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Н. КРИСТОФЕЛЬ, А. ПИЩЕВ

О КОРРЕЛЯЦИОННЫХ СВОЙСТВАХ ЭЛЕКТРОННОЙ
ПОДСИСТЕМЫ КРИСТАЛЛА СО СТРУКТУРНЫМ ФАЗОВЫМ

ПЕРЕХОДОМ
(Представил В. Хиокняков)

Рассмотрены связанные состояния электрон —дырка, возникающие при виброн-
ном структурном фазовом переходе типа смещения. Определены плотность конден-
сата таких пар и его суммарный импульс. Найдена корреляционная длина электрон-
ного параметра порядка.

1. Корреляционные свойства вибронного сегнетоэлектрика, связан-
ные с фононным параметром порядка, в целях выяснения границ об-
ласти подобия были исследованы в [Д. Ведущее структурный фазовый
переход (ФП) межзонное электрон-фононное взаимодействие индуци-
рует также электронный параметр порядка аномальные межзоннЫе
средние [2~s ], корреляционные свойства которого являются предметом
настоящего сообщения.

Гамильтониан рассматриваемой системы имеет вид [ 2 - 3 ]

Яl=. Л So (k) a+
k У?' U W(q)X

ст,к a,a' k,q

(*)
q

Здесь е0 (к) энергии электронных зон, уц нормальные коорди-

наты колебаний с массой М и частотами co q , уже перенормирован-
ными фононными ангармонизмами coq

= co q + A (q, q') coth foto , /2kBT
q'

[ 3 ], Коо'(ч) константы электрон-фононного взаимодействия, N 0
число элементарных ячеек в кристалле. При выполнении условия

2? -Х(<10) |2 ' (2)
а-°' k NoMcoz

ao {T=o)
межзонное вибронное взаимодействие индуцирует структурный ФП
типа смещения с образованием модулированной вектором q 0 струк-
туры (случай qo =o соответствует сегнетоэлектрическому ФП) [3 ].

2. Рассмотрим вопрос о возможности образования связанных со-
стояний частиц при вибронном структурном фазовом переходе, и
прежде всего двухчастичных состояний. Для этого следует вычис-
лить среднее число пар частиц А/ 2 в системе, описываемой гамильто-
нианом (1), причем

Nz=\ <^'2 ='Y {/ <Ф +(п)Ф (ri) ф+ (г 2 )ф (г2 )> dn dv2

—/<ф+(г)ф(г)>*}. (3)
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Здесь N оператор числа частиц, ф(г) электронные полевые
операторы, выражающиеся с привлечением блоковских волновых
функций ф oк (г) как

Ф (г)= 2 Фок (г) “

Л
= 2и„к (г) е‘кг аак , (4)

<т,к а,к
где операторы Ферми аак относятся к зонным состояниям. В им-
пульсном представлении с применением теоремы Вика из (3) и (4)
получается

n,=.L n>- 1 a„,k _q >Г, (5)
о к a,a' k,q

где [а (к) функция Ферми и средние типа <а+а+ >, <аа ) положены
равными нулю. Для аномальных межзонных средних
согласно [ 3 ], имеем

_ Г®»' (q) у [Ь (k) fa' (k+q) ]

INt <ai a
»' И>= £o ( k) --£o

8
«.

’ (6)

где q 0 волновой вектор • ведущих структурный ФП колебаний,
£a (k) перенормированные вибронным взаимодействием энергии
электронных зон. Последний член в (5) поделенный на объем крис-
талла 9J описывает плотность числа связанных состояний вибронных
электрон-дырочных пар п O . Используя (6) для п0 можно получить
следующее выражение

\У°°’ЫУ ф \ г [/ст (k) fg' (k+qo) р
° Z’ 2N к [£o(k)-£ 0-(k+q«)] 2 ’

Для доказательства связанности двухчастичного состояния элект-
рона и дырки ниже точки структурного ФП возьмем парциальную по
отдельным зонам парную корреляционную функцию G 2, например,

G(
2
12) (r ь г2 ; г', г /

2)=<ф+(гl)гl)2 (г 2 )ф+(г/

2 )ф 1(г /

1 )>. (8)

Согласно принципу ослабления корреляций [ 6 ]

G(

2
12) (и, г 2; г', г') -^<ф+(гl)гl)2 (г2)><ф+(г/

2 )фl(г,

1 )> (9)

из (8) исключаются несвязанные состояния. После перехода к им-
пульсному представлению и введения координат центра инерции

R=2 (ri+r2 ) и относительного движения г= г 2—П для (9) получа-

ется
от-+2 2<Дк+ ,ва

2 k _q)2 > <atк '+Ч ' /2 аг к'-,V2
>* X

к,к' q,q'

Xxt2k, q (г, R) Х l2 к# (r', R>-<qR^q' R', (10)

где

Х*» k,q (Г ’ R) =К k+q/2 ~W% k-q/2 ( + Г/2 )f ( 1 1 )

и выражение для Zl2 k' q'
комплексно сопряжено (11) с за-

меной нештрихованных аргументов штрихованными. Учтем теперь, что
аномальные межзонные средние, фигурирующие в (10) отличны от
нуля только для активного в структурном ФП волнового вектора qO ,

т. е. q, q' = qO . Окончательно имеем



G^] <a+ k+qo/2 a 2 k _ q#/2
> <a+ k, +qo/2

o,
2 u,_ qo/2 ) X

k,k'

XsC; Mo (r.R)x l2k ,qu (Xß')e--(R-R') (12)
На основании (12), учитывая (6) и согласно [7 ], можно считать, что
в температурной области, где аномальные средние отличны от нуля,
(ниже Тс) имеется конденсат из связанных вибронным взаимодейст-
вием пар электрон—дырка с суммарным импульсом hq 0, равным им-
пульсу активного в структурном ФП поперечного оптического колеба-
ния. При этом

®l2 (Г. R) = (г,) >= 2х:2 (г. R) e-i<loß<a|k+<W2 а
2 k _W2 > (13)

k
есть волновая функция связанной пары электрон—дырка.

Для сегнетоэлектрика (q 0 =0) при нулевой температуре

Ф.г (г, XM.o(r,,RH-(f)_
| (14)

2л2 ]/А/ о г
где ho

. , ч f k sin kr
X{r) = J"E(k)+K dk' (15)

Здесь мы перешли от суммирования по k к интегрированию, причем
провели усреднение по углам. Для упрощения вибронно перенормиро-
ванные энергии зон заменены своими затравочными значениями ei (к)
и е2 (к), полагаемые изотропными и параболическими с эффективными

h2k2 1 / 6л2Nn \l/3
массами m Y и т2, E{k) = , р_1

=>— (/тгД+т- 1), k o= ( —лт—) ир2l \ U /

А диэлектрическая щель. Интеграл (15) преобразуется к виду
оо

(.
k[f{k

k
;^Y }’ (16)

t

/sin z
• dz. Величина g'= fo/y pA

о 2

имеет смысл эффективного расстояния между электроном и дыркой в
/•-пространстве. В самом деле, электрон и дырка, разделены в Г-точке
энергетической щелью А, которой в свою очередь соответствует эф-
фективный волновой вектор носителя &

/

=УрА/7г. Обратная величина
к' и определяет I'.

Первые два слагаемых в (16) меняются на длине порядка I'.
зхСчитая ko >k', при r>l' Si {koi') и функция Si{kor)

ТС л
—.——~ехр ( —r/V) убывает экспоненциально. С использованием

известных асимптотических разложений интегрального синуса [ B ]

ОО »

Г sin kr dk If ,
, 3 sin kor ЛI*[£(*) +ДГ “ wm os ■

так что для X{r) при r~>l' имеем

MO e“ r,r+Tir{ • (17)
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Следовательно, осцилляционная зависимость в пределах элементар-
ной ячейки и затухание на расстояниях порядка нескольких элемен-
тарных ячеек произведения блоховских амплитуд %^

OO (г, R) модули-
руются экспоненциально убывающей и осцилляционно-затухающей
на длинах гу>\' функцией Я(г), что в результате и определяет поведе-
ние волновой функции связанной электрон-дырочной пары Фl2(г, R) .

Это подтверждает интерпретацию длины как меры протяженности
связанной вибронным взаимодействием электрон-дырочной пары. Для
сегнетоэлектрика введением средней щели д при нулевой температуре
из (7) получаем

Г V l2 (0)yoo fпo ~п\ ——

, (18)
1 АУNo J

где n — электронов в кристалле. Оценки для
широкощельных сегнетоэлектриков типа ВаТЮ 3 дают п O/п~\o'~2

, а
для сегнетоэлектриков-полупроводников AIVB VI п O/п~\o~3—10~4

.

С приближением к точке ФП второго рода уоо~+o и п0 исчезают.
При ФП первого рода п0 аналогично уOO скачком обращается в ноль.
Отсюда следует принципиальная возможность объяснения микроскопи-
ческой природы электронной скрытой теплоты перехода. Так, напри-
мер, при сегнетоэлектрическом ФП первого рода из сегнетофазы в па-
рафазу для диссоциации оставшихся связанными в окрестности точки
перехода электрон-дырочных пар требуется затратить дополнительную
энергию, равную суммарной энергии связи ~ {O)yz

OO /Noj\ непро-
диссоциировавших к началу ФП связанных электрон-дырочных пар.
Для обратного перехода ситуация меняется в противоположную сто-
рону образование макроскопического числа связанных электрон-ды-
рочиых пар энергетически выгодно, так что избыточная энергия выде-
ляется кристаллом.

3. При наличии флуктуаций yoq/yN0 относительно низкосиммет-
ричного искажения решетки уоо/УУо аномальные межзонные сред-
ние приобретают зависимость от q (в координатном представлении
от R) . Соответствующая корреляционная функция Г в импульсном
представлении пропорциональна {а+к а

а , k ). Выясним, coot-
о.а' к

ношение электронной и фононной корреляционных длин. Удобно при-
менить методический прием, рассмотренный в [9 ], определив корреля-
ционную длину положением ведущей сингулярности соответствующей
корреляционной функции. В нашем случае для высокосимметричной
фазы

Е 2 = 2
• (19)ъ е р q-Ю v '

q

С учетом уравнения самосогласования для у из (19)

(20)
а,а' к

пользуясь зависимостью V 2
„

(q) =V2 (0) (1 — d 2q 2 ), где d постоян-
ная решетки, и обозначая Aj (k, q) =B2 (k+q) — si (к), А 2 (к, q)=
=е 2 (к)— ei(k+q) , находим
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'
" ,1

П~4^(к, Ч)+Д2-(М)]} м . (21)

где lph изученная в [ ! ] длина когерентности фононного параметра
порядка в парафазе. Последний член в (21) можно аппроксимировать
как h2/\x/S. Определение (19) можно распространить и на область сег-
нетофазы. Тогда под следует понимать длину когерентности фонон-
ного параметра порядка в сегнетофазе, а последние два слагаемых в
(21) следует разделить на два. Следовательно, масштабы изменения
электронного и фононного параметров порядка практически совпа-
дают. Пользуясь знанием % vh {T— 0), из f l ] получаем, что электрон-
дырочные пары разнесены в координатном пространстве на расстоя-
ния ~20 Ä, т. е. на расстояния около нескольких постоянных решетки.
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N. KRISTOFFEL, A. PISTSEV
STRUKTUURSE FAASISIIRDEGA KRISTALLI ELEKTRONALASÜSTEEMI

KORRELATSIOONIOMADUSTEST
On käsitletud elektroni ja augu seotud seisundeid, mis tekivad nihke tüüpi vibroonse

struktuurse faasisiirde korral, ning määratud selliste paaride kondensaadi tihedus ja
summaarne impulss. On leitud elektroonse korrastusparameetri korrelatsioonipikkus.

N. KRISTOFFEL and A. PISHCHEV
ON THE CORRELATION PROPERTIES OF AN ELECTRONIC SUBSYSTEM

OF A CRYSTAL WITH THE DISPLACIVE STRUCTURAL PHASE TRANSITION
Coupled electron-hole states arising in the vibronic displacive structural phase tran-

sition are considered. The density of the condensate of such pairs and its net momentumare determined. The correlation length of the electronic order parameter is found.
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	Рис. 2. Интервалы ориентационного угла (3 (внизу), р пределах которых моно-, кристаллы дают вклад в интенсивность линии при фиксированном значении функции F (на фиксированной частоте) и расчет на основе уравнения (20) линии цент-112 / 1 \ рального перехода (вверху). г)=—, rics =—, ф, = —2, ф2 = rics; а) I ф* = 223 \ 2 7 = 10> б) ( -уф*) =2s’
	Рис. 3. Интервалы ф*) и ( . в пределах которых положения граней линии порошка vmin (вверху) и vmax (внизу) задаются определенными функциями сингулярностей из числа (23) (31). ф*) —U/, = —2(2 + ri)(3 + ri) уф* ), /2=(3 + ri)(s + ri) +( --Ф*)’ /з=—2(2 —ф(3-ф—(—lФ;), /4= (3 Г]) (5 Г]) —( уф*). 3—Тl Г / 1 \ 1 I 1 J /5 = /4+—[л(l+Зтl)-(-уФ*)], /б=-(/з-Ш. /7=у ifl+fs).
	Рис. 4. Интервалы <p*j и В nPeÄejiax КOТOРЫХ положения пиков Vp,! (вверху) и Vр,2 (внизу) задаются определенными функциями сингулярностей из числа (23) —(31). fi— /7 см. на рис. 3, /..4-2(3+П,]/з[(-|^)-л]. 1,2=1, [л(l+3л) —j ]. /н=/« 2(3 —ч) У 3[ч-(-“'Рг*)]'
	Рис. 5. Экспериментальная центральная линия 41Nb j порошка 5гМЬ20б (вверху), Vb = 48,9 МГц. Отмеченные положения особых точек и формы (3-интервалов (внизу), в пределах которых монокристаллы дают вклад в интенсивность линии на фиксированной частоте, рассчитаны с использованием следующих значений пара-2 e2Qq метров: <р, = —2, ф2 = )]cs, =23,40 МГц, = 0,59, õCs = 6,3-Ю~4, i]cs = 0,73. 3 h
	/ 9 \ Рис. 6. Экспериментальная центральная линия 41Nb ll=— 1 порошка ЗгМЬгОб (сверху, сплошная линия) при v'L = 122,25 МГц. Рассчитанные на основе уравнений (18) и (20) форма линии (вверху, пунктирная линия) и форма (3-интервалоз (внизу) соответствуют комплекту значений параметров, идентичному использованному / e2Qq на рис. 5. I—-—• = 23,40 МГц, н = 0,59, ões = 6,3-10~4, Нее = 0,73, epi =— 2, 2 \ ф2 = —=4CS j .
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	Рис. 1, Температурные зависимости бесфононной линии и выжженного провала в спектре поглощения облученного нейтронами кристалла а-А120з. а исходный контур линии при 5 К; б—е контуры линий и провалов при 5, 20, 30, 60 и С5 К соответственно.
	Рис. 2. Термостойкость выжженного спектрального провала после различных термоциклов. а исходный контур линии при 5 К; б линия с выжженным провалом при 5 К; б, г, а' линия с выжженным после термоциклов К, 5->- •->-460—>-5 К и 5->-560—>-5 К соответственно.
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	Рис. 1. Возбуждающие профили РКР тг-колебания при разных стоксовых потерях gi на е-колебание; |0 —2,5; соо —3,6; Г0 = 0,05; со, = 1,5; +1 = 0,075; сой =1; Гft = 0,1; у = 0,02.
	Рис. 2. Возбуждающий профиль РКР тг-колебания в случае колебательного резонанса o)h = o)0 (частота тг-колебания совпадает с частотой пояносимметричного ai-колебания); |0 = 2,5; со0 =1; Г0 = 0,1; со 1 = 0,7; Г! = 0,075; сой =1; Гл = 0,04; у=0,02.
	Рис. 3. Отношения пиковых интенсивностей возбуждающего профиля Т2-колебания в зависимости от стоксовых потерь на е-колебание |i в частотах; а б coi, в сил+о)ь г 2о)l. Отношения частот с-колебания и Т2-колебания ор/со/! = 0,4 (/), 0,75 (2), 1,5 (5), 2,5 (4).
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	Рис. 1. Спектральная зависимость кругового дихроизма (Т’ = 2,14 К, Н— 2,38 Тл) и спектр поглощения = 4,2 К) кристалла СаО, облученного в реакторе (nF* «3-1015 см~3).
	Рис. 2. Зависимость скорости спин-решеточной релаксации Р+-центров СаО от магнитного поля при Т= 2,14 К. Точки быстрый, крестики медленный компонент двухэкспоненциального разложения.
	Рис. 3. Зависимость скорости спин-решеточной релаксации Р+-центров СаО от температуры в соле 0,1 Тл (кружки), 1,2 Тл (крестики) и 2,65 Тл (треугольники). Показаны аппроксимации степенным законом Та и однофононным приближением coth {g\\H/2kT) (пунктир).
	Рис. 1. Поперечный разрез ПВ: 1 средний слой; 2 промежуточные слои; 3 дополнительные внешние слои.
	Рис. 2. Зависимость величин s и f от приведенной толщины симметричного трехслойного ПВ. Цифры у кривых номера мод. drN = jiN.
	Рис. 3. Зависимость решения уравнений (12) (сплошные кривые) и (22) (штриховая кривая) от относительного скачка на границах внутренних разделов сред: 1 Bз/е2 = 0,5 (воздух/стекло), 2 Bз/82 = 0,1 (воздух/полупроводник типа AIUBV).
	Рис. 4. Зависимость относительных разностей КУ ортогональных мод четырехслойного ПВ с непоглощающим диэлектрическим внешним слоем (сплошные кривые расчет по приближенной формуле (5), штриховые точный расчет на ЭВМ) и параметра р (штрих-пунктирные кривые) от толщины промежуточного слоя; К= 1,55 мкм; d 3,75 мкм; ei'/2 = 3,6+t-10-3; е2‘/2 = 3,5—t-5-Ю-4; ез=l (воздух). Цифры у кривых номера мод.
	Рис. 5. Зависимость относительных разностей КУ ортогональных мод четырехслойного ПВ с металлическим внешним слоем (сплошные кривые расчет по формуле (19), штриховые точный расчет) от толщины промежуточного слоя: Я=l,9 мкм; d 7,19 мкм; ез =—l9B—г-6,76 (серебро [8]); а ei'/2=l,s+iX XIО-3; 1,4—МО-3; б ei‘/.= I.5+M О"5, ег'/2 = = 1,4—МО-5. Цифры у кривых – номера мод.
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