË àÐÇÓÅËâØ o? � 0;22 à£ Ë
ÿo? � ÿ0;24 à£. ¿ÕË ÍËÐÍË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔÕÓÇÎÍÂÏË ÐÂ
ÓËÔ. 20Ã, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏ ÑÃÎÂÔÕË, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÌ ÒÓâ-
ÏÑÖÅÑÎßÐËÍÑÏ ÐÂ ÓËÔ. 20Â. ªÊ ÍÑÐÕÖÓÐÑÌ ÍÂÓÕÞ ÔÒÇÍÕ-
ÓÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË A�k;o� ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË àÐÇÓÅËÌ,
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÂÎÈÍËØ ÑÕ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË, ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÂâ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑØÓÂÐâÇÕ âÄÐÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÖá k-ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß,
ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÃÑÎßÛÖá ÄÇÎËÚËÐÖ ÊÂÕÖØÂÐËâ, ÚÕÑ ÒÓÑÕËÄÑ-
ÓÇÚËÕ ÕÓÂÆËÙËÑÐÐÑÌ ÊÑÐÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÇ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô ÔËÎß-
ÐÞÏË ÏÇÉàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË.

¬ËÐÍË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ ÃÞÎË ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ Ä
ÆÂÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ä ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ [168] ÆÎâ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ G ëM ÒÓË àÐÇÓÅËâØ ÑÍÑÎÑ 0,25 à£, ÚÕÑ
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÏË ÄÞÛÇ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏË LDA+DMFT(QMC)-ÓÂÔÚÈÕÑÄ.

4.4. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÑÍÔËÆÑÄ ÏÇÆË
Ä ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË: LDA+DMFT+R
¯ÂÎËÚËÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 3, ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÑÆÐÖ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÂÐÑÏÂÎËÌ ÐÇÔÄÇÓØÒÓÑ-
ÄÑÆâÜÇÅÑ (ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ) ÔÑÔÕÑâÐËâ £´³±-ÍÖÒÓÂÕÑÄ ì
ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÄÞâÔÐÇÐËÇ ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎÇÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÍÎáÚÇÄÞÏ ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ £´³± [55, 56, 169]. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÏÑÜÐÞÏ
ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÒÑÔÎÇÆ-
ÐËÇ ÅÑÆÞ ÔÕÂÎ ÏÇÕÑÆ ARPES. £ ÕÇÚÇÐËÇ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ
ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ Ä ÓÂÊÄËÕËË àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÃÑÎßÛÑÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÓÂÊÓÇÛÂáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ARPES ÍÂÍ Ä àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍÑÏ, ÕÂÍ Ë Ä ËÏÒÖÎßÔÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂØ [170 ë 173]. ±Ñ
ÆÂÐÐÞÏ ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÔÔÕÂ-
ÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÄËÆ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ¶ÇÓÏË (FS), ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚ-
ÐÂâ ÆËÔÒÇÓÔËâ Ë ÊÂÕÖØÂÐËÇ, Ë ÆÂÉÇ ×ÑÓÏÂ ³¿¹ [170 ë 173].
¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚËÕß ×ÑÓÏËÓÑ-
ÄÂÐËÇ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË, "ÕÇÐÇÄÞÇ" ÊÑÐÞ, ÕÂÍÑÇ ÐÇÑÃÞÚÐÑÇ
âÄÎÇÐËÇ, ÍÂÍ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ "ÆÖÅ" ¶ÇÓÏË, à××ÇÍÕÞ ÏÇÉ-
ÔÎÑÌÐÑÌ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË (bilayer splitting) Ä ÆÄÖÔÎÑÌÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ [170 ë 173], ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ
ÏÇÉÆÖ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË Ë ÆÞÓÑÚÐÞÏË ÍÖÒÓÂÕÂÏË [170 ë
173]. ©ÂÆÂÚÇÌ ÕÇÑÓËË âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ, ÒÓËÚÈÏ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÔÎÑÉ-
ÐâÇÕÔâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ËÏÇáÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÔËÎßÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÚÕÑ ÔÕÂÄËÕ ÒÑÆ ÔÑÏÐÇ-
ÐËÇ ÒÓÂÄÑÏÇÓÐÑÔÕß ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Í ÐËÏ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌ
ÊÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË Ë ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ.

£ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÒÑÍÂÉÇÏ, ÚÕÑ ÖÚÈÕÂ AFM-
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÙÇÎÑÅÑ ÓâÆÂ ARPES-àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÑÄ ÐÂ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ. ¥Îâ àÕÑÌ ÙÇÎË ÏÞ ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÏ ÅËÃÓËÆÐÖá ÓÂÔÚÈÕÐÖá ÔØÇÏÖ LDA+DMFT+S
[174 ë 179]. ³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, àÕÂ ÔØÇÏÂ ÐÂÔÎÇÆÖÇÕ ÄÔÇ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ LDA+DMFT [25 ë 31], Õ.Ç. ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ
ÑÃÝÇÆËÐÇÐËâ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÌ ÑÆÐÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË (DFT/LDA) [132, 133, 180, 181] Ë ÕÇÑÓËË ÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ ÆÎâ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÄ [3 ë 5, 7, 14]. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÅËÃÓËÆÐÂâ ÔØÇÏÂ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÚÇÔÕß ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ
ÄÄÇÆÇÐËâ ËÏÒÖÎßÔÐÑ-ÊÂÄËÔâÜÇÌ ³¿¹ Ô ÔÑØÓÂÐÇÐËÇÏ
ÑÃÞÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÞØ DMFT-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
[35 ë 37]. ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÊÂÆÂÚË DMFT Ä
ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÐËÉÇ ÓÂÃÑÕÂØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆ
ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÓÇÐÑÓÏÅÓÖÒÒÞ [23, 24].

´ÂÍÂâ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÂâ ÔØÇÏÂ ÄÒÑÎÐÇ ÒÑÆØÑÆËÕ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ £´³±-ÍÖÒÓÂÕÑÄ Ä ÐÑÓ-
ÏÂÎßÐÑÏ (ÐÇÆÑÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÏ) ÔÑÔÕÑâÐËË. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÄÔÇ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÔÒÇÙË×ËÍÑÌ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÏÑÆÇÎß-
ÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ×ËÊËÚÇÔÍË ÊÐÂÚËÏÑÌ Cu-3dx 2ÿy 2 -ÑÓ-
ÃËÕÂÎË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ LDA-ÓÂÔÚÈÕÑÄ. £Ñ-
ÄÕÑÓÞØ, ÐÇÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞÇ (ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ) ÍÖÒÓÂÕÞ
âÄÎâáÕÔâ ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÞÏË ÏÑÕÕÑÄÔÍËÏË ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍÂÏË, Ä ÍÑÕÑÓÞØ U4W (U ì ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ, W ì ÛËÓËÐÂ ÊÑÐÞ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË), ÕÂÍ
ÚÕÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ Ä ÐËØ ÑÚÇÐß ÄÂÉÐÞ. ±ÓË
ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ ÆÑÒËÓÑÄÂÐËâ (ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÄÒÎÑÕß
ÆÑ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ) ÍÖÒÓÂÕÞ âÄÎâáÕÔâ ÕËÒËÚÐÞÏË ÔËÎß-
ÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÏÇÕÂÎÎÂÏË, Â DMFT-àÕÂÒ ÓÂÔÚÈÕ-
ÐÑÌ ÔØÇÏÞ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÚÇÔÕß ÔËÎßÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËË. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ "ÂÐÕË×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÑÅÑ
ÔÙÇÐÂÓËâ" ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÖá
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²ËÔ. 20. (Â) ¬ËÐÍË Ä ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÑÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË Enk (ÔÄÇÕÎÞÇ
ÍÓÖÉÍË), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ SrVO3 Ä LDA+DMFT-ÓÂÔÚÈÕÇ. ¬ÓËÄÞÇ 1
ì ÊÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ LDA Enk; ÍÓËÄÞÇ 2 ì ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ ×ÇÓÏË-ÉËÆÍÑÔÕÐÑÌ ÒÇÓÇÐÑÓÏËÓÑÄÍË ÏÂÔÔÞ LDA-ÊÑÐÞ.
¬ÓËÄÞÇ 3 ì ÊÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ä ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÏ ÓÇÉËÏÇ. (Ã) µÄÇÎË-
ÚÇÐÐÑÇ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÑÃÎÂÔÕË, ÄÞÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐËÍÑÏ ÐÂ
ÓËÔ. Â. ¬ËÐÍË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔÕÓÇÎÍÂÏË.
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ÔØÇÏÖ LDA+DMFT ÄÄÑÆËÕÔâ k-ÊÂÄËÔËÏÂâ ³¿¹ Sk,
ÑÒËÔÞÄÂáÜÂâ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÄÞÊÞÄÂÇÏÞÇ
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË (ÍÄÂÊËÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË) ÅÇÌÊÇÐÃÇÓÅÑÄÔÍËÏË
AFM-ÔÒËÐÑÄÞÏË ×ÎÖÍÕÖÂÙËâÏË ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ
[58 ë 60].

£ ÓÂÏÍÂØ LDA+DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔ-
ÚÈÕÞ ÆÎâ ÓâÆÂ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆÐËÍÑÄ:
ÆÞÓÑÚÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ Bi2Sr2CaCu2O8ÿd (Bi2212) [174] Ë
La2ÿxSrxCuO4 (LSCO) [175], Â ÕÂÍÉÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÑÒËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØNd2ÿxCexCuO4 (NCCO) [176, 177] Ë Pr2ÿxCexCuO4

(PCCO) [178]. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÆÎâ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ë ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ¶ÇÓÏË ÏÑÉÐÑ
ÔÓÂÄÐËÕß Ô ÆÂÐÐÞÏË ARPES ÆÎâ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞØ ÊÑÐ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÍÂÓÕÂÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ¶ÇÓÏË.

¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Bi2212 [174], NCCO [176,
177] Ë PCCO [178] ËÏÇÇÕ ÕÇÕÓÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔËÏÏÇÕÓËá Ô
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ I4=mmm, Â LSCO ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÖÇÕÔâ ÑÓÕÑÓÑÏÃËÚÇÔÍË ËÔÍÂÉÈÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Bmab
[175]. ¢ÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ,
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÇ Ä LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÂØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [174 ë 179].

·ÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ×ËÊËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÖÒÓÂÕÑÄ
ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÍÄÂÊËÆÄÖÏÇÓÐÑÔÕßá ËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ³ àÕÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ËÐÕÇ-
ÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ
CuO2, ÅÆÇ ËÏÇÇÕÔâ ÚÂÔÕËÚÐÑ ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÂâ ÂÐÕËÔÄâÊÞÄÂá-
ÜÂâCu-3dx 2ÿy 2 -ÑÓÃËÕÂÎß Ô ÒÇÓÇÔÇÍÂáÜÇÌ ÖÓÑÄÇÐß¶ÇÓÏË
ÆËÔÒÇÓÔËÇÌ, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË ËÏÇÇÕ
ÄËÆ

e�k� � ÿ2t�cos kxa� cos kya� ÿ 4t 0 cos kxa cos kyaÿ
ÿ 2t 00�cos 2kxa� cos 2kya�ÿ
ÿ 2t 000�cos kxa cos 2kya� cos 2kxa cos kya� : �66�

©ÆÇÔß t, t 0, t 00, t 000 ì ËÐÕÇÅÓÂÎÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ Cu ëCu Ä ÒÇÓÄÞØ
ÚÇÕÞÓÈØ ÍÑÑÓÆËÐÂÙËÑÐÐÞØ Ô×ÇÓÂØ ÒÎÑÔÍÑÔÕË CuO2, a ì
ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ÓÇÛÈÕÍË. ©ÐÂÚÇÐËâ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ËÐÕÇÅÓÂÎÑÄ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ÎËÐÇÂÓËÊÑÄÂÐÐÞØ
ÏÂ××ËÐ-ÕËÐ-ÑÓÃËÕÂÎÇÌ (LMTO) [136, 137], Ô ÒÑÔÎÇÆÖá-
ÜËÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ×ÖÐÍÙËÌ £ÂÐßÇ LMTO N-ÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ (NMTO), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÑÆØÑÆÂ ÓÂÃÑÕÞ
[148 ë 150], ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎËÙÇ. £ LDA+DMFT+S-
ÄÞÚËÔÎÇÐËâØ ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÖá Ä LDA
à××ÇÍÕËÄÐÖá ÂÐÕËÔÄâÊÞÄÂáÜÖá Cu-3dx 2ÿy 2 -ÊÑÐÖ ÍÂÍ
"ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÖá".

£ ÆÄÖÔÎÑÌÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ä Bi2212, ÄÂÉÐÖá
ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ ÕÂÍÉÇ ÒÇÓÇÔÍÑÍË ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÔÑÔÇÆÐËÏË
ÒÎÑÔÍÑÔÕâÏË. £ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔËÎßÐÑÌ ÔÄâÊË ÄÞÓÂÉÇÐËÇ

ÆÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÏÇÉÒÎÑÔÍÑÔÕÐÑÌ ÆËÔÒÇÓÔËË [182]
ËÏÇÇÕ ÄËÆ

t?�k� � t?
4
�cos kxaÿ cos kya�2 : �67�

£ÇÎËÚËÐÂ t? ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Ä ÕÂÃÎËÙÇ. µÚÈÕ ÏÇÉÒÎÑÔÍÑÔÕÐÞØ
ÒÇÓÇÔÍÑÍÑÄ Ë ÄÑÊÐËÍÂáÜËØ à××ÇÍÕÑÄ ÏÇÉÒÎÑÔÍÑÔÕÐÑÅÑ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ (bilayer splitting) ÕÓÇÃÖÇÕ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÃÑÃ-
ÜÇÐËâ ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ ÔØÇÏÞ DMFT+S [174].

¥Îâ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ DMFT-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÕÂÍÉÇ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÇÎËÚËÐÖ ÑÆÐÑÖÊÇÎßÐÑÅÑ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÅÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. £ÇÎËÚËÐÂ ÕÂÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ U ÆÎâ
à××ÇÍÕËÄÐÑÌ Cu-3dx 2ÿy 2 -ÑÓÃËÕÂÎË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ËÊ LDA
(ÏÇÕÑÆÑÏ CLDA) [144], ÕÂÍÉÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÂ Ä ÕÂÃÎËÙÇ.

¥Îâ ÖÚÈÕÂ AFM-ÔÒËÐÑÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÒÓËÏÇÐâÎÂÔß
ÆÄÖÏÇÓÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ [58 ë 60],
ÑÃÑÃÜÈÐÐÂâ ÆÎâ DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔÑÅÎÂÔÐÑ [35, 37].
¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÂâ "ÄÐÇÛÐââ" k-ÊÂÄËÔËÏÂâ ³¿¹ Sk [35, 37]
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÄÞÊÞÄÂÇÏÞÇ ÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍËÏË (ÍÄÂÊËÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË) 8 AFM-ÔÒËÐÑÄÞÏË ×ÎÖÍ-
ÕÖÂÙËâÏË.

¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Sk ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ËÊÄÇÔÕÐÞ ÆÄÂ
ÄÂÉÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ì ÂÏÒÎËÕÖÆÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË D, ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâáÜÂâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÏÂÔÛÕÂÃ ×ÎÖÍÕÖËÓÖáÜÇÌ
SDW, Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÎËÐÂ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ x. £ÇÎËÚËÐÞ
D ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß, ÍÂÍ ÑÒËÔÂÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [35, 37, 174].
£ÇÎËÚËÐÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞ ÄÞÃËÓÂÎËÔß ÒÑ ÆÂÐ-
ÐÞÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÐÇÌÕÓÑÐÐÑÏÖ ÓÂÔÔÇâÐËá ÆÎâ
NCCO [183, 184] Ë LSCO [185]. ªÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ
D Ë x ÆÎâ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎËÙÇ. ¥Îâ ÓÇÛÇÐËâ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÂÐÆÇÓÔÑÐÑÄÔÍÑÌ
ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÊÂÆÂÚË Ä DMFT ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆ
ÚËÔÎÇÐÐÑÌ ÓÇÐÑÓÏÅÓÖÒÒÞ [23, 24]. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ Ä
DMFT(NRG)-ÓÂÔÚÈÕÂØ ÄÞÃËÓÂÎÂÔß ÓÂÄÐÑÌ 0,011 à£, Â
àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ (ËÎË ÆÞÓÑÚÐÂâ) ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ (ÖÓÑÄÇÐß
ÆÑÒËÓÑÄÂÐËâ) ÔÑÔÕÂÄÎâÎÂ 15%.

£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÒÑÎÖÚÇÐÂ
âÓÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ Ä ÒÑÄÇÆÇÐËË
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÐÂ ÍÂÓÕÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
¶ÇÓÏË ÆÎâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ [176 ë 178],
Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÆÞÓÑÚÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ
ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÕÑÎßÍÑ ÆÖÅË ¶ÇÓÏË [174, 175].

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 21 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä LDA+
+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÂØ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÆÑÎß
1=8 ÚÂÔÕË ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÑÕ ÐÑÆÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÍË ÐÂ ÆËÂÅÑÐÂÎË ÊÑÐÞ
¢ÓËÎÎáàÐÂ (ÄÇÓØÐââ ÍÓËÄÂâ) Í ÂÐÕËÐÑÆÂÎßÐÑÌ ÐÂ ÅÓÂ-
ÐËÙÇ àÕÑÌ ÊÑÐÞ (ÐËÉÐââ ÍÓËÄÂâ) ÆÎâ Bi2212 Ë NCCO. ¥Îâ
ÑÃÇËØ ÔËÔÕÇÏ Ä ÐÑÆÂÎßÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙÞ
ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ì ÄËÆÇÐ ÑÔÕÓÞÌ ÒËÍ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
¶ÇÓÏË. ±ÓË ÆÄËÉÇÐËË Í ÂÐÕËÐÑÆÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÍÄÂÊËÚÂÔ-
ÕËÚÐÑÇ ÊÂÕÖØÂÐËÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ, ÆÑÔÕËÅÂâ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ Ä
ÅÑÓâÚÇÌ ÕÑÚÍÇ (ÕÈÏÐÂâ ÍÓËÄÂâ), Â ÒËÍ ÔÆÄËÅÂÇÕÔâ ÑÕ
ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË. ´ÂÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÑÎÐÑÏ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË [186, 187] (ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÔÏ. Ä ÓÂÃÑÕÂØ [176, 177]).

´ÂÃÎËÙÂ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ (Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÄÑÎßÕÂØ) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÎËÐÂ x.

³ÑÇÆË-
ÐÇÐËÇ

t t 0 t 00 t 000 t? U D x

Bi2212
NCCO
PCCO
LSCO

ÿ0,627
ÿ0,44
ÿ0,438
ÿ0,476

0,133
0,153
0,156
0,077

0,061
0,063
0,098
ÿ0,025

ÿ0,015
ÿ0,010

ì
ÿ0,015

0,083
ì
ì
ì

1,51
1,10
1,10
1,10

0,21
0,36
0,275
0,21

10a

50a

50a

10a

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. t, t 0, t 00, t 000 ì ÒÇÓÄÞÇ ÚÇÕÞÓÇ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ
Cu ëCu Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË CuO2, t? ì à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÏÇÉÒÎÑÔÍÑÔÕÐÑÌ
ËÐÕÇÅÓÂÎ ÒÇÓÇÐÑÔÂ, U ì ÎÑÍÂÎßÐÑÇ ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ,
Dì ÂÏÒÎËÕÖÆÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË.

8 ¬ÄÂÊËÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ AFM-×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ Ô ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÑÔÕßá ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÑÃÎÂÔÕßá ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ (Ë àÐÇÓÅËÌ, ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÃÎËÊÍËØ Í ÖÓÑÄÐá ¶ÇÓÏË) [58 ë
60], ÕÂÍ ÚÕÑ ×ÂÍÕËÚÇÔÍË ÏÞ ÐÇ ÏÑÉÇÏ ÔÖÆËÕß, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ñ ÒÓËÓÑÆÇ
ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ (àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ) ÊÂÕÖØÂÐËâ, ÍÑÕÑÓÑÇ ÙÇÎËÍÑÏ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏË (ÐÇÖÒÓÖÅËÏË) ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË ÓÂÔÔÇâÐËâ.
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¯ÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ LDA+DMFT+S-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ,
ÒÑÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 21, ÄËÆËÏ, ÚÕÑ Ä Bi2212 ÂÐÕËÐÑÆÂÎß-
ÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÍÓÂÇÏ
ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË 9, Â Ä NCCO ì ÄÞÔÑÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ. £
ÔÎÖÚÂÇ Bi2212 ÏÞ ÕÂÍÉÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÏ ÏÇÉÒÎÑÔÍÑÔÕÐÑÇ
ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒËÍÂ, ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÂÎË-
ÚËÇÏ ÆÄÖØ ÒÎÑÍÑÔÕÇÌ CuO2 Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ.

¤ÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË ÆÎâ NCCO ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÃÎËÉÇ Í
ÆËÂÅÑÐÂÎË ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ [176, 177], ÚÕÑ ÏÑÉÐÑ ÄËÆÇÕß
ÒÑ ÕÈÏÐÞÏÎËÐËâÏ ÐÂ ÓËÔ. 21, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÅÑÓâÚËÏ
ÕÑÚÍÂÏ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÎËÐÂ Ä NCCO
ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä Bi2212. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ NCCO Ä
ÂÐÕËÐÑÆÂÎßÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÙÞ ÔÐÑÄÂ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÆÎâ Bi2212 ÓÂÔ-
ÔÇâÐËÇ ÄÃÎËÊË ÅÓÂÐËÙ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ ÔËÎßÐÑ ÄÇÊÆÇ Ë
ÄÏÇÔÕÑ ÍÂÓÕËÐÞ ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ ÏÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÔËÎßÐÑÇ "ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÃÎËÊË
àÕËØ ÅÓÂÐËÙ. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÕÂÍÂâ ÉÇ ÍÂÓÕËÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
Ë Ä LSCO.

LDA+DMFT+S-ÍÂÓÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË¶ÇÓÏË Ä ÚÇÕÄÇÓ-
ÕË ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ ÆÎâ Bi2212 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 22Â,
Â ÆÎâ NCCO ì ÐÂ ÓËÔ. 22Ã. £ Bi2212 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ "ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ×ÇÓÏË-ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÓÂÔÔÇâ-
ÐËÇÏ ÐÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ ÄÃÎËÊË ÅÓÂÐËÙ
ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ 10. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, Ä NCCO ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß
¶ÇÓÏË ÒÑÚÕË ÒÑÎÐÑÔÕßá ÄÑÔÔÕÂÐÂÄÎËÄÂÇÕÔâ ÄÃÎËÊË ÅÓÂ-
ÐËÙ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ×ÇÓÏË-ÆÖÅÂ
ÄÑÍÓÖÅ ÐÑÆÂÎßÐÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ Ä Bi2212 ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÚÈÕÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÂ, Â Ä NCCO ì ÊÂÏÇÕÐÑ ÓÂÊÏÞÕÂ. ¿ÕÑ
ÇÜÈ ÑÆÐÑ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË Ä NCCO
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÃÎËÉÇ Í ÆËÂÅÑÐÂÎË ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ.
¯ÇÏÐÑÅÑ ÃoÂ ÎßÛÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÏÒÎËÕÖÆÞ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË D
ÕÑÉÇ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÃÑÎßÛÇÏÖ ÓÂÊÏÞÕËá ×ÇÓÏË-ÆÖÅ Ä
NCCO. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÕÂÍÉÇ ÒÑâÄÎÇÐËÇ "ÕÇÐÇ-
ÄÑÌ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË, ÍÑÕÑÓÂâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎÇÇ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÂ ÆÎâ NCCO.

¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË
ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÆÎâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Bi
[188] Ë Nd [186] (ÓËÔ. 22Ä, Å). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÊÎËÚËÇ

ÍÂÓÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ ¶ÇÓÏË ÆÎâ Bi- Ë Nd-ÔËÔÕÇÏ ÔÄâÊÂÐÑ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ô ÓÂÊÎËÚËÇÏ ÊÑÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ àÕËØ ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, LDA-ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË NCCO ÃÑÎÇÇ
ËÔÍÓËÄÎÇÐÞ, Ë ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÖÆÂÎÈÐÐÞÏË ÑÕ ÅÓÂÐËÙ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÄÃÎËÊË àÕËØ ÅÓÂÐËÙ ÒÑÚÕË ÐÇ ËÔÒÞ-
ÕÞÄÂÇÕ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ AFM-×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ. £ Bi2212 LDA-
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÒÑÆØÑÆËÕ Í ÅÓÂÐËÙÂÏ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎ-
ÎáàÐÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍÑ Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÕÑÚÍË (p=a, 0),
ÃÎËÊÍË Í ÐÇÌ Ë ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË, ÒÑàÕÑÏÖ ÑÐË ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ
ÓÂÊÏÞÕÞÏËÑÃÜËÏ ÔËÎßÐÞÏÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞÏÓÂÔÔÇâÐËÇÏ
ÄÃÎËÊË ÕÑÚÍË (p=a, 0) Ë ÒÑÚÕË ÐÇ ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ. ¬ÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, Ä NCCO ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË âÔÐÇÇ ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ, ÍÂÍ
ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÇ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ.

¯Ç ÏÇÐÇÇ âÓÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä LDA+
+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÂØ Ë ARPES-àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ Ä ÔÎÖÚÂÇ
PCCO [178]. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 23 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÂÓÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË ¶ÇÓÏË PCCO (LDA+DMFT+S-ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ë ÆÂÐ-
ÐÞÇ ARPES). ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÊÆÇÔß ÚÈÕÍÑ ÓÂÊÎËÚËÏÂ
ÎËÛß ÄÃÎËÊË ÅÓÂÐËÙ ÒÇÓÄÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ Ë ÄÑÍÓÖÅ
ÕÑÚÍË �p=a=2, p=a=2� (ÆÖÅÂ ¶ÇÓÏË). ´ÂÍ ÉÇ ÍÂÍ Ë Ä NCCO,
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ "ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä ÅÑÓâ-
ÚËØ ÕÑÚÍÂØ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÐÂ ÒÇÓÇÔÇÚÇÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
¶ÇÓÏË Ë ÇÈ ÕÇÐÇÄÑÌ AFM-"ÓÇÒÎËÍË". ´ÂÍÑÇ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔËÎßÐÑÅÑ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÐÂ AFM-ÔÒËÐÑÄÞØ (ÒÔÇÄÆÑÜÇ-
ÎÇÄÞØ) ×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ. ´ÇÐÇÄÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ, ÍÂÍ àÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË AFM-
ÖÆÄÑÇÐËË ÒÇÓËÑÆÂ. °ÆÐÂÍÑ ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÂÎßÐËÌ ÒÑÓâÆÑÍ
Ä ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÌ ÐÂÔ ÐÇÆÑÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖÇÕ, ÕÇÐÇÄÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔËÎßÐÑ
ÓÂÊÏÞÕÑÌ. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ¶ÇÓÏË PCCO ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉÂ ÐÂ
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÖá Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËË Nd2ÿxCexCuO4 (NCCO),
ÍÑÕÑÓÑÇ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ÕÑÏÖ ÉÇ ÔÇÏÇÌÔÕÄÖ ÔÄÇÓØÒÓÑÄÑÆ-
ÐËÍÑÄ [176, 177, 186].

CÓÂÄÐËÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ (ÓËÔ. 24Â) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ (ÓËÔ. 24Ã) ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÆËÔÒÇÓÔËË ÄÆÑÎß ÐÂËÃÑÎÇÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÓÂÊÓÇÊÑÄ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË, ÑÕÏÇÚÇÐÐÞØ
ÐÂ ÓËÔ. 23. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÑÏÐÑÉÇÐÞ ÐÂ ×ÖÐÍ-
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²ËÔ. 21. LDA+DMFT+S-ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ Bi2212 (Â) Ë
NCCO (Ã) ÄÆÑÎß "ÊÂÕÓÂÄÑÚÐÑÌ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä 1/8 ÊÑÐÞ
¢ÓËÎÎáàÐÂ. ´ÈÏÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÅÑÓâÚËÏ ÕÑÚÍÂÏ [176,
177].

9 °ÔÑÃÇÐÐÑ ÚÈÕÍÑ àÕÑ ÄËÆÐÑ ÒÓË ÏÇÐßÛÇÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÇ,
x � 5a, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [174].
10 ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ Ä ÒÑÎÐÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ARPES-ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÂÏË ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ Ë Ä ÆÓÖÅÑÌ ÆÞÓÑÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ì LSCO, ÓÂÔÚÈÕÞ
ÍÑÕÑÓÑÌ Ä LDA+DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÇ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä [175].
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²ËÔ. 22. LDA+DMFT+S-ÍÂÓÕÞ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
Ä [176, 177] ÆÎâ Bi2212 (Â) Ë NCCO (Ã) Ä ÚÇÕÄÇÓÕË ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ
(kx, ky Ä ÇÆËÐËÙÂØ p=a). ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ×ÇÓÏË-ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÆÎâ
Bi2212 (Ä) [188] Ë NCCO (Å) [186].
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ÙËá ¶ÇÓÏË Ô ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ 30 ¬ Ë ÔÄÈÓÐÖÕÞ (ÒÑ àÐÇÓÅËË)
Ô ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ¤ÂÖÔÔÂ ÆÎâ ËÏËÕÂÙËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐËâ.

²ÂÊÓÇÊ 1 ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÖá Ë ÕÇÐÇÄÖá ÒÑ-
ÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÃÎËÊË ÅÓÂÐËÙÞ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ.
³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂ ÐÈÏ ÏÑÉÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉËÕß ÄËÎÍÑÑÃÓÂÊ-
ÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÖá ÒÑÆÂÄÎÇÐÐÑÌ ÕÇÐÇÄÑÌ
ÊÑÐÑÌ Ë ÅÑÓÂÊÆÑ ÎÖÚÛÇ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÌ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ
ÊÑÐÑÌ. ´ÂÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÂÚÂÎÖ ×ÑÓÏËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÙËÎËÐÆÓÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÑÍÓÖÅ ÕÑÚÍË (p=a, 0).
²ÂÊÓÇÊ 2 ÒÓÑØÑÆËÕ ÕÑÚÐÑ ÚÇÓÇÊ ÅÑÓâÚÖá ÕÑÚÍÖ. ©ÆÇÔß ÏÞ
ÄËÆËÏ ÔËÎßÐÑÇ ÒÑÆÂÄÎÇÐËÇ ÍÄÂÊËÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÊÑÐÞ ÄÃÎËÊË
ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË. ²ÂÊÓÇÊ 3 ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÆÖÅÖ ¶ÇÓÏË, Ë ÏÞ
ÏÑÉÇÏ ÄËÆÇÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÖá ÍÄÂÊË-
ÚÂÔÕËÚÐÖá ÊÑÐÖ. °ÆÐÂÍÑ ÕÇÐÇÄÂâ ÊÑÐÂ ÔÎÂÃÑÌ ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑÔÕË ÕÂÍÉÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÆÂÎßÐÇÅÑ AFM-
ÒÑÓâÆÍÂ Ë ÒÑÎÐÑÅÑ ÖÆÄÑÇÐËâ ÒÇÓËÑÆÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß¶ÇÓÏË

Ë ÇÈ "ÕÇÐß" ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÊÂÏÍÐÖÕÞÌ ÍÂÓÏÂÐ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
¶ÇÓÏË ÄÑÍÓÖÅ ÕÑÚÍË (p=2a, p=2a)ì Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÚÂÔÕß
ÍÂÓÏÂÐÂ, ×ÑÓÏËÓÖÇÏÂâ ÕÇÐÇÄÑÌ ÊÑÐÑÌ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔËÎß-
ÐÑ ÓÂÊÏÞÕÂ. ¬ÂÍ ÏÑÉÐÑ ÄËÆÇÕß, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÈÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ¬ÂÍ
ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, Ä ÓÂÏÍÂØ LDA+DMFT+S-ÔØÇÏÞ ÏÑÉÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Ë ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ [38], ÚÕÑ ÒÑÊÄÑ-
ÎËÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕß Bi- Ë Nd-
ÍÖÒÓÂÕÑÄ [176, 177], ÕÂÍÉÇ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÜÖá ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ ÄÑ ÄÎËâÐËË ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ. £
ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË NCCO, Ä ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑÏ ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ [189] ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÑÌ ÒÓÑÄÂÎ Ë ÒÎÂÄÐÞÌ ÏÂÍÔË-
ÏÖÏ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÚÇÓÇÊ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎß ÐÂ ÚÂÔÕÑÕÂØ � 2D, Â Ä
ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË Bi2212 ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎÇÄÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÐË Ä
ÕÇÑÓËË, ÐË Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ [190], ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË D Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ÆÎËÐÞ
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ Ä àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ.

±ÑÆÄÇÆÈÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÕÑÅË. ¥Îâ ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔËÔ-
ÕÇÏ LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ×ÇÓÏË-
ÉËÆÍÑÔÕÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÎËÛß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÆÂÎÇÍÑ ÑÕ ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ (ÐÑÆÂÎßÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ), Â
"ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ" ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÄÃÎËÊË
ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ. ´ÂÍÑÇ ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÐÂ
AFM-×ÎÖÍÕÖÂÙËâØ (ÒÔÇÄÆÑÜÇÎÇÄÞØ) ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ.
³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ ARPES Ë LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÐÂÎËÚËÇ ÚÈÕÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÞØ ÅÑÓâÚËØ ÕÑÚÇÍ
ÍÂÍ Ä ÒÑÄÇÆÇÐËË ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÕÂÍ Ë ÐÂ ÍÂÓÕÂØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇ-
ÏÂØ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÐÂ ÍÂÓÕÂØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÆÞÓÑÚÐÑ-
ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÔËÎßÐÑÇ
ÓÂÊÓÖÛÇÐËÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÄÃÎËÊË ÅÓÂÐËÙ ÊÑÐÞ
¢ÓËÎÎáàÐÂ Ë ÆÖÅË ¶ÇÓÏË ÄÑÍÓÖÅ ÇÈ ÆËÂÅÑÐÂÎÇÌ.

³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓËÚËÐ ÕÂÍÑÅÑ ÓÂÊÎËÚËâ:
1) ÅÑÓâÚËÇ ÕÑÚÍË Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÃÎËÉÇ Í ÙÇÐÕÓÖ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎÎáàÐÂ; 2) ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÆÎËÐÂ AFM-×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-
ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÃÑÎßÛÇ; 3) ÛËÓËÐÂ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË
Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÕÂÍÉÇ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÆÞÓÑÚÐÞØ.
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÊÆÇÔß, ÐÂÅÎâÆÐÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ AFM-ÔÙÇÐÂ-
ÓËÌ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË ÍÂÍ Ä ÆÞÓÑÚÐÑ-ÆÑÒËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ [174, 175], ÕÂÍ Ë Ä àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÆÑÒËÓÑÄÂÐÐÞØ
ÍÖÒÓÂÕÂØ [176 ë 178].

5. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÇ Ä ÑÃÊÑÓÇ DMFT+S-ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÑÌ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÒÑÎâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÄÍÎáÚÂÕß Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ËÎË
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ (ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ØÂÃÃÂÓÆÑÄÔÍÑÏÖ)
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (Ä ÒÓËÐÙËÒÇ ÎáÃÑÅÑ ÕËÒÂ), ÑÔÕÂÄÂâÔß Ä
ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐÑÒÓËÏÇÔÐÑÌ ÍÂÓÕËÐÞ DMFT Ë ÔÑØÓÂÐââ
ÐÇËÊÏÇÐÐÑÌ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ ÇÈ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ.
°ÔÐÑÄÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÒÓÇ-
ÐÇÃÓÇÉÇÐËÇÏ ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËÑÐÐÞÏË ÄÍÎÂÆÂÏË ÆËÂÅÓÂÏÏ
DMFT Ë ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÄÍÎáÚÂÇÏÞØ
Ä ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ. ªÏÇÐÐÑ àÕÑ (ÔÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ
ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÏÑÇ) ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ Ë ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÑØÓÂÐËÕß
ÑÃÜÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ DMFT-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÚÕÑ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÛÇÐËâ DMFT+S-ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ô ÒÑÏÑÜßá
ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ Ä ÔÕÂÐ-
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²ËÔ. 23. ¬ÂÓÕÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ¶ÇÓÏË ÆÎâ PCCO. (a) ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
LDA+DMFT+S-ÓÂÔÚÈÕÂ. (Ã) ¹ÂÔÕß ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ (ÄÞ-
ÆÇÎÇÐÐÂâ ÐÂ ÓËÔ. Â ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐËÍÑÏ), Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÇÎËÔß ARPES-
ËÊÏÇÓÇÐËâ. ¯ËÉÐËÌ ÎÇÄÞÌ ÖÅÑÎ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô X-ÕÑÚÍÑÌ ÊÑÐÞ ¢ÓËÎ-
ÎáàÐÂ (p=a, 0) [178].
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²ËÔ. 24.ªÏÒÖÎßÔÐÑ-àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÐÂ
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÓÂÊÓÇÊÂØ Ä ÊÑÐÇ ¢ÓËÎÎáàÐÂ, ÒÑÍÂÊÂÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 23:
(Â) ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ, (Ã) àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß
×ÑÕÑàÏËÔÔËË. ¥Îâ ÓÂÊÓÇÊÂ 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÍÓËÄÂâ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ, ÒÓÑËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐÐÂâ ÒÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÑÍÐÖ ÛËÓËÐÑÌ
60 Ïà£ ÄÑÍÓÖÅ ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ËÐÕÇÅÓÂÎßÐÂâ ÍÓËÄÂâ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÆÎâ ÓÂÊÓÇÊÂ 2 (ÚÇÓÇÊ ÅÑÓâÚÖá ÕÑÚÍÖ)
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÑÆÂÄÎÇÐËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ARPES ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÓÂÊÓÇÊÂ 3, ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÂÎÇÍÑ ÑÕ
ÅÑÓâÚÇÌ ÕÑÚÍË [176, 177].
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ÆÂÓÕÐÑÌ DMFT. ³ÎÇÆÖÇÕ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÞÌ ÖÚÈÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÂ ÍÂÉ-
ÆÑÏ ÛÂÅÇ DMFT-ÙËÍÎÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÑÌ
ÒÓÑÙÇÆÖÓÇ, àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËá ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÞØ
ÍÎÂÔÔÑÄ ÆËÂÅÓÂÏÏ.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÑÍÂÊÂÎÔâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÐËÄÇÓ-
ÔÂÎßÐÞÏ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÙÇÎÑÅÑ ÓâÆÂ ÒÓÑÃÎÇÏ Ä
ÔËÔÕÇÏÂØ Ô ÔËÎßÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË ì
ÑÕ ÒÑÎÖ×ÇÐÑÏÇÐÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÖÚÈÕÂ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ ÒÔÇÄÆÑ-
ÜÇÎÇÄÞØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÃÎËÉÐÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÆÑ ÔÂÏÑÔÑÅÎÂÔÑ-
ÄÂÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÕÂÎÎ ë ÆËàÎÇÍÕ-
ÓËÍ Ä ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃÃÂÓÆÂ ë¡ÐÆÇÓÔÑÐÂ Ë
ÖÚÈÕÂ à××ÇÍÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐ-×ÑÐÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÂØ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.
©ÂÏÇÚÂÕÇÎßÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ âÄ-
ÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÐÂÓâÆÖ Ô ÑÆÐÑÚÂÔÕËÚ-
ÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË, ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, Õ.Ç. Ä
ÒÓËÐÙËÒÇ ÎáÃÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÕÍÎËÍÂ (ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÄÑÆË-
ÏÑÔÕß, ÏÂÅÐËÕÐÂâ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß, àÍÓÂÐËÓÑÄÂÐËÇ ÊÂ-
ÓâÆÂ Ë Õ.Ò.). µÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂ-
ÆÇâÕßÔâ ÐÂ ÇÅÑ ÖÔÒÇÛÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ë ÆÎâ ÏÐÑÅËØ
ÆÓÖÅËØ ÊÂÆÂÚ.

±ÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÄÛËØÔâ ÊÂÆÂÚ
ÐÖÉÐÑ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ×ËÊËÚÇ-
ÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ë Ä ÓÂÏÍÂØ ÃÑÎÇÇ
ÔÎÑÉÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØ ÕÇ ËÎË ËÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ
ÒÓâÏÑÅÑ ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑØÑ-
ÉËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÒÔÇÄÆÑÜÇÎË Ä ÑÆÐÑ-
ÚÂÔÕËÚÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØ ÆÎâ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÏÑÆÇÎË ·ÂÃ-
ÃÂÓÆÂ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÍÎÂÔÕÇÓÐÞØ ÑÃÑÃÜÇÐËâØ DMFT [32,
33]. °ÆÐÂÍÑ àÕË ÏÇÕÑÆÞ ËÏÇáÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂ ÓÂÊÏÇÓ ÍÎÂÔÕÇÓÂ), Ë ÑÐË ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÛËÓÑÍÑ
ÐÇ ÒÓËÏÇÐâÎËÔß ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ,
ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÑÃÜËÇ ×ÖÐÍÙËË ÑÕÍÎËÍÂ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÑÒÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË. DMFT+S-ÒÑÆØÑÆ ËÏÇÇÕ ÊÆÇÔß ÑÚÇ-
ÄËÆÐÞÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô àÍÑÐÑÏËÇÌ ÄÞÚËÔÎË-
ÕÇÎßÐÞØ ÓÇÔÖÓÔÑÄ ì ÑÐ ÕÓÇÃÖÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛËØ
ÊÂÕÓÂÕ ÔÚÈÕÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË, Â ÇÅÑ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ ÒÓË ÄÞÚËÔ-
ÎÇÐËË ÆÄÖØÚÂÔÕËÚÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÕÍÎËÍÂ ÄÒÑÎÐÇ ÑÚÇÄËÆÐÑ.
¿ÕÑ ÑÕÍÓÞÄÂÇÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÆÎâ ÔËÔÕÇ-
ÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ ÐÇÎÑÍÂÎßÐÞØ
×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ËÎË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ë ËØ
ÄÎËâÐËâ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔËÎßÐÑÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂâ ËÐÕÖËÕËÄÐÑ âÔÐÞÌ ÒÖÕß Í
ÂÐÂÎËÊÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÂÏÍÂØ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔØÇÏ.

¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÑÇ ÑÃÑÃÜÇÐËÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÌ ÓÂÔ-
ÚÈÕÐÑÌ ÔØÇÏÞ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß Ë ÑÃÑÃÜÈÐÐÞÌ
LDA+DMFT+S-ÒÑÆØÑÆ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÆÂÈÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
ÒÓÑÄÑÆËÕß ÓÂÔÚÈÕÞ ÄÔÇØ ÑÃÔÖÉÆÂÄÛËØÔâ à××ÇÍÕÑÄ ÆÎâ
ÓÇÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ô ÔËÎßÐÞÏË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË. ®ÑÉÐÑ ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ
ÕÂÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÑÍÂÉÖÕÔâ ÒÑÎÇÊÐÞÏË ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ Ë
ÑÃÝâÔÐÇÐËË ÐÑÄÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.

¢ÎÂÅÑÆÂÓÐÑÔÕË. ¡ÄÕÑÓÞ ÃÎÂÅÑÆÂÓÐÞ Th. Pruschke ÊÂ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ, ÄÐÇÔÈÐÐÞÌ ËÏ Ä ÓÂÊÄËÕËÇ
DMFT+S-ÒÑÆØÑÆÂ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÏ àÕÂÒÇ, Â ÕÂÍÉÇ ÊÂ
ÒÓÇÆÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÄÇÔßÏÂ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ NRG-ÍÑÆÂ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÓÂÔÚÈÕÑÄ. ®Þ ÕÂÍÉÇ
ÃÎÂÅÑÆÂÓÐÞ ³.£. ¢ÑÓËÔÇÐÍÑ Ë ÆÓÖÅËÏ ÚÎÇÐÂÏ ÆÓÇÊÆÇÐ-
ÔÍÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÍÑÕÑÓÞÏË ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ
ARPES-ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ PCCO. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Sr(Ca)VO3,
LSCO Ë NCCO ÄÞÒÑÎÐâÎËÔß Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÌ

ÓÂÃÑÕÞ Ô ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÑÏ °ÔÂÍÂ Ä ÅÓÖÒÒÇ S. Suga Ë
S. Sekiyama.
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This review discusses the generalization of dynamical mean-éeld theory (DMFT) for strongly correlated electronic systems to include
additional interactions necessary for the correct description of physical effects in such systems. Speciécally, the additional interactions
include: (1) the interaction of electrons with antiferromagnetic (or charge) order parameter êuctuations in high-temperature super-
conductors leading to the formation of a pseudogap state, (2) scattering on static disorder and its role in the general picture of the
Anderson ëHubbard metal ë insulator transition, (3) electron ë phonon interaction and the features of electronic spectra in strongly
correlated systems. The proposed DMFT+S approach incorporates the above interactions by introducing into the general DMFT
scheme an additional (generally momentum-dependent) self-energy S, which is calculated in a self-consistent way without violating the
general structure of the DMFT iteration cycle. The paper formulates a general calculation scheme for both one-particle (spectral
functions and densities of states) and two-particle (optical conductivity) properties. The problem of pseudogap formation is examined,
including the Fermi arc formation and the partial destruction of the Fermi surface; the metal ë insulator transition in the disordered
Anderson ëHubbard model; and the general picture of kink formation in the electronic spectra of strongly correlated systems. A
generalization of the DMFT+S approach to realistic materials with strong electron-electron correlations is presented based on the
LDA+DMFTmethod. The general scheme of LDA+DMFTmethod is reviewed, as are some of its applications to real systems. The
generalized LDA+DMFT+S approach is employed to calculate pseudogap states in electron- and hole-doped HTSC cuprates.
Comparisons with angle-resolved photoemission spectroscopy (ARPES) results are presented.
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