
Физика твердого тела, 2026, том 68, вып. 7

05

Электрон-решеточная связь и переход

изолятор−квазиметалл в RNiO3

© А.С. Москвин

Уральский федеральный университет,

Екатеринбург, Россия

Институт физики металлов УрО РАН,

Екатеринбург, Россия

E-mail: alexander.moskvin@urfu.ru

Поступила в Редакцию 6 марта 2026 г.

В окончательной редакции 9 марта 2026 г.

Принята к публикации 13 марта 2026 г.

Для описания зарядовой степени свободы в ян-теллеровских магнетиках, неустойчивых относительно

диспропорционирования, предложена и развивается модель зарядовых триплетов, предполагающая включе-

ние в локальный
”
рабочий“ мультиплет трех зарядовых состояний; ян-теллеровский dn-центр, электронный

dn+1 и дырочный dn−1 центры. В рамках новой модели рассмотрен эффективный гамильтониан электрон-

решеточного взаимодействия с локальной полносимметричной
”
дыхательной“ (breathing) модой смещений,

позволяющий дать адекватное описание эффектов изменения объема элементарной ячейки и моноклинных

искажений при фазовом переходе квазиметалл−изолятор, а также влияния всестороннего давления на

температуру фазового перехода.
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1. Введение

Все соединения типа оксидов на основе d-ионов с

популярным относительно слабо искаженным окта- или

тетраэдрическим окружением можно разделить на три

большие группы. Прежде всего это простые системы S-,

или A-типа (MnO, MnF2, NiO, KNiF3, YCrO3, YFeO3, . . .)
с локальным орбитально-невырожденным основным со-

стоянием A1g или A2g и единственной локальной спи-

новой степенью свободы. Системы E-типа, или ян-

теллеровские (ЯТ) магнетики с основным орбитальным

дублетом d-центров Eg являются сложнейшими система-

ми с конкуренцией решеточной, спиновой, орбитальной

и зарядовой степеней свободы [1]. Наконец, для систем

T -типа с основным орбитальным триплетом d-центров

T1g или T2g также характерна конкуренция решеточной,

спиновой и орбитальной степеней свободы, однако эф-

фекты взаимодействия с решеткой и межцентровые вза-

имодействия в них определяются относительно слабыми

π-связями t2g -электронов в отличии от сильных σ -связей

для eg -электронов в системах E-типа.

Уже несколько десятилетий традиционным подходом

к описанию электронной структуры соединений на

основе d-ионов стало использование так называемых

ab initio методов расчета зонной структуры, основанных

на объединении теории функционала плотности DFT

(density functional theory) в рамках приближений ло-

кальной плотности LDA (local density approximation)
или обобщенного градиента GGA (generalized gradient

approximation) с подходами, используемыми при ре-

шении модели Хаббарда [2]. Между тем, независимо

от характера основного состояния все соединения на

основе d-ионов являются сильнокоррелированными си-

стемами в том смысле, что они не могут быть адек-

ватно описаны в рамках DFT, а точнее DFA (density
functional approximation), так как это плохо определен-

ное
”
стартовое“ приближение для описания локальных

и нелокальных корреляций, что практически исключает

их адекватный учет (см., например, [3–7]).
Требующие больших затрат времени методы на осно-

ве DFT могут дать правдоподобное полуколичественное

описание некоторых особенностей электронной струк-

туры сильнокоррелированных соединений на основе

d-ионов, однако их количественная точность неизвест-

на [4] как из-за сомнений в адекватности DFT-описания

затравочных некоррелированных орбиталей [4], так и из-

за нерешенной проблемы адекватного учета локальных

и нелокальных корреляций.

Наиболее общим и эффективным методом описа-

ния орбитально-спиновой структуры сильнокоррелиро-

ванных соединений на основе d-ионов с устойчивой

валентностью является метод неприводимых тензорных

операторов группы вращений (алгебра Рака) или точеч-

ных групп [8], в частности, метод спин-гамильтониана

для систем S-типа, или модель Кугеля−Хомского для

ЯТ-магнетиков [9,10].
Однако все ян-теллеровские ионы E-типа так или

иначе проявляют эффект неустойчивой валентности

(
”
valence skipping“), точнее говоря, неустойчивости от-

носительно зарядового диспропорционирования [1], что
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приводит к необходимости развития известной моде-

ли Кугеля–Хомского, справедливой только для ЯТ-

магнетиков как систем орбитально-спиновых центров

с устойчивой валентностью. Для описания зарядовой

степени свободы в ЯТ-магнетиках, неустойчивых отно-

сительно диспропорционирования, нами предложена и

развивается модель зарядовых триплетов [1,5–7,11–18],
предполагающая включение в

”
рабочий“ мультиплет

трех зарядовых состояний: ян-теллеровский dn-центр,

электронный dn+1 и дырочный dn−1 центры. В рам-

ках новой модели, вне пределов модели Хаббарда и

DFT, удается получить ряд оригинальных результатов,

в частности, дать описание сложных фазовых диаграмм

квазидвумерных купратов и никелатов на основе ЯТ-

систем типа La2CuO4 и RNiO2, природу так называемой

псевдощелевой фазы и механизм ВТСП как сверхпрово-

димости локальных бозонов, особенностей фазовых диа-

грамм ортоманганитов на основе LaMnO3, предсказать

спин-триплетную сверхпроводимость Sr2RuO4 и RuO2,

ферропниктидов/халькогенидов, объяснить особенности

фазовой диаграммы ортоникелатов RNiO3.

В данной работе, на примере ортоникелатов RNiO3

мы показываем возможности новой модели для объ-

яснения эффектов электрон-решеточной связи, имею-

щей принципиальное значение для ЯТ-магнетиков как

в простой модели Кугеля–Хомского, так и в модели

зарядовых триплетов. В разделе 2 рассматриваются

элементы теории зарядовых триплетов, псевдоспиновый

формализм. Эффективный
”
псевдоспиновый“ гамильто-

ниан представлен в разделе 3. В разделе 4 рассматрива-

ется эффективный гамильтониан электрон-решеточной

связи ЯТ-магнетика. В разделе 5 приведены примеры мо-

дельного расчета эффектов электрон-решеточной связи

в ортоникелатах RNiO3 . Краткое заключение приведено

в разделе 6.

2. Модель зарядовых триплетов:
псевдоспиновый формализм

Принципиально новым в развитии модели Кугеля–
Хомского для ЯТ-магнетиков с зарядово-орбитально-

спиновой неустойчивостью является включение в
”
ра-

бочий“ мультиплет трех зарядовых состояний: ян-

теллеровский dn-центр, электронный dn+1 и дырочный

dn−1 центр, которые мы, следуя замечательной идее

Райса и Снеддона [19], объединяем в зарядовый триплет

и связываем с тремя проекциями псевдоспина 6 = 1,

M = 0, M = −1, M = +1 соответственно.

Очевидно, эта модель напоминает модель так на-

зываемых
”
полужестких“ (semi-hard-core) бозонов [20],

которые описываются расширенной моделью Бозе–
Хаббарда, предполагающей сведение локального гиль-

бертова пространства к трем нижним состояниям за-

полнения n = 0, 1, 2 с последующим преобразованием

к анизотропной S = 1 спиновой модели (см., например,
работы [21–23]).

Использование известных соотношений спиновой ал-

гебры позволяет найти псевдоспиновую форму локаль-

ных параметров порядка, сконструировать эффективный

псевдоспиновый гамильтониан и использовать для опи-

сания зарядовой степени свободы ЯТ-магнетика в
”
коор-

динатном“ представлении методы, хорошо зарекомендо-

вавшие себя для спиновых магнетиков [1,5–7,11–18].
Формально локальный псевдоспин 6 = 1 предполага-

ет наличие восьми (трех
”
дипольных“ и пяти

”
квадру-

польных“) независимых операторов и соответствующих

параметров локального зарядового порядка. В неприво-

димых компонентах это

6̂z ; 6̂± = ∓ 1√
2

(6̂x ± i6̂y ); 6̂
2
z ; 6̂

2
±; T̂± =

1

2
{6̂z , 6̂±}.

Величина neg
= 1−〈6̂z 〉 — среднее число eg -элек-

тронов на узле, а среднее 1n = 〈6̂z 〉 определяет откло-

нение от
”
половинного“ заполнения.

Операторы P0 = (1−6̂2
z ); P̂± = 1

2
6̂2

z (1± 6̂z ) являют-

ся фактически операторами проектирования на зарядо-

вые состояния с псевдоспиновой проекцией M = 0,±1

соответственно, а средние 〈P̂0〉, 〈P̂±〉 это фактически

локальные плотности для соответствующих зарядовых

состояний.

Матрица оператора псевдоспина 6̂ имеет очень про-

стой вид в декартовом базисе |x , y, z 〉:

〈i|6̂k | j〉 = iǫik j . (1)

Два оператора повышения/понижения 6̂± и T̂± ме-

няют проекцию псевдоспина на ±1, хотя с несколько

различными свойствами

〈0|6̂±| ∓ 1〉 = 〈±1|6̂±|0〉 = 1;

〈0|T̂±| ∓ 1〉 = −〈±1|(T̂±|0〉 = ∓1. (2)

Вместо 6̂± и T̂± удобно ввести новые операторы:

P̂± =
1

2
(6̂± + T̂±); N̂± =

1

2
(6̂± − T̂±),

реализующие преобразования M = 0,↔ M = +1

и M = 0,↔ M = −1 соответственно. Очевидно, что с

помощью этих операторов можно описывать эффекты

одночастичного, электронного или дырочного, переноса

в системе зарядовых триплетов.

Операторы повышения/понижения 6̂2
± меняют проек-

цию псевдоспина на ±2 и описывают переходы элек-

тронный центр ↔ дырочный центр, то есть являются

операторами рождения/уничтожения электронной пары,

или эффективного локального композитного бозона.

Соответствующие локальные средние 〈6±〉, 〈T±〉,
〈62

±〉 будут описывать межконфигурационные взаимо-

действия и различные варианты
”
недиагонального“ за-

рядового порядка, в частности, два типа когерентных

металлических и сверхпроводящее состояния.
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Учитывая спиновые и орбитальные состояния для

зарядовых компонент (зарядовых конфигураций), мы

должны расширить локальное гильбертово пространство

до
”
псевдоспин-орбитально-спинового мультиплета“

|6M; Ŵµ; Sm〉 = |1M; Ŵµ; Sm〉. (3)

Так, для ортоникелатов RNiO3 получаем октет, вклю-

чающий спин-орбитальный ЯТ-квартет |10;Egµ; 1/2ν〉
с M = 0 и спин-зарядовый квартет с M = ±1,

включающий синглет |1 + 1;A1g0; 00〉 и триплет

|1−1;A2g0; 1m〉, где µ = 0, 2, ν = ±1/2, m = 0,

±1(|Eg0〉 ∝ dz 2; |Eg2〉 ∝ dx2−y2).
В общем случае ЯТ-магнетик нужно рассматривать

как систему таких псевдоспин-орбитально-спиновых

мультиплетов, что позволяет в наиболее общем ви-

де учесть эффекты конкуренции различных степеней

свободы.

3. Эффективный
псевдоспин-гамильтониан

Используя свойства псевдоспиновых операторов мы

можем сконструировать эффективный псевдоспиновый

гамильтониан ЯТ-магнетика, описывающий зарядовую,

как правило ведущую, степень свободы. Такой гамиль-

тониан должен включать учет внутрицентровых (ло-
кальных) и межцентровых (нелокальных) корреляций,

коррелированного одночастичного переноса, а также

двухчастичного переноса, или переноса эффективных

композитных бозонов. Ограничиваясь для простоты вза-

имодействием ближайших соседей представим псевдо-

спиновый гамильтониан в виде [1,5–7,11–18]

Ĥ = Ĥpot + Ĥ
(1)
kin + Ĥ

(2)
kin, (4)

Ĥpot =
1

2
U

∑

i

62
iz − µ

∑

i

6iz + V
∑

i< j

6iz6 jz , (5)

Ĥ
(1)
kin = −tp

∑

i< j

[P̂ i+P̂ j− − tn

∑

i< j

N̂i+N̂ j−

− tpn

∑

i< j

(P̂ i+N̂ j− + P̂ i−N̂ j+) + h.c.], (6)

Ĥ
(2)
kin = −tb

∑

i< j

(6̂2
i+6̂

2
j− + 6̂2

i−6̂
2
j+), (7)

С точки зрения формальной спиновой аналогии эф-

фективный псевдоспиновый гамильтониан напоминает

спин-гамильтониан сильноанизотропного магнетика с

аксиальной одноионной анизотропией, билинейной и

биквадратичной двухионной анизотропией во внешнем

поле вдоль z -оси. Однако очевидно, что в отличии

от настоящих спиновых операторов их псевдоспиновые

аналоги инвариантны относительно обращения времени,

что отражается в появлении в гамильтониане Ĥ
(1)
kin сла-

гаемых, запрещенных в реальных спин-гамильтонианах.

Первое слагаемое в (5) описывает эффекты
”
затра-

вочного“ псевдоспинового расщепления, или локальные

корреляции. Параметр локальных корреляций U акку-

мулирует вклады электрон-электронных взаимодействий

типа Ud , Up, Upd , p−d-гибридизации, эффектов электрон-

электронной и электрон-решеточной релаксации (экра-
нировки). Очевидно, что эффективный параметр U в

кластерной модели не имеет прямого отношения к пара-

метру локальных корреляций Ud традиционной модели

Хаббарда. Положительные значения параметра U > 0

стабилизируют систему ЯТ-центров, соответствующих

проекции псевдоспина M = 0, тогда как отрицатель-

ные значения U < 0 стабилизируют диспропорциониро-

ванную систему зарядовых центров, соответствующих

проекции псевдоспина M = ±1. Положительная вели-

чина параметра локальных корреляций U > 0 имеет

очевидный физический смысл энергии диспропорцио-

нирования. Экспериментальную информацию о знаке

параметра локальных корреляций может дать исследо-

вание эффекта Яна–Теллера для примесных ЯТ-ионов

в изоструктурной диамагнитной матрице. Так, эффект

Яна–Теллера наблюдался для ионов Ni3+ в перовските

LaAlO3 [24,25], что позволяет сделать вывод о положи-

тельном знаке параметра U в ортоникелатах RNiO3.

Во втором слагаемом в (5) µ это химический по-

тенциал. Нелокальные зарядовые корреляции вносят,

возможно, основной вклад в стабилизацию зарядово-

диспропорционированной CD-фазы в ее классическом

варианте зарядового упорядочения (CO). Действитель-
но, в простейшем случае короткодействующего nn-

взаимодействия с очевидно положительным знаком па-

раметра нелокальных корреляций V > 0 оператор Ĥnloc

непосредственно стабилизирует CO-фазу с
”
антиферро“-

упорядочением G-типа электронных (M = −1) и ды-

рочных (M = +1) центров. При положительном знаке

параметра локальных корреляций U > 0 формирование

классического зарядового порядка в идеализированном

кубическом перовските с учетом взаимодействия толь-

ко ближайших соседей происходит при V > Vcr , где

в приближении молекулярного поля Vcr = U/z = 1
6

U

(z — число ближайших соседей) [6,7]. Гамильтониан

Ĥpot определяет так называемый атомный предел мо-

дели, в котором полностью пренебрегается как одно-

так и двухчастичным транспортом. Подчеркнем, что

в модели зарядовых триплетов высокотемпературная

квазиметаллическая (bad metal) фаза ассоциируется с

неупорядоченной (NO) фазой, как результатом разру-

шения (melting) диэлектрической CO-фазы зарядового

порядка [6,7].

Гамильтониан Ĥ
(1)
kin описывает три типа

”
одночастич-

ного“ коррелированного переноса и представляет собой

очевидное расширение обычной модели Хаббарда. Пер-

вое слагаемое PP-типа описывает процессы переноса

дырочных (M = +1) центров в решетке, образованной

родительскими (M = 0) ЯТ-центрами (p-тип носителей

соответственно) или перенос центров M = 0 в решетке,
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образованной дырочными центрами (n-тип носителей

соответственно). Второй член NN-типа в (6) описыва-

ет процессы переноса электронных (M = −1) центров

в решетке, образованной родительскими центрами (но-
сителями n-типа) или движение центров M = 0 в решет-

ке, образованной электронными центрами (носителями
p-типа). Третий член NP-типа в (6) описывает процесс

локального диспропорционирования/рекомбинации, или

рождения/аннигиляции электронно-дырочной пары.

4. Электрон-решеточное
взаимодействие

В отличии от магнетиков S-типа с относитель-

но слабым спин-решеточным взаимодействием, для

ЯТ-магнетиков включение орбитальных и зарядовых

флуктуаций приводит к принципиально важной роли

электрон-решеточного взаимодействия в формировании

фазовых состояний. Как одночастичный, так и особенно

двухчастичный перенос заряда сопровождаются ано-

мально большими решеточными флуктуациями, что ука-

зывает на принципиальную возможность формирования

специфических связанных электрон-решеточных фаз.

В отличии от активной ян-теллеровской моды QEg флук-

туации локальной зарядовой плотности прежде всего

связываются с особенностями локальной полносиммет-

ричной (breathing) моды QA1g смещений ближайших к

ян-теллеровскому катиону лигандов.

Эффективный гамильтониан линейного электрон-

решеточного взаимодействия включает два принципи-

ально важных вклада для зарядовых состояний с про-

екцией псевдоспина M = 0, то есть для ЯТ-центра,

и M = ±1, то есть для электронного/дырочного центров

соответственно

Ĥe−l = VE

∑

i

P̂0(v̂
E
i · QE

i )P̂0 −
∑

i

(
a/2 6̂2

iz − g6̂iz

)
Q

A1g

i

+
1

2

∑

i 6= j

1Vi j

(
Q

A1g

i , Q
A1g

j , θi j

)
6̂iz 6̂ jz , (8)

где первое слагаемое — ян-теллеровский вклад

взаимодействия с локальной модой смещений QE

(QE0 ∝ dz 2 ;QE2 ∝ dx2−y2), VE — константа ЯТ-взаимо-

действия, а матрицы v̂E0, v̂E2 на базисе состояний |Eg0〉
и |Eg2〉 совпадают с матрицами Паули σz и σx соот-

ветственно [9]. Второе слагаемое это взаимодействие с

локальной полносимметричной (breathing) модой смеще-

ний для зарядовых состояний с проекцией псевдоспина

M = ±1, a и g — константы электрон-решеточного вза-

имодействия. Константа a определяет перенормировку

эффективного параметра локальных корреляций, кон-

станта g определяет билинейный вклад в эффективное

”
псевдомагнитное“ поле gQ

A1g

i , индуцируемое решеткой,

природа которого связана со связью между размером

ЯТ-кластера и электронной плотностью [26,27]. Третье

слагаемое — нелокальное электрон-решеточное взаи-

модействие. Параметр нелокальных корреляций Vi j , в

отличии от локальных электронных вкладов, зависит не

только от Q
A1g

i и Q
A1g

j , но и от угла сверхобменной связи

Nii−O−Ni j .

Естественно, что учет электрон-решеточного взаимо-

действия требует включения в гамильтониан ЯТ-маг-

нетика и упругой энергии

Elat =
1

2

∑

iŴν

KŴ(Q
Ŵν
i )2 +

1

2

∑

i> j

k i jQ
A1g

i Q
A1g

j + . . . , (9)

где мы выделили только вклад локальных мод и

нелокальный вклад полносимметричной
”
дыхательной“

(breathing) моды. Отметим, что этот нелокальный вклад

может быть ответственен за структурный фазовый пе-

реход в ЯТ-магнетиках с перовскитной структурой ти-

па Pbnm (orthorhombic) ⇒ P21/n (monoclinic), сопро-

вождаемый так называемым диспропорционированием

связей (bond disproportionation), и чисто решеточный

вклад в переход металл-изолятор в редкоземельных

ортоникелатах [28].

Очевидно, что энергия ЯТ-стабилизации [9,29]

EJT =
V 2

E

2KE

является важнейшим энергетическим фактором стабили-

зации ЯТ-центра в решетке.

5. Электрон-решеточное
взаимодействие в никелатах

Многочисленные экспериментальные данные указыва-

ют если не на решающую, то на весьма существенную

роль электрон-решеточного взаимодействия в переходе

изолятор–квазиметалл в ортоникелатах. Влияние ре-

шетки было подтверждено дифракционными исследо-

ваниями, которые выявили заметное увеличение объ-

ема элементарной ячейки с небольшим нарушением

симметрии от орторомбической Pbnm к моноклинной

P21/n ниже TCO = TIbMT [30,31], которое расщепляет

единый Ni-центр высокотемпературной фазы квазиме-

талла на два неэквивалентных Ni-центра с немного раз-

личающимиися средними расстояниями Ni−O. Важней-

шим аргументом, указывающим на сильную электрон-

решеточную связь, является обнаружение аномально

сильного влияния всестороннего давления на пониже-

ние температуры перехода изолятор–квазиметалл TIbMT

в ряде ортоникелатов [32,33].

Одним из наиболее ярких проявлений сильного

электрон-решеточного взаимодействия в ортоникелатах

считается наблюдение гигантского изотопического эф-

фекта при замещении 16O → 18O [34], приводящего

к сдвигу температуры перехода квазиметалл–изолятор
на величину ≥ 10K в системе La0.1Pr0.9NiO3. Авторы
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работы [34] объяснили эффект на основе некоторой под-

гонки, предполагающей учет ян-теллеровской редукции

ширины зоны. Однако, на наш взгляд, как и во многих

других сильнокоррелированных 3d-окислах (см., напри-
мер, работы [35–38]), этот эффект является прямым

указанием на фазовое расслоение в ортоникелатах и

перколяционную природу IbMT-перехода. Тем не менее

влияние изотопического замещения на фазовое рас-

слоение фактически также является результатом учета

электрон-решеточной связи.

В рамках двухподрешеточной (A,B) модели ортони-

келата введем аналогично параметру зарядового поряд-

ка (СО)

l =
1

2

(
〈6̂z A〉 − 〈6̂z B〉

)
,

две комбинации локальных дыхательных мод QA1g
= Q

для A(B)-подрешеток

Q± =
1

2
(QA ± QB), (10)

связанные с объемным однородным сжатием/расши-

рением решетки (Q+ мода) и
”
знаменитой“ модой

Q− антиферро-типа, описывающей диспропорциониро-

вание связей Ni−O (bond-disproportionation, BD) со-

ответственно. Взаимодействием с BD-модой Q− мно-

гие авторы объясняют как механизм, так и осо-

бенности перехода изолятор−металл в ортоникелатах

RNiO3 [26,27,39],
”
забывая“ с одной стороны о всего

лишь слабых эффектах моноклинности и минималь-

ных величинах BD-моды в монокристаллах ортоникела-

тов [31], а с другой стороны о сильных эффектах объ-

емного сжатия/расширения решетки, сопровождающих

переход изолятор–металл (см., например, работу [34]),
и аномально сильном влиянии всестороннего давле-

ния [32,33]. Основным структурным фактором, опре-

деляющим падение температуры перехода изолятор–
квазиметалл в ряду LuNiO3−LaNiO3 является угол

связи Ni−O−Ni [40], что автоматически указывает на

ведущую роль нелокальных корреляций в определении

зависимости TIbMT (R). С другой стороны, резкое по-

нижение температуры перехода при приложении все-

стороннего давления [32,33,40–42] связано не только с

ростом угла связи Ni−O−Ni, но и сжатием октаэдров

NiO6 [40,41]. Ниже мы будем предполагать, что инте-

гральный эффект нелокального электрон-решеточного

взаимодействия в минимальной теории модельного ор-

тоникелата будет определяться вкладом однородного

объемного сжатия/расширения решетки Q+, так что

параметры 1Vi j(θi j) в (8) могут быть представлены как

1Vi j(θi j) → 1Vnn(θi j) = bQ+. (11)

При таком предположении единственным механизмом,

объясняющим одновременное появление диспропорци-

онирования зарядов и связей Ni−O будет билинейное

слагаемое −g6̂iz Q
A1g

i в Ĥe−l .

В рамках двухподрешеточной модели гамильтониан

локального центра Hα, где α = A, B (см. работы [6,7])
с учетом электрон-решеточного взаимодействия при-

мет вид

Hα =
1

2
(U − aQα)6̂

2
zα − (hα + gQα)6̂zα, (12)

где hα — молекулярное поле [6,7]. Для иллюстра-

ции эффектов электрон-решеточного взаимодействия мы

провели в рамках модели молекулярного поля две серии

расчетов зависимости свободной энергии f (Q, l) мо-

дельного никелата от параметра зарядового CO-порядка

антиферро-типа l и двух различных мод смещений для

октаэдра NiO6 при V = 0.15 U < Vcr , то есть в пред-

положении, что без учета Ve−l фаза CO энергетически

невыгодна. В соответствии с оценками работы [27]
упругую константу в (9) выберем равной K = 40 eV/�A2,

энергетические параметры U,V выбираем в единицах eV

(U ≈ 1 eV), параметры электрон-решеточного взаимо-

действия выбираем в единицах eV/�A (a, b, g порядка

нескольких единиц), температуру задаем в энергетиче-

ских единицах (eV).
На верхней панели рис. 1 представлен эффект од-

нородной моды Q+ расширения/сжатия решетки, при-

чем для простоты мы ограничились учетом влия-

ния электрон-решеточного взаимодействия на пере-

нормировку параметра локальных корреляций, поло-

жив параметр b = 0. Рис. 1, a иллюстрирует ситуацию

с
”
выключенным“ электрон-решеточным взаимодействи-

ем (T = 0.01), когда зависимость от Q+ определяется

только упругой энергией. Рис. 1, b−e показывают, что

”
включение“ электрон-решеточного взаимодействия при

a = 5 (T = 0.01) приводит к формированию CO-фазы

с |l| = 1 и Q+ ≈ 0.06, энергетически выгодной до темпе-

ратуры TCO = TIbMT ≈ 0.03, но устойчивой и при более

высоких температурах. Рис. 1, f показывает влияние все-

стороннего давления (сжатия) Epress = pQ+ на разруше-

ние зарядового порядка и переход CO−NO при p = 0.4,

T = 0.01. В целом данные рисунка прекрасно иллюстри-

руют эффект влияния электрон-решеточного взаимодей-

ствия на формирование зарядового CO-порядка, сопро-

вождаемого заметным объемным расширением решетки,

и его разрушения приложением всестороннего давления.

Отметим, что положительный знак параметра локаль-

ного электрон-решеточного взаимодействия a > 0 соот-

ветствует понижению параметра локальных корреляций

с увеличением объема октаэдра NiO6.

На нижней панели рис. 1, a представлен эффект неод-

нородной BD-моды Q−. Как и выше рис.a представляет

ситуацию с
”
выключенным“ электрон-решеточным вза-

имодействием (T = 0.01). Учет билинейного локально-

го электрон-решеточного взаимодействия (−g6̂iz )Q
A1g

i )
при относительно небольшой величине параметра g = 2

приводит к понижению энергии диспропорционирован-

ной CO-фазы, но основное состояние остается за NO-

фазой. Однако при g = 3 основное состояние меняется

на диспропорционированную как по зарядам, так и
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Рис. 1. Верхняя панель: контурные графики зависимости свободной энергии f (Q, l) модельного никелата от параметра

зарядового порядка антиферро-типа l (charge disproportionation) и однородной моды смещений Q+ (bond expansion) при различных

температурах: a — a = 0; p = 0; T = 0.01; b — a = 5; p = 0; T = 0.01; c — a = 5; p = 0; T = 0.02; d — a = 5; p = 0; T = 0.03;

e — a = 5; p = 0; T = 0.04; f — a = 5; p = 0.4; T = 0.01. Нижняя панель: контурные графики зависимости свободной энергии

f (Q, l) модельного никелата от параметра зарядового порядка антиферро-типа l (charge disproportionation) и антиферро-моды

смещений Q
−

(bond disproportionation) при различных температурах: a — g = 0; T = 0.01; b — g = 2; T = 0.01; c — g = 3;

T= 0.01; d — g = 3; T = 0.05; e — g = 3; T = 0.075.

по Ni−O связям CO-фазу, энергетически выгодную до

температуры TCO = TIbMT ≈ 0.075, но устойчивой и при

более высоких температурах.

Мы пока не ставили целью количественное описание

экспериментальных данных по никелатам, эта задача

требует специального анализа, но, тем не менее опреде-

ленные количественные оценки могут быть сделаны. Так,

при выбранных нами величинах K, a, g при U = 1 eV

мы получаем для температур перехода CO−NO вполне

разумные величины (TCO = TIbMT ≈ 330K и 825K со-

ответственно для данных на верхней и нижней панели

рисунка.

6. Заключение

В рамках модели зарядовых триплетов, предполагаю-

щей включение в локальный
”
рабочий“ мультиплет ЯТ-

магнетика трех зарядовых состояний; ян-теллеровский

dn-центр, электронный dn+1 и дырочный dn−1 центры,

и псевдоспинового формализма нами рассмотрен эф-

фективный гамильтониан электрон-решеточного взаимо-

действия, включающий как известное ян-теллеровское

слагаемое, так и взаимодействие с локальной полносим-

метричной
”
дыхательной“ (breathing) модой смещений.

В приближении молекулярного поля показано, что новая

модель позволяет дать адекватное описание эффектов

изменения объема элементарной ячейки и моноклинных

искажений при фазовом переходе квазиметалл–изолятор

в ортоникелатах RNiO3, а также влияния всестороннего

давления на температуру фазового перехода.
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