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УДК 621.315.592 

И. П. Звягин КОРРЕЛЯЦИОННЫЕ ЭФФЕКТЫ 
В ТЕОРИИ ПРЫЖКОВОГО ПЕРЕНОСА. 
ОБЩИЕ СООТНОШЕНИЯ 

Получейо уравнение баланса для элёктронных переходов с учетом корреляции-
электронов, попадающих на один и тот же центр, в рамках модели Хаббарда. Ука-
зана процедура введения малого градиента температуры в кинетическое уравнение для 
прыжкового переноса. Показано, что задача о проводимости сводится к отысканию-
проводимост[и двух трехмерных разветвленных сеток случайных сопротивлений, кото-
рые при определенных условиях могут считаться квазинезависимыми. 

Теория прыжковой проводимости по локализованным состояниям 
строилась 
брежении 

ми [3—8] 
состояний 
[4—7], ко 

в [1] на основе одноэлектронного гамильтониана в прене-
эффектами взаимодействия между электронами. Известно, 

что электрон-электронное взаимодействие, учтенное в приближении 
Хартри—Фока, приводит лишь к переопределению локальных сдвигов, 
химического потенциала, самих подлежащих определению, и не сказы-

величине проводимости [2]. Однако в ряде случаев эффекты 
кулоновского взаимодействия носителей могут оказаться существенны-

Один из таких эффектов состоит в изменении плотности 
и образовании «мягкой» кулоновской щели на уровне Ферми 

угорая может существенно сказаться на явлениях переноса 
при низких температурах, когда характерное изменение энергий носи-
телей, дафщих основной вклад в проводимость, станет сравнимым с 
шириной |Щели. Другой аспект связан с возможностью одновременного 
попадания двух электронов (с противоположными спинами) на один и 
тот же центр. Возникающее при этом весьма заметное (из-за небольших 
размеров фбласти локализации) кулоновское отталкивание может ока-
зать существенное влияние на термодинамически равновесные свойства 
системы [3]. Еще один класс эффектов может быть связан с поляриза-
ционными эффектами, которые в некоторых системах (например, в 
халькогенйдных стеклах) могут быть значительными. Учет их показы-
вает [8, 9], что они могут иметь следствием возникновение эффектив-
ного притяжения между электронами с противоположными спинами, 
находящимися на одном и том же узле, т. е. к спариванию при низких 
температурах. 

В нас^ящей работе исследуется влияние взаимодействия электро-
нов, попадающих на один и тот же центр, на явления прыжкового пере-
носа по локализованным состояниям. С этой целью получено обобщен-
ное уравнение баланса, учитывающее корреляции указанного типа, и 
обсуждаются некоторые следствия из него. 

Постановка задачи 

В принятой нами упрощённой постановке задачи электрон-электрон-
ное взаимодействие описывается в модели Хаббарда, и полный гамиль-
тониан (без внешнего электрического поля) имеет вид 
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н = ~ ^ а™ + S l^th'+ - у ) + 
та q 

+ + (1) 
tnnqo]5 та 

где 8,па — энергия электрона со спином а, находящегося на т-м узле, 
(я —- химический потенциал, Bq

mn— матричный элемент электрон-фо-
нонного взаимодействия, ат0— операторы рождения и униточже-
ния электронов, пт0 — а^а^, К — энергия хйббардовского взаимодей-
ствия электронов с противоположными спинами, находящимися на 
одном и том же узле, — частоты фононов с квантовым числом q, а 
через о обозначен обращенный спин. Для (фононных операторов рожде-
ния и уничтожения мы ввели обозначения 

ь% = Й2), bq = $ \ 

так что индекс i в (1) пробегает два значения, 1, 2. Спиновый ин-
декс о также принимает два значения, а = | , причем энергии ета 
и е т 5 -могут различаться, например, в магнитном поле Н, когда 

&mt = — - у ЦБ#, г щ = 8 m + (2) 

(ЦБ — магнетон Бора). Мы считаем энергию взаимодействия электро-
нов К, не зависящей от узла; это — предположение того же типа, что 
и предположение о постоянстве радиуса локализации волновой функ-
ции, делаемое обычно в Теории прыжковой проводимости. Введение 
разброса величин К вряд ли существенно отразится на результатах, и 
ниже мы в основном будем рассматривать К как постоянный параметр 
теории, причем К > 0 отвечает ситуации, когда преобладает кулоновское 
отталкивание электронов, а К < 0 соответствует эффективному притя-
жению.. 

Можно ожидать, что при учете взаимодействия электронов состоя-
ние системы будет определяться не только средними числами заполне-
ния состояний, но и тем, каковы соотношения между средними числами 
пустых, одно- й двукратно заполненных центров. По этой причине вме-
сто средних чисел заполнения т-го узла fm — ̂ fma = (вта ата} 

' а а 

оказывается удобным ввести следующие Функции: t 
fma = (п

та (1—ftm~))—вероятность заполнения состояния та при одно-
кратном заполнении т-то узла,. 

^ = (nm0nm~) — вероятность заполнения состояния та при двукратном за-
' полнении m-го узла, 

г= {(1—п т а ) (1—nm~)) — вероятность юго, что т-й узел пуст. 
, Заметим, что введенные функции не независимы, 

f<e> __ 1 f(s> f(s) dd) Im — 1 /та I та /яг,» 

f m ~ f m a ' J r f ^ 5
J r ^ f m - (3) 

Соответственно, нужно писать уравнения, вообще говоря, для трех 
независимых функций fma (с двумя значениями о) и fm. В частном случае 
когда энергия не зависит от спина, fma = и остаются лишь два урав-
нения. 
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Уравнения баланса 

Запише|м уравнения движения для функций Рта и fm t Считая, что 
гамильтониан имеет вид (1): 

d f ( l 
dt = 2 Im ^ BL {{ato anG (1 - n~a) p®> - { n ^ a ^ f ) ) , (4) 

nqs 
d f ( d ) 

dt = 2 I m ^ В1т(птСа^~аПаф. (5) 
nq\a 

Уравнения для функций fmo, fm зацепляются за уравнения для 
{ateana(l —пт~) р®> и ( n m a a ^ a n z $ f ) . Для функции (atGana(\— n ^ f ) 
имеем уравнение 

J д 
dt + — + (— 1)Ъ ) а»° О — PF > 

-К{а+а anann~(l-nm~)pf) = 

J J Bi({atGano(\-nm~)ata> aka>$f$(p) -
klq'1'0' 

(6) 

Уравнение того же типа получается и для функции (пта р®). На-

конец, уравнение (6) содержит функцию {а^аanatin~(l — л ^ ) (3®), для 

которой получаем # 

+ 8ота — s«o + (— 1 + Д"j (a+ anatin~ (1 — ftp) = 
. а 
i — dt 

«ait aka> atoana (1 - nm~a) tfPpf) -

- < a + (7) 

Функции в правых частях уравнений (6), (7) содержат лишь про-
изведения двух фононных операторов, и можно провести расцепление, 
аналогичное использованному в | 1 ] . Оно эквивалентно учету, лишь 
однофононн(ых переходов (многофононное обобщение можно провести 
как в работе [10]) и справедливо в низшем порядке (g2) по константе 
взаимодействия электронов с фононами g. Заметим, что проводимое 
расцеплений справедливо при произвольной величине корреляционной 
энергии К — расцепляются только электронные операторы разных 
центров, например: 

(<4с апа (1 — пт~) atG ата) ^ (пота (1 — п~а)) {1 — ппо) = 
f(s) /1 f(s) f{d\i 

— I та \ i /по I n ) ' 
После расцепления уравнения (6) и (7) принимают вид: 

( i + &та — &по + (— 1 f (ata anG ( Ц— П ^ ) — 

-K{aLan«nn~{\-nm~)$f) = 

(1 — ^ — ФГ — BLx + (8) 
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И 

(i + «та — £по + (— -1)6G)q + / ( J ( 4 а О п о П п ~ (1 — n ^ f t f ) = 

— D mnl m a f n ~ ф<? —An?i/n /m , (У) 
где 

. . . . . JV, = (6+&,)„. (10) 

Уравнения (4), (5), (8), (9) вместе с невыписаннымй здесь расцеп-
ленными по тому же рецепту уравнениями для функций 
(Я/иа^/иа^^р®) образуют замкнутую систему. Уравнения (8), (9) не-' 
трудно проинтегрировать по времени; в условиях, когда характерное 
время изменения функций / велико по сравнению с обратными харак-
терными разностями энергий локализованных состояний, можно исполь-
зовать «марковское приближение» [1], приводящее к независимости 
вероятностей переходов от времени. В этом приближении, находя ре-
шение уравнения (8) и подставляя его в (4), получаем 

dfma _ V ЛГ/00) № f{e) 17/(°0) f(s) f(«) _L 
~ ~ ^ ^ \ w mn /ma In w nm /па I т. T 

n 
, 17/(01) f(s) -(s) tF/(10) Ad)Ae) 17/(10) Ad) Ae) , w/(0i) r(s) f ( s i 

~Г w mn I ma / w nm In / m ~ Щ mn / m I n • ~r w nm / n ^ / ma * 

Аналогично получаем 1 ^ 
a* (d) 
°lm / 1 F / (10) Ad) Ae) ,F/(01) As) As) , W/(U) Ad) As) W (LL) Ad) As) . 

mn Jm In WjimJnaJ^-T w mr. lm / w nm In l ^ f -

na 

. (12) 

Здесь вероятности однофононных переходов определяются выраже-
ниями 

= 2Я £ I Bhn I2 Ф!Р 6 {8M - 8П + (А - Р) К + ( - I t (13) 
<7s ; . • • • ' . 

(<х, р = 0, 1). Обозначения выбраны так, что Wm°n отвечает вероятности 
перехода электрона со спином а из состояния та в состояние по (без 
переброса спина), причем состояние то заполнено ( а = 1 ) , а состояние 
по пусто (р = 0). Иначе говоря, речь идет о переходе с двукратно за-
полненного центра на пустой, при котором, согласно (13), изменение 
энергии электронной системы есть еп—е т—К. Последние четыре члена 
в уравнении (11) отвечают уменьшению функции однократного 'запол-
нения центра за счет прихода электронов и образовании пар и ее уве-
личению за счет распада пар. В равновесии имеет место принцип де-
тального баланса — каждый из членов сумм в правых частях уравне-
ний (11) и (12) обращается в нуль при подстановке функций 

5 ВМУ № 3, физика, астрономия 
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где 

1 

Функции f t , Vm\ 1т 
Д" = Д"о < 0 при низких 

сы, содержащиеся 

К=>0 
™ К, '.и 1 :гтI тпц 

+ ехр + ехр 
8 + 8 ~ — 2 М. + /С та та 

и Jm изображены на рисунке для случаев К > 0 и: 
температурах. 

В случае притяжейия почти все электроны спарены, и все процес-
уравнениях (11) и (12), маловероятны из-за 

малого числа неспаренных электронов» 
•О поскольку все эти процессы идут через 

состояния, содержащие неспаренные 
электроны. Прямых перескоков пар в 
полученных уравнениях не содержит-
ся—они «убиты», расцеплением и появ-
ляются только -в следующих порядках 
теории возмущений, будучи пропорцио-
нальными g4. Такие процессы прямых 
перескоков пар могут тем не менее ока-
заться конкурентоспособными при низ-
ких температурах; Они рассмотрены от-
дельно в [11]. 

Статическая проводимость 

Полученные уравнения баланса опи-
сывают релаксацию системы к состоя-
нию равновесия в отсутствие внешнего 
электрического поля. При наложении 
поля, коль скоро оно слабое, нетрудно 
вычислить линейный отклик системы, 
если вспомнить, что в рассматривае-

ji ju+STtmt м о м приближении действие поля сво-
z\ дится просто к смещению локальных 

| j уровней, 8mo-> е т 0 + Vm, где Vm есть 
значение потенциала действующего поля в узле т. От уравнений (11), 
(12) можно перейти к линеаризованным уравнениям, проводя разложе-
ние по Vm. Ёудем использовать для обозначения равновесных функций 
тильду, а для обозначения добавок к ним б fma, &fm и т. д. 

Для первых двух членов в правой части (11) имеем: 

+ 

• 

' /77 

A Г-
1 -

V 

= (Ут-Уп. 

ji n7(00)T(s) Т(е) 
JT" w тп/ та/ п 

J _ r ( 0 0 , / у 
I "^Г 1 тпа\v т ~ Уп + ^И-Ц — бм-ш) = — Гтпа^Ш/ 

где 

а 

р(00) w J- тпа — w 

is) f(e) 
ma/ n 

17/(00) ds) 
~ w nm/na / tn 1неравн = . 

dwT ?(s)/f(e) 
/ ma/ n 

d W m w nm 

dem 

T(s)T(e) 
/ na/ m 

. W "/ na 

T(s) 
1 ma 

7(e) 
1 n 

T(s) 
1 na 

7(e) 
1 m 

та па, 

.00) Г(s) Т(е) 
>пп / ma / п tw(OO) T(s) J(e) _ Г(00) 

ry nm I па I m — -l nma, 

bf&o 
(s) (e) 

(15a) 

(16a) 
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Аналогично преобразуются и другие члены., в которые входят 
р(01) р(Ю) ^,w/(01)r(s) T(s) _ ту/(10) Г(с1)Г(е) n c^v 1 тпа — 1 пта W mti / то I — w тп / п / т > ^luujr 

. Г(11) _ г(11) _ (̂11)Г(ЮГ(«) _ lF(ll)T(d)r(s) /1CRV 1 тпа — 1 пта —' w тп I tn I п^ — w пт j п I me \i<Jt»j 

И 

Т 7(<1) W " ' 
I m I ma 

В этих обозначениях линеаризованные уравнения баланса прини-
мают вид , 

dd/тб 1 /Г(0Т>) Т/(00) , г(01) т/(01) _ г(10)_ т/(.10) _ Г(И)_ т/(11) Х 
—~ — ~ 7. тпа ' топа г * тпа v mono — 1 тпа v топа 1 тп a v та па} ОГ i / 4 т (17) 

и , -

{Гтпа и(тЪпа + 
dt Т 

па 
где 

С о ' = vm~vn + б й - (19) 
есть разность обобщенных потенциалов, которая в нашем случае зави-
сит не только от узлов, но и от характера их заполнения (индексы а, |3). 

Плотность тока дается в узельном представлении выражением 

/ _ е V1 /г(00>'г/(°0) д. г(01)//(01)~ г(10) л. г<П) М-Ш ~г /onv / — ^ mna итопа ~Г 1 тпа^тапа ~Т" 1 тпаи
1}^па -+- 1 тпа иnton!}*' 

m<S,n>S а 

где символы m<S и п>£ обозначают узлы, лежащие слева и справа 
от поперечного сечения площади 5. В случае, когда энергия не зависит 
от спина, имеем 

р(а&) _ _ / о п 1 тпа — 1 ,та — 1 тп > 

и J /<аР) , — I /(«-Р), • 11 t̂nona ~ V тп ^ 

i =

 £ (22) 
m<S,n>S 

а|3 

из уравнений (17), (18) в стационарном случае получается :закои 
Кирхгофа для разветвленной сетки сопротивлений. Однако из-за нали-
чия возможности двух различных способов заполнения каждого центра 
число узлов этой сетки вдвое превышает число локальных центров. 
Возможные переходы между двумя различными локальными центрами 
могут быть двух типов: с а = | 3 и с Переходы первого типа отве-
чают перескокам электрона по пустым (a=i|3 = 0) или по однократно 
заполненным ( а = § = 1 ) центрам (последние можно интерпретировать, 
как перескоки дырок). Переходы, этого типа, как видно из (13), не 
приводят к изменению энергии взаимодействия. Переходы второго типа 
(с сопровождаются изменением энергии Взаимодействия. Если 
такие переходы оказываются маловероятными (а эта ситуация вполне 
реальна [11]), то задача сводится к отысканию сопротивлений двух 

5* 



'68 ВЕСТН. МОСК. УН-ТА. СЕ?. ФИЗИКА, АСТРОНОМИЯ, Т. 18, № 3 — 1977 

почти независимых разветвленных сеток, отвечающих «электронной» и 
«дырочной» Составляющим тока. Конкретные методы ее решения, осно-
'ванные на тёории перкол^ции, обсуждаются в [11] . 

Линейный отклик в системе 
с градиентом температуры 

Изложенная теория допускает непосредственное обобщение на слу-
системе имеется малый градиент температуры. Ввести его 
и в [12], рассматривая малые •отклонения от локально-

чаи, когда в 
можно, как 
равновесных распределен 

f (S) 

где Тт есть температура в точке 
Т7n=-T+xm у Т. Вводя обозначения 

ии 

/ (s) I та I Т-*Т , / id) _ ты) 
f m' \т~*т , (23) 

xm локализации центра, 

та ds) / та f(s) x f ( d ) _ M ) f(d) (ОА\ 
/ таг и / т — /т / т 

и линеаризуя1 уравнения баланса (11), (12), мы вновь придем к уравнениям 
вида (17), (118), только вместо величин бfma, Щ(т в них будут входить ве-
личины 

лЩ _ fids) о/ та — °/ та 

•Принимая во внимание, ч' 
dJ(s) и I та 

дТ 

а/ (d) 

дТ 
1 

f2 

df (s) 

аг, 
то 

1 

x m y T , б / •(d) _ Oi(d) , 
m — О/да ч 

а/Я? 
ат 

— М-) / mo z 

T ( s ) , / ma oz r 

йол^чаем, ч|го вместо (16а), (166), войдут выражения 

( S f e + (8ma-Ц + О*) Xm VInT), 

где, как и раньше, а — 3, 1. Таким образом, при наличии градиента 

г/ v mane 

+ [(вя 

/(«Р) зж 

W + 8та — 2^1+ /С) / (<0 

аг 
т<<6 I m dzn 

дТ 

температуры роль обобщенного потенциала играет не (19), а величина 

+ aK) х о т - (ея - ц + р*) хп] у In Г. (25) 

Полученные уравнения (17), (18) вместе с (25) дают полное опи-
сание термоэлектрических явлений переноса, связанных с перескоками 
электронов между локализованными состояниями с участием фононов 
яри учете рнутрицентровой корреляции электронов, ответственных за 
проводимость. 

В заключение вырЬкаю благодарность В. Л. Бонч-Бруевичу за 
обсуждение работы. 
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