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0- 198151 
Общая характеристика работы 

Актуальность работы. За пос.1сднсе десятилетие значите.1ыю повысилDt интерес, 

прояв.1яемый как с экспериментальной, так и теоретической стороны, к иссле,'\ОRа~rию нре­

мсни жизни т нозбужденных электронов и дырок R трех- и днумерных Э.'ТСКТJЮННЫХ систе­

мах /1]. Это объяснястDI тем, что динамика квазичастиц играет важную роль во многих 
физических и химических процессах. Так, например, величина т, обратна.я которой пред­

ставляет собой скорость затухания возбуждепий и соотвстстнует ширине кнаэичастичной 

спектральной функции, традиционно играет значимую роль в явлениях, основанных на 

транспорте носителей заряда и спина. Совместно со скоростью квазичастиц нремя жи:ши 

определяет длину свободного пробега - важную характеристику динамики кн11эичастиц 

в многоэлектронной системе. Среди современных экспериментальных методов, ра;щитых 

для такого рода исследований, наиболее мощным является метод двухфотонной фото­

эмиссионной спектроскопии с нременным раэрспrснисм (2Ф-ФЭС-13Р). Этот метод делает 

возможным прямое И'ЗМсрение времени жизни во:1буждснных кнаэичастичных состояний 

в металлах с временным разрешением порЯ,'\Ка неско.'Iьких фемтосекуrц. Полное понима­

ние того, какие процессы определяют вс.1ичину, измеряемую в хо,\с таких экспсримснтон, 

еще нс достигнуто, однако ясно, что необходимо более точное опнсанис нрсмени жизни 

элементарных нозбуж,'\ений, чем то, которое дает пол.хо~\ свобо,1ных электронов. 

13 пос.1еднее нрсмя большинство первопринципных рае•rстов нремсни жи:ши т ква-зи­
частиц в реальных системах проводится в рамках так наэывасмого G0 W0 приближения /2], 
которое пренебрегает вершинными поправками как для поляризационной функции, так и 

для собственно-энергетической части. 13 этом приб.1ижснии последняя предстанляется как 
произведение функции Грина, соответствующей одночастичпому уравнению Хартри или 

Кона-Шема, и найденного с использованием этой функции в рамках нриб.1ижения хаоти­

ческих фаэ (ПХФ) экранированного кулоновского взаимодействия. В не;щннсм прошлом 

такого рода расчеты бьти проведены для некоторых простых и благородных металлов, 

Зd-ферромагнитных и некоторых 4d- и 5d-переходных мета.1лов. Эти расчеты. использу10-

щие различные методы нахождения одноэ.'тектронного энергетического спектра, покаэали, 

что в С.1Учас простых металлов учет рса.1ьной зонной структуры приводит к зависимости 

времени жизни квазичастиц от энергии возбуждения w близкой к той, которая получается 

в модели свободных электронов - т ~ w-2 . Ситуация несколько меняетDt в слу•~ае благо­
родных метал.1ов из-за наличия ниже ( ~ 2 eV) уровня Ферми EF полпостью заполненной 
d-зоны. Но в силу того, что простые и благородные металлы обладают качсствсшю схожей 
зонной структурой и плотно~;тыо электронных состояний (ПЭС) в области F;F, и :щесь вре­

мя жизни демонстрирует ожидаемую за11исимость от энергии возбуждения. Однако это пе 

так в случае переходных металлов, где EF находится в пределах лока.~изованных состо­
яний d-зоны, которая, в свою очередь, сильно меняется при движении R,'\ОЛЬ сl-перио,1ов. 

Проведенные единичные расчеты показали, что полученные времена ЖИ'ЗНИ также сильно 

меняются, следуя тенденции, наблюдаемой в электронной структуре. Однако систематиче­

ского рассмотрения раэличных металлов, а тем бо.1ее их сrтанов и соединений, rщ предмет 

выявления закономерностей в изменениях времени жизни кваэнчастичных возбуждений 

при движении как в рамках той или иной группы, так и вдоль периодов таблицы Менде­

леева проведено не было. 

Важную часть указанного выше рассмотрения составляет исследование свойств ква­

зичастиц в ферромагнитных мета.~лах и их сплавах. Дело в том, что интенсивное ра-звитис 

нового напранления в прикладной физикt> - спиновой электроники (епинтроники) - приве­

ло к созданию целого спектра магнитоэлект~юнных устройств, функr\иональность которых 
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базируется на спин-зависимом транспорте возбужденных электронов и дырок в ферромаг­

нитных материалах IЗI. Ранее анализ времени жизни и соответствующей средней длины 
свободного пробега квазичастиц проводился лишь в чистых ферромагнитных металлах. 

Бы.10 отмечено, что при описании времени жизни в ферромагнитных системах важен учет 

дополнительных каналов затухания элементарных возбуждений, связанных с флуктуаци­

ями спиновой н.1отности, что возможно лишь при выходе за преде.1ы G0W0 приближения. 

Однако для изучения различных эффектов в тонкопленочных гетероструктурах наиболее 

часто используются не чистые фер\Юмагннтные металлы, а их сп.1авы CoжFei-z (как пра­

вило, с бо.%шим х) и NizFei-z (в основном с х ~ 0.8), тонкие слои которых выступают в 
качестве спиновых фильтров. Характеристики таких фильтров зависят от толщины слоев 

и от их состава. Расчет этих характеристик сиз первых принципов• для фер\Юмагнитных 
сплавов, в отличие от чистых металлов Fe, Со и Ni, даже на уровне G0 W0 приближения 

представляет собой труднореализуемую задачу. Поэтому, несмотря на тот факт, что ука­

занное приближение не учитывает вклад отмеченных выше каналов затухания, изучение 

G0W0-свойств квазичастиц в ферромагнитных сплавах позволит значительно продвинуть­
ся в понимании факторов влияния на спиновую асимметрию времени жизни и средней 

д.1ипы свободного пробега квазичастиц, а также оценить вклад этой асимметрии в наблю­

даемое на эксперименте поведение длины затухания как функции энергии возбуждения. 

Дополнительно отметим, что несмотря на то, что в настоящее время достигнут су­

щественный прогресс как в экспериментальном, так и теоретическом изучении спектра 

элементарных возбуждений в различных электронных системах, тем не менее, детальное 

понимание механизмов затухания и более полное описание процессов рассеяния, вовлечен­

ных в форми\Ювание наблюдаемой ширины спектральной функции квазичастиц остается 

актуальной задачей. До сих пор осуществляются попытки учесть влияние флуктуаций 

спиновой плотности 14, 51 в допо.1нение к включенным в рассмотрение в рамках G0 W0 при­
ближения каналам затухания, связанным с флуктуациями зарядовой плотности. Дело в 

том, что благодаря соответствию между многократным электрон-дырочным рассеянием и 

ф.1уктуациями спиновой плотности IG, 71 существует возможность учета соответствующих 
кана.1ов затухания путем вк.1ючения в рассмотрение лестничных диаграмм разложения 

собственно-энергетической части по голому и.1и экранированному кулоновскому взаимо­

действию. Существующие в литературе подходы либо не реализуемы в том виде, в котором 

они представлены, в при.1ожении к реальным системам, либо содержат подгоночные пара­

метры или величины, определяемые за пределами предлагаемого подхода. Все это де.1ает 

актуальной разработку ре1u~изуемого на практике метода, выходящего за пределы G0 W0 

приближения, но сохраняющего при зтом все достоинства последнего. 

Сегодня большой интерес д.1я снинтроники представляют также двумерные элек­
тронные системы, которые образуют, например, электроны поверхностных состояний ме­

т1U1лов и электроны в гетеропереходах или в сверхтонких слоях металлов на диэлектри­

ческой под.1ожке. В таких системах наиболее ярко прояв.1яет себя спин-орбита.1ьное вза­

имодействие, вызванное структурной инверсионной асимметрией потенциала, ограничи­

вающего электронную систему в направлении, 11ерпендику.1ярном плоскости за.1егания 

этой системы (так на.зывасмыА вкшц Рашбы). Ве.1ичююА вклада Рашбы можно управ­
лять, например, изменением стехиометрии поверхностного сплава [8] или приложенным 
электрическим полем (как, например, в полевом спиновом транзисторе) 191. На.1ичие та­
кого взаимодействия предостав.1яет возможность манипу.1ировать спином электрона бС'З 

использоuания внешнего магнитного 110.1я, что положительно сказывается на размерах 

и функциоюu~ьности устроАст~~роводт!КЬl«IJГсттlП!ТрОnПКВ>;".с точки зрения ква­
зичастичных свойств, спин-орб~n:!urьное взаимодействие пр~mоди-Г ·1< расщеплению э.1ек-
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тронного спектра, что в свою очередь может модифицировать время жизни квазичастиц, 

полученное без учета спин-орбита.%ного взаимодеАствия. В связи с испо.1ьзованисм та­

ких двумерных электронных систем при разработке современных электронных приборов 

полупроводниковой спинт~юники, изучение квазичастичной динамики в двумерных элек­

тронных системах со спин-орбитальным взаимодействием становится актуальным. Тем 

более что такого рода исследования не проводились даже в рамках G0W0 приближения, 

не говоря о подходах, выходящих за пределы этого приближения. 

Естественным обобщением рассмотрения двумерных элект~юнных систем со спин­

орбитальным взаимодеАствием Рашбы яв.1яется учет дополнительного вклада Дрессель­

хауза, обусловленного объемной инверсионной асимметрией, присутствующей в полупро­

водниковых гетероструктурах, созданных на основе материа..1ов со структуроА цинковоА 

обманки. Величина вк.1ада Дрессельхауза зависит от материала и геометрии выращива­

ния гетероструктур. При совместном действии вклады Рашбы и Дрессельхауза приводят 

к спиновому расщеплению, зависящему как от величины, так и от ориента11ии двумерного 

волнового вектора э.1ектрона k. Особо выде.'lЯется случаА, когда вклады компенсируют 
друг друга, и двумерная электронная система представляет собой две несвязанные епи­

новыс компоненты, каждая из которых демонстрирует свойства, присущие электронной 

системе без спин-орбита..1ьного взаимодеАствия. Такой с.•1учаА примечателен различными 

эффектами, достаточно подробно рассмотренными в литературе [10, 11]. Наиболее обсуж­
даемые процессы при рассмотрении динамики э.'1ект~юпов и дырок в двумерных электрон­

ных системах со спин-орбита..'lьным взаимодсАствисм Рашбы и Дрессельхауза - это спино­

вая релаксация и расфаэировка спинов [З]. Как следствие, соответствующие характерные 
времена этих процессов достаточно хорошо изучены. Однако, такое своАство квазичастиц, 

как время жизни т остается недостаточно изученным для указанных систем. 

Таким образом, возникает ряд актуальных проблем в области исследования свойств 

квазичастиц как в парамагнитных, так и спин-поляризоваппых трехмерных системах, а 

также двумерных электронных системах, где э.1ектронные состояния расщеплены по спи­

ну за с•1ет спин-орбита..'lыюго взаимодеАствия. Мотив1щия решения подобных проблем ле­

жит нс только в области фундамснта..'Тьного понимания механизмов затухания э.'Тсмснтар­

ных возбуждения в конденсированных средах, но также вызвана развитием соврсмс1111ых 

технологий, стремящихся к миниатюризации, снижению энергопотребления и расшире­

нию функциональности создаваемых устройств. 

Цель диссертационной работы состоит в теоретическом исследовании в.1ия1шя 

особенностей э.'!ектронно-энергетическоА и спиновой структуры трех- и двумерных элек­

тронных систем на свойства элементарных возбуждсниА в этих системах. Данная пробле­

ма рассмотрена на основе решения актуальных задач фw3ИКИ конденсированного состоя­

ния, которые могут быть сформулированы следУющим образом: 

1. Исследовать в единых приближениях динамику квазичастиц в парамагнитных пе­
реходных мета..1лах на предмет выявления закономерностей в изменениях свойств 

элементарных возбуждсний при движении как в рамках rl-периодов, так и в рамках 

тоА или иноА группы таблицы Менделеева. 

2. Проана..1изировать зависимость обусловленного неупругим электрон-электронным 

рассеянием конечного времени жизни и соответствующей средней длины свободного 

пробега квазичастиц от энергии возбуждения в ферромагнитных чистых мста..1лах 

и соединениях систем Co-Fe и Ni-Fe. Исследовать влияние степени спиrювоА поля­
ризации состояний, состава и кристаллической структуры на указанные свойства 

квазичастиц. Оцепить вклад неупругого электрон-электронного рассеяния в эффект 
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спинового фильтра, экспериментально наблюдаемого в спин-зависимом транспорте 
электронов в ферромагнитных материалах. 

3. Разработать реlll!изуемый на практике метод, выходящий за пределы GoWo прибли­
жения путем учета вклада многократного рассеяния в свойства квазичастиц и не 

ис.пользующий модельных параметров, а также величин, определяемых за преде­

лами метода. Провести сравнение разработанного метода с уже существующими в 

литературе подходами к описанию свойств элементарных возбуждений в многоэлек­

тронных системах. 

4. С помощью разработанного метода изучить влияние многократного электрон-дыроч­
ного рассеяния на свойства квазичастиц как в модельных од11ородных электронных 

система.х, так и в реальных кристаллических твердых тела.х . 

5. Реализовать G01V0 приближение и провести исследования квазичастичной ,з.инамики 

в двумерных электронных системах со спин-орбитальным взаимодействием, обуслов­

ленным структурной и объемной инверсионной асимметрией. 

Методы исследования. Решение поставленных задач проводи.1ось в рамках мно­

гочастичной теории возмущений с использованием как первопринципного метода расчета 

электронной структуры, основанного на теории функционала электронной плотности, так 
и модели •же.1е•. В первопринципных расчетах для нахождения энергетического спектра 

исс.'1едуемых систем применя.'lся метод линеаризованных muffin-tin орбита.'lсR (ЛМТО). 
При аЬ ir1itio вычис11ениях собственной энергии как в рамках широко применяемого G0W0 
приближения, т~~к и в рамках предложенного в работе метода использова.лся так называе­

мый product-бaзиc, который строился на парных произведениях ЛМТО, лока.'lизованных 
на одном и том же узле решетки . В применении к •желе• дета.1ьно анализирова.Jюсь влия­
ние многократного электрон-дырочного рассеяния на свойства квюичастиц и проводилось 

сравнение предложенного метода с существующими в литературе методами приближен-

1юго вычисления собственной энергии квазичш.-тиц. Для учета спин-орбитального взаимо­

деllt-твия в двумерных электронных системах использовались моде.1ьные гамильтонианы 

Рашбы и Дрессельхауза. 

Научная новизна зак.1юча.ется в том, что в работе впервые в рамка.х системати­

ческих исследований на основе проведенных первопринципных расчетов времени жизни 

квазичастиц т в G0 W0 приближении выяв.1ены закономерности в изменении поведения 

времени жизни квазичастиц как функции энергии возбуждения при переходе от одного 

парамагнитного переходных металла к другому как в предела.х одной группы, так и вдоль 

d-периодов табли1~ы Мснде.'!еева. Из сравнения с экспериментальными данными, получен­
ными методом двухфотонной фотоэмиссиопной спектроскопии с временным разрешеuием, 

делается предположение о том, '!ТО выявленные закономерности носят фунд11мента.1ьuый 

характер и нс претерпят значительных изменений при выходе за преде.1ы G0 W0 приб.'!и­

жения. Впервые с использованием аЬ initio G0W0 расчетов на примере ферромагнитных 
соединений систем Co-Fe и Ni-Fe показано влияние степени спиновой поляризации, со­
става и кристаллической структуры на спиновую асимметрию времени жизни и средней 

д.'lины свободного пробега квазичастиц. Это позволило оценить вклад электрон-электрон­

ного неупругого рассеяния в эффект спинового фильтра, эксперимента.льна наблюдаемого 

в спин-зависимом транспорте электронов в ферромагнитных материмах. В рамках ориги­

нального метода вычисления собственной энергии квазичастиц впервые проведен ана;пn 

влияния многократного электрон-дырочного рассеяния на сво!k-тва квазичастиц как в 

модельных однородных системах в широком интервале значениll параметра Э.'lектронной 

6 



п.1отпости , так и n рса.1ы1ых мг.та.1.1ах с помощью псрпопрющипных рас•ютоn. Устаноn:те­

но . •тто прс;tложснныli метод по1воляст ;юrтичь хороmсго сог.1асия r экr.перимента.1ьными 
щшными . D работе впсрnыс рса.1Иlоn1шо с0и·0 прпб;тиженис и ра1работан комп.1скr про­

грамм я.1я проnс;tсния иr.с.1с;tоnания времени ЖИlНИ ква1иттаr.тю1 п :tnумсрпых э.1сктро11-

ных сиrтемах r.o спип-орбита.1ы1ым в1аимодеlkтвпсм. обус.1оп.1снным как структурпоlt. 
так и объсмтюй инnсрсионной асимметрией. Описано поnс)(сние ука1аmюй величины n си­
стемах ro с.1абьш и rи.1ьньн1 спюювым расщсп.ттеписм. Пока1ано, что n системах со с.1абым 
спипоnым расщеплением Иlмснепия. JlllitJ'l\HPOПaпныc спин-орбита 1ы1ым в1атню)(ейстпи­

ем, пренебрежимо малы. 1а исключением mменсний в об.1асти 1атуха.11ия 1а rчст эмиссии 

плазмона . D с.1учас систем r сильным спиновым расщеп.1списм прсдrказапа спиновая асим­
метрия времени ж1n1111 и r.редпей длины свободного пробега элекчюпов. ве.1ичипа котороlt 

может управ.1ятьrя внешним электрическим полем. Д1я более рса1ис111ч1юго расс~ютре­

пия динамики ква:шчаrтиц в двумерных rистемах со спип-орбитальпьш в1аимодсйствием 

впервые была модифицирована модель повторяющихся тонких п.1е1юк с одномерным пссв­

допотенциа..1ом 1121 ш1 с.1учай проведения G011'0 расчетов ширины спектральной функции 
квазичастиц в рш:щсплсшюм спип-орбита.1ьпым взаимодействием поверхностпом состоя­

нии . На примере •подправ.1сшюй~ д.1я усиления расщеп.1е1111я повсрхпос11юго состояния 

поверхности Au( 111) показано. что в процессы затухания дырок вовлекается акустический 
поверхностпый п.1а:Jмо11, существование которого педавно бы.10 предсказано теоретически 

llЗJ, а затем подтверждепо эксперимепта.1ыю [14]. 
В целом совокупность полученных в работе рс·3у.1ьтатов 11 выводов составляет основу 

нового решения задачи по описанию дт1ш1мик11 квазичастиц в трех- 11 двумерных э.1ектрон­
ных системах в рамках фундаментальной научной проблемы поиска ноuых материалов 

и создания наноструктур д..1я обеспечения эффсктпвпого транспорта посите.1ей заряда и 

спина в сшштро1111кс. 

Научная и практическая ценность опрсде.1яется прежде всего тем , что резуль­

таты проведенных псс.1едова11ий расширяют и уг.1убляют понимание ос110u11ых процеtсов 

затухаппя. связанпых с элсктроп-э.~ектропным неупругим рассеянием . а также фактоJЮв 

в,1ня11ия па эти процессы u парамагпи111ых и фсрромагпитных м1.'Та.1.1ах и trx сосди11е1111ях. 
Такое понимание яuлястся техпо.1огичееки востребованным, так как позволяет нрогпози­

ровать свойства трапспорта 11осите:1ей заряда и с111111а, включая время жизпи и среднюю 

д.1ину свобо;щого пробега этих носите,1сй, для це.1енаправленпого поиска оптима..1ьных 

параметров создаваемых устроl!стп с11и11тро11ики. Д.1я более точного описания ,~.анных, 

по.1учаемых в рамках эксперимснта.1ы1ых методпк, используемых прп нсследовании ди­

намики носителей ·3ар1ща и спина, n работе прс;цожен и реа..1изо11ан мсто:\ нычис.1ения 
свойстн элементарных возбуждепиl\ н э,1ектронпых системах , 1юзволяrощий учитынать 

ф!Iуктуации как :1аря;1овой , так и спиновой плотности. Полученные А раfюте 1~е·Jульта­

ты также существенно расшнряют щ~ед!'Тан.1снп>1 о динамике ква:шч~u :ти11 н днумсрпых 

э.1ектро1шых СИ<'Темах как <'О слабым , так и <' си .'1ьным спиновым р~u:щеплепием, ин;~у-

11ированпым г11ин-орбита•1ы1ым н·iаимо)(ейгтвием . К1юме этого J>е:1ультаты могут быть 

испоЛJ>3онаны 11-'1>1 пранилыюй интернрета11и11 фотоэмиссиош1ых спектров с временным 
и/или уг:ювым ра:чJешением, по!1уче1111ых для ука:шнпых си<-rем. D глучае r.игтем с силь­
ным СПИJЮНЫМ \>fH'Щl'llЛ!'JJИl'M предска:щннаи yпp!IHЛ>IP.Mfl>I 'i!Il'KTpИ'l!'CKИM полем епино­

ВfLЯ асимметрия врРмени жи:ши но:~буж,1,РННЫХ э.1ектронов открывает пер<'пектины ;1,.1я 

практичР<'кого примепенпя таких систем в спинт~юникР. НакоНРf\ . А целом 1ю!1учРнные 

ре'Jультаты исс.'11',1,онании, \Ш'iработанные •rис'.1Рппые мето11ики и комп:1ексы программ мо­

гут быть иснот,:юваны ;1,.•1и обу•1ения студентов и аспирантов по сшщи11.:1ьпости физика 

KC1HДfнtCИJIORfLllТIOГO СОСТОЯНИЯ. 
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Достоверность научных выводов и результатов дост~1гастrя коррсктпост1.ю по­

rта11опк11 \ICПI<l<'MЫX 1а,;:\а'1 и их ф1nи•rс<'коl1 обоснопаппоrтью. прИ)!<'ПСllИ<'М СОП\JС)!сппых 

мсто;:\ОП тсщ~ст11'1<'Ского 11сслс;tоnа11ия как в рамках мпогочаrтичпой тсорип n<»мущспиii. 

так и п рамках теории фупкциона.'!а электроппоfl п:ютности. соотпстсп1исм по:1учс11ных 

рс1у.11,татоп 11 уrтаноплснных 1актrомсµностсЛ ;:\аппым ,1ругих ТСЩХ'ТI!Чсских исслс,<юnа-

11111!, а также хороппш сог.1асис)1 с изпестными экrпсримснта.1ы1ыми даппымн . 

На защиту выносятся следующие основные результаты и положения: 

1. В \ЖJу.1ьтатс сиrтсматического аЬ initio штлсдования, проведенного в рамюLх СаИ1о 
приб.111жспия, выявлены ·шкопомерпости в IГJмспспии свойств квазичастиц. а также 

устаrrовлспы ос1rош1ые факторы влия1шя па: 

8 :iil~})Г~И 1 1f~CK)'IO r·ШВИСИМ()('Тh BJWMP.llИ ЖИ~iIIИ KШ·L11f'ItlCTИI~ Н кyfiИЧtч:' KlfX нapaмш·­

llИTllh!X 11е1wхо;1ных Mt"I'1L1;1ax рюных d-11t>pиo;ton таб.'111цы J\lt'Hдt';Jeeнa (V, NI>, 
Ti~, Мо , W, Rl1 , lr) : 

• с11и11онуrо асrr~шетршо времени жиз11и , еко1юсти и с1w;111ей 1~·1и11ы снобо;11юго 

нро(wга кш11и•ш1·пщ н ферромагннтных чистых металлах (Со , Ft> , Ni) и соt>;1и-
11ен11>1х еистем Co-Fe (IЗ2-CoFe. D03-Co3Ft>) и Ni-Fe (L10-NiFe, Ll 2-Ni3Fe). 

2. Рн.:~работан и реа.:111:юнан метод ны•1исления собствt>нноЛ энергии кн11..11!'1астиц, осно­
нанный на 110:1ученном н !1ОКа;1hном нриблнжt>нии вариационном ре111ении ураннени>1 

БРп~Сотшт(•ра, 011р!'/\е.'1>1ющего днухчастичную амнлиту;~v \»lC('l'>IHИ>I (Т-матр1щу) 

в лс1 :тничном 11риб.'1ижен11и. Рс:1у.'1hтирующсе выражение ;1л>1 Т-матри11ы ана.:10г1!'1-

но таконому в 11одходах 1 основанных на испо:rь:-~ованни мо;~елhных гами:rътонианон: 

но , н отличие от шх·:1е;1них , nмсr:то мо;1rлhных нараметроп со;1ержит JIOIOL'IhHOI' н·ши­
мо:1еЛстн11е , ·щниr:ящес от импулы:а и :-JНР]Н'ИИ и опрРде:1яРмое :-1кран11рующими сной-

1 ·тнам11 и:iу•шемой системы. IЗ c; ry'!ac многократного э.чсктрон-ды1ю•~по1·0 рассе>1н11>1 

локс-urьное н·iаимодсйс:твие может быть снязано с: обменной чаетью многочаст1Рrноп' 

фактора лою1..·1ьного 11ол>1 , учитыншощего эффекты обмснно-кор\Х'Jl >ll\Ионной 11ырки 

в .:1инейном откликг системы . 

3. С 1юмощыо ра·iработанного мсто1\н обнаружено, что в широком интервнлс ·тн•юний 
'Э.'Irктронной шrотности п модели •ЖСЛС» R.'111>1нис у•1ста многократного э:1сктрон-

1\Ыро•111ого расссинии на rнойстна кnази'lастиц n сра1111с1111и с рсзу:1ьтатами G0И10 
11риб:шжс11ии выражастси в умс11ь111с11ии времени жизни, модификации 1щс11срсии 

з11ерп1и кн111ич11стиц (1011а 11111рс. •1см в G0И'0 11рибл11жс11ии, но уже. •1rм 11 11св1аимо­
дсйгтвующсй системе), 1юш1жс1ши спектралыюго веса и увсли•1сн11и эффектпвпой 

массы кпа1ичаст1щ. IЗ случае аЬ initio расчетов совместпый учет мпогократпого э.1ск­
тро11-дырочного рнссеяния и эффсктон рса.1ыrой зонной структуры замгтпо у.1уч-

1пагт сог.~аrис с экспrр11мента.1hным11 ,1а1111ыш1 как по закону диспrрспи и 11111р1111<' 

л111п111 11 .1а1мо1111. так 11 по нремсrш ре.1аксапии фотоно1буждепю.rх э.1сктро1юп. 

4. IЗ рамках G'01V0 приб.111жсния усТ'dПОD.1епо. что n двумерных э.1сктро1111ых t'Истемах 
со t'ПШ1-орбита..%11ым юаимодсlkтоие~r, обус.1он.1с1111ым структурпой (вк,1ад Рашбы) 

и объемной (вклад Дрессс.1ьхау·ш) и1шсрс1101111ой ас11м)1ст1я1сй. о с.1учас с.1абого спи­

поnого расщепления шприпа спсктµа.1ьпой функции кnазич~н:тиц как функцпя эПС\>" 

гни nо·Jбуждения пренебрежимо мадо от.1ичается от таковой в двумерной •ысктрон­

ной системе бс-3 сшrн-орбиr<L~ьпого В"JнимодсЛствия. Знмстпыс от.1ичия ш1б.1юдаются 
лишь в об.1аст11 появ.1е1шя допо.111итс.1ыюго к обра·Jовюшю э.1ектро11-дырuчпых пар 
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юша.1а затухания за счет эмиссии п.rтазмопа. 13 с:1учас сп.•ыюго спиrю11ого расщсп­
.rтепия проя11.•яет себя зш1чите.•ыrая спи1ю11ая аси~1метрия 11ремепи жrппи и срсюrей 

л.лины с11обо;щого пробега э.•скт~юпов. 11 поя11.лястся пла.з~юппый капал затухания 
l\bl\IOK. 

Апробация работы. Осно11ные р<~iу.•hтаты ;1иссерта1111и док.•11щывн.•rисh на с:JСJ\._V­

ющих конферсн11ш1х: Excitiпg Symposiнm 2005 оп Excited-state propPrtics of solids, Ыау 
16 19, 2005, Мннпhсim, Gcrmнпy; ·'ECOSS-05•· ЕШ'оренп С'опf<:'rепсс оп Sшfнсе Scieпce 

2005, Scptemhcr 4 9, 2005. !Зе1·!iп, Gр1шапу: Psi-k 2005 СопfеrепсР. Septemh<·1· li 21, 2005, 
Schwiihisch Gmiiпd, Gcrmaпy: 261h !Зпшdt. Ritchie \\'orkshop, .!11\у 16 18, 2006, Pнris, Fraш:e; 
''ACSIN-10" 1oth Iпterпatioпal Сопfсптсе оп Atomically C'oпtrolled Sшfa<"cs, lпterfнces нпd 
№пost1·11ct1\l'es, Septemher 21 25. 2009, Graпada. Sрнiп; "3К2010" Wilhelm апd Else Нсrненs 
Semiпю·: "Rн.,hha 1111d i·elнt<:'d spiп-orhit effects iп metals", .Jапнаrу 6 8, 2010, Physikz<'пtrнm 
!Заd Ншшсf. Germaпy: XVI 1\!ежл:упаро;щый симпозиум «Напофизика и папоэ:1ект1хшика». 
Март 12 lu, 2012, г. Нижний Новгоро;\, Россия. 

ПубJ1икации. По теме ;1иссертации опуб:111ковапо 15 статей 11 репензирусмых жур-
11а.•1ах, у;1011.:1ст11оряющих критериям !ЗАК. 

Личный вкJ~ад автора. Со;1сржап11с ;1исссрта11и11 11 основные rю.'южепия. выноси­
мые на защиту, отражают персопа.•ыrый 11к.rтал автора 11 опуб.•иковаппыс работы. АвТОJЮМ 
с;1с.•ап опре;\е.rтяющий вк.•а,:1 при постаrю11кс рептаемых задач. разработке путей и MCTOJIOB 
их решения. ПJЮRСi\епии нспосрс;1ст11сrп1ых расчсто11, совмсспюм обсуж;1спии и иптерпрс­

тацпи по.rту<1с1111ых рсзу.~hтато11. !Зсг прс;ктав.•еппыс 11 лисссртации рсзу.•1,таты по.•учспы 
.лично автором. 

Структура и объем диссертации. Дисссрта~111я состопт 1п 11вс,'\е1111я, 4 г.•ав. за­
ключения и библиографии. Общий объем JIИСсертацип 234 страпицы. 1П них 202 страницы 
текста. вк.~ю·1ая 70 р11супко11. Биб.~иография 11к.•ючает 256 па11ме1ю11апий па 32 страницах. 

Содержание работы 

Во Введении обоснована актуа.:1hrrосп, ,1иссРрпщио111юй работы. сформулирована 

t~f'~1Ь И ritl,..1HЧИ pafioThI, арrумеПТИрОВаПа Научная ПOHИ:illR ИС('.'1С~10ВRПИЙ~ ПOIOt3tllШ. научная 

и практическая r~енпос·ть 1ю.11учеппых ре:iу:1ьтатов~ 11рел;стан.11Рпы выноспм1 ... 1е па ::1а1циту 

научные 110.'IОЖРния, ;1апа краткая характеристика осповпых ра·щрлов ;1иссрртации. 

В первой главе ;~аРтся краткое описа1111Р сущРствующих теоретических 110;\Х<ЩОR к 

И:iУЧРнию -1J11Iамию1 ква·ш•шст1111, которые от.:~ичаюп:я ;1руг от друга у1юв11рм фи·Jи•1еской 

проработки "!Лектрон "i.'IPKT]JOlllIOГO IП>ШМ<ЩРЙСТВИЯ. 

13 п"1"юм ра:и)ел" ука·JыllаРтся, что в рамках совремР111юй к11аптовой тРории ко1цеп­
си1ю11а1111ого состояния 11ещест11а и:JучРние свойств ·нрментарных во·Jбуж;\Рниl\, как 11ра­

ви:10, оспоnынается па 1>еп1епии ::1а.мкпутой системы свя:iалпых иптеграл1 ... 11ых уравнРпий, 

и:Jвестных как уравнения Хе;11111а 1151. Эти уравнепия свя:Jывают фу11ю1ию Грина И"JУ­
•1немой систРмы G, собственную энергию ква·шчаспщы (м11ссо11ый онРратор "Ja минусом 
нотенциа.•ш Хартри) Е, 1юля1нгш11ио1111ую фу11ю111ю Р, ;111нам11чески "IК]ЖНИ\ЮВанное ку­

.'юrювское КЩИМ<ЩРйетвие н· и llPJJ!llИllПyю фупКJ\ПЮ л. СлоЖllО<'ТI> pPlllPllИ!I ур>LВJ1е11ий 

Хе;rипа "iа.к:11011ается н том. что укаэаппые не.11ичппы, ныражи.яеь ~1РУГ чере"i ,·~руги.. со;1ер­

жат 11етриню:L·1ы1ыf' функпиопа.111-.пые произно~·rныf'~ 11то Jlf'Л«PT практически Пf'RО"iможпым 

ее •тис.оРIПЮР решение. Поэтому во·шикает П<>обхолимо<"ТJ, поиска 11риб:1ижр1111ых фу11кпи­

опа.rты11-.1х COOTIIOIПf'llИЙ с боле npo('TOit ~iаRПf'ИМОСТЬЮ. 

13 pa::J,\e.'IP JШ<тмочwпы И3RРстпы~е в литературР мето;1ы нриближепного вычисления 
собствР111ю-э11Рргетической части Е, отражающир совремР111юе положенир ,\Р.'1 в об~тасти 
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Р11с . 1. Зависимость усрсдненноrо по k времени 
жизни квюичастиц от энергии возбуждения в 

V, Nb, Та и W. Эксперимснт11.11ьные данные 

2Ф-ФЭС-ВР для Та взяты из работы 1171. 
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Рис. 2. Зависимость усрсдненноrо по k времени 
жизни квазич!l.С'Гиt\ от энергии возбуждения в 

Мо, vV, Rl1 и lr. ЭксперИМСНТ'<\ЛЬНЫС данные 
2Ф-ФЭС-ВР дли Мо и Rh взиты из работы 

IA41 . 

изучения кваз11частичной ди11ампки в конденсированных средах . Дается описа11ие каждо­

го из рассматриваемых методов, иачипая с хорошо известного G0W0 прпближепия, где так­

же представлены дета.'lи и основные параметры первопрннципных расчетов , проводимых в 

работе в рамках этого приближения. Далее, двю·аясь через различные методы учета вкла­

дов от флуктуаций зарядоrюй и спиновой плотности , раздел заканчивается рассмотрением 

так называемого обобщенного G0W0 приб.' 1ижения 141. В набор рм:сматриваемых методов 
включены как приб.'lижения , которые учитывают указанные выше вк.'1ады посредством 

спин-симметричных и спин-антисимметричных многочастнчных факторов .'Юкального по­

ля , так и методы , которые основываются па использовании модельного экранированного 

1:паимодеnствии . 

Во втором ро"зделе главы приведено краткое изложе1111е предложенной в работе l I 61 
модифнкации концепции Хеднна на с;~уч11й кв11нтовых систем со спин-зависимым взаи­

модейетвпем . Отмечается необходимость т11кой модификации для изучения с1юtlств ква­

зичасти11 в электронных системах со спин-орбита.'1ьпым взаимодеtlствием. Пре;\ставлены 

соотношения , определяющие основу GoWo прнб.qижения для указанных систем. 
В третье.м разделе сформулированы выводы к первой ~·лаве. 

Во второй главе представлены результаты проведенных в рамках GoWo прибли­
жения систематических аЬ initio исследований свойс."fв квазичастиц как н кубических па­

рама.rнитных переходных метruиах разных d-периодов (V, Nh, Та, Мо, W , RJ1 , Ir), так 
и в ферромагнитных чистых металлах (Со, Fe, Ni ) и их соединениях (CoFe, Co3 Fe, NiFe 
и Ni3 Fe со структурами 82, 003 , Ll0 и Ll2 соответственно). Указаны причины такого 

выбора матерюL•юв и обоснована актуальносп, подобных исследований. Отме•щется , что 

соответстнующие аЬ initio вы•~исления стали возможными благодаря проведенному авто­
ром ра.спараллеливанию имеющихся программ , ре;uшзующих G0W0 приб.'tижение ;~·1я 11 с­

сле.:1ова~1ия реальных систем , и , как следствие , использованию высокопро1пводите.'1 ьных 

вычислителы1ых К.'lастеров . Все резуш,таты , представленные 110 второй главе , опублико­

ваны в работах IАЗ , А5 , А6 , All , А141. 
В первом разделе rшы1ы представлены результаты вычис.'1ении времени жизни ква­

зичастиц т в парамагнитных переходных мепL•t Jш.х (рис. 1 и 2) и выявленные на основе 

их ан1t.11иза з~~копомерности в изменениях т (w) при движении как в рамках одно/\ группы , 

так и вдош, d-периодов таблицы Менделеева. Поскольку при ftШLЛизе и интерпретации 
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по.-ту•rасмых экспсримсптнлыrых даппых, как правило, дс,,астrя попытки испо.<1>10nать 

упрощсппыс схемы. ба1ирующисся 1111 прс,1ст11n.оспиях о фа1оrюм проrтрнпстnс, обращнrт­
ся щ1им11нис пн n.опяпис формы, mприпы и знпо.•нспия r/-1опы па повс,'1еп11с т(w) . Прежде 

nссго оп1с•1астся. что э.:rемснты группы V-NI~ Та (рис . 1), пмеющис схожую 1оппую струк­
туру, демонстрируют б.1111кис 1пачтшя д.1я усрс,1нспrrого времени ж111ни . I3 этом смыс.1с. 
с.1с;~я 111 плотностью э.1скчюппых состояпиА (ПЭС). ппобrrй и таптн.1 папбо.1се б.1и1ки. 

I3arra,1иlt 1дссr, пока1атr.оеп тем . что оп. обла,'\аЯ 1амстrrо более yiкolt r/-1опой и бблыпими 

n срс,\нсм 1пачепиями ПЭС, характеризуется более короткпмrr nрсмспами жrпп11 кnази­
частиц. При псрсходР. от тантала к во.1ьфраму. сопровождаемом 111мепР.писм 1апо.опспия 

1оп и сдвигом уровня Ферми в область шшимума ПЭС . в цс.1ом паблюднстся 1~ткос увс­

.rrичспис т. ОсобР.rrио ярко это прояв.1ястся в области ды1юч11ых во1буждР.r111й . I3 отноше­
нии других рассмотрспrrых групп (Mo-\V ит1 R11-Ir) также отмечается б.:шзостъ значсшrй 
врсмепи жи1ни ква1ичастиц д.:~я мста.о.•ов одно!I группы (см. рис" 2). Ука1апо , что при 

переходе от ОЦК металлов центров 4d- и 5d-псриодов с ппзкой ПЭС в области EF к ГЦК 
металлам концов этих периодов с EF вблизи пика ПЭС наблюдается эффект. обратпый 
отмечепrюму выше при рассмотµспии перехода от Та к W. 

Эксперимента. •ьпые данные, привсдс­

ппые па рис . 1 11 2 д..•я танта.1а , молибдена 

и родня. пµсдстав.ояют собо/1 время рс.1ак­

сацпи возбужденных электронов. Прп со-

поставлепип теоретичесю1х и эксперимен­

тальных даппых отмечается. что ·шачепия, 

по:тучеппые д.1я nрсметш жи:ти квазича­

стиц n рамках G0 W0 прпб;тижепия , как пра­

ви.10, бо;тьше наблюдаемых зпачепи!I врс­

меrпт релаксацип. Как демопстрируется n 
третье главе диссертацпи, учет вершшшых 

поправок к собствсппой эпергпи, па!lдеп­

пой в рамках G0 111
0 прпближепия , позво.1я­

ст заметно уменьшить ризницу между тео­

µстпческими 11 экс11ер11мента.,1ыrыми значе­
ниями т. О;tпако, сог.1а<:по µнс. 3, эпергс-

В -- Mo/Nb """. NЬ/Та 

4 

ot=+=:i::+::~~:::d·J::t:::t~~~ 
8 ."."." Мо/W 

о 

·с; 4 ... 
o~+:+++~~Jci:::i~~~~ 
8 

---- Та/ lr 

4 

o~;::;::~~~J~E:::r::~~~ 
-5 -4 -3 -2 -1 2 3 4 5 

Е-Е,., eV 

тичсская зависимостr, отношения усре,111еп- Рве. з. Отношения 

ных nрб1е11 жизни, вычис.'rеппых ;~1я Мо п 

RJ1. ;1остато<11ю хороню nоснроизводит 110-
11е11епие этого опюшени>с наблюдаемое п 
экспсрим1~нтс. Поэтому утисрж;1а1~тси , что 

усрс~·tнсппых вrс~1с11 жиз­

ни ~~.лн указанных м~TfUtлuA. Эксrтсримснталhныс 

;1ннные 2Ф-ФЭС-IЗР ;1лн Ыu и Н.11 язяты из рнбо­

ты 1м1. 

уюпывасмыс ш1 уровне G0W0 рассмотрсшrя тс1щmщ1rи в 1вмспспи11 врсмспп жи·ши к11а­

:шчастиr1 при ;1нижепип п пре;1елах о,1пой группы и n;1oлh d-перехо;цrых перио;1011 носит 

фу11даме11т11:rh11ыА харакпер, и при пыхо;1е :ia нределы этого 11риu;тиже11ии во:Jможпаи М(~ 

;1ифика11ия ·mа•rенпй т l!P ттрипедет к :шачrп!':1ьной тра11сформаr1ии их отrrопrеннй. 

Отмt>ч11ется также то, •rто в коли•1Р.стие1111ом отношении и:шепеm1и в т(w) при ;щиже­

пии В)\о.'11, 4r/ пРрио;щ и 1щo.r1h ~d период11 110 многом от,1ичаются , несмотрн па оощую те11-

11еrщшо в и:змепениих формы ПЭС (см. рие. 3). Кроме этого uли·югтr, отrтопrениА тм0/тRh 
и тw /тт• при (R - RF) <()говорит о том. что R 1·.1учае дырок, например. перехо,"\ от Та 
к\\' (ОЦК -t ОЦК) ,\ает 11раКТ1f'rески такой же эффект как переход от :\1о к Н!1 (ОЦК 
-t ГЦК). Таким оора:юм. ;за ПЭС с,1е;rует п1нп11ать важную, по 11!' опре11е:rиющvrо \ЮЛh 11 
форми1ювании вида ·шnнсююсти т( R - P,F ). Другими r:.'ronaми, ониеание времени жи:ши 
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кпа·щчастиц пс исчсрпыnастся .~ипн, апа.1юом плотности э.1сктро1111ых d-состояпий . . 1ока­
л~nоnаппых n об .:~асти уроnпя Ф<'рми. I3 качесrnе допоттитс.1ыrого фактора указыnаются 

экранирующие спойстnа изу•rаемых систем. При этом показаrю. •rто ,1,1я рассмотрсппых 

rl-псрехо:т.пых ж~та.1.1011 уже па уропнс экрапиропки э.:тектроппого nзашюдсйстJJия .:~ишь 

ЛОЮL 1изоnат111ыми rl-Э.lCKТ]>OllaШI удастся ПОСП]ЮИЗПССТll те T!'ll,\e!ЩИll n измгпспии поnс­
;т.спия nрсмгпи жrппи при псрсхо,1е от одного мста.1.1а к ,1ругому, которые наблюдаются n 
заnисимостях т(w). щJ.1учсппых n расчетах с полностью экрапироваппым nзапмо,'1.сйстви­
см. 

Подводя итог провсдсшrого в первом раздс.1с второn г.1авы игслсдова1111я отмечается, 

что в с11.1у учета рса.1истнч1юn зошюn СТ]Jуктуры переходных мста.1.1ов всг рассмоТ]>еН­

ныс материалы характеризуются эпсргстнчсской :заш1симогтью времени жи:зни возбуж­

,J,rниn от.1ичrюй от щJ.1учасмоn в подходе свободных э.1гкт1юнов jl8j. К1юме этого. пове­
дение т как функции энергин во:збуждсния во многом и11дишц,уа.1ыrо для каждого fП 

рассматриваемых d-мета.1.1ов даже в том с.1учае , когда плотности э.1ект1ю11ных состояпий 

·них МL'Та.1.1ов б.1юки по форме. Явно наб.1юдаемой корµс.1яц11ей между ПЭС п времена­

ми ж1пш1 кш13ичастиц яв,1ястся JХ.'Ж<>е увеличе1111с ·311ачс11иn т при ·щметпом уменьшенип 

п.1от1юсп1 состояпиn в области уровня Ферми. Этот 4Фект, обратныn наблюдаемому в 

[18[. об11аружпш1ется как в с.1учае нсбо.1ьшого 1пме11е1шя запо.1непия ·юн, меняющихся 
с.~або в си.1у сохранения крш;та.1л11ческой структуры (переходы от NIJ к Мо 11 от Та к 
W) . так и в случае существешюго исJменеппя и ·шполпенпя зоп, и самой ·30111юй структуры 
(переходы от :\!о к Н\1 и от W к Ir). 

Во втором разделе г.1авы 11сс.1едуется спиновая асимметрия време1111 жи·Jпи. скоро­

сти 11 сµсдпеn длины свободного пробега кщпичастиц в ферромапштпых металлах (Fe, Со 
и Ni) 11 их соединениях (СозFс и NiзFe с DU3 и Ll2 структурой соответственно). Прп :пом. 

д.1я демонстрации во:.~можrюго эффекта смены стсхпометрии и структуры ра1:смотрены 

также CoFc со структурой В2 и NiFc со структуроn Ll0. Отмеч<tстся, что укю1шным СИL'ТL'­
мам присуще большое раз.1ичис во временах жизни э.1сктроrшых возбуждсню1 со спином 

вверх н 1:пи11ом впи:.~ , которое обус.1ов.1иваL'Т появ.1спие так rrа·3ываемоrо ·'1ффскта спино­

вого фи.~ьтр<t, наблюдаемого в сшш-зависимом транспорте э.1ектроrюв в фсрµомапштпых 

МL'Та.·1 :1ах /191. Исходя из а11а:ш3а , 11µовсдешюго в первом ра·ще.'rе 1·:rавы . ·~то ратшчис 

может быть объяснено уже на уровне t'\ЖВнения ПЭС с рюным 11аr11жв;~е1111ем снин<t, то 
есть на основе нµс;1ставлсний о фазовом 11ростр<t11стве. 

Прп p<tccмoТ)JCllИll спетемы Co-Fe (см. верхнюю часп. рис. 4) обращается внимание 
на то, что н целом в сое;11шсн11ях этой системы времена ж11з1111 ·~лектро1юн со спином вверх 

бо:1ынс, чем в чистых мета.'I,1ах, формирующих сое:щне11ш1. 9.'lектроны со спином ншп н 

ОЦК жc.>I!'Je имеют с<tмое бо:1ьшес времи жизни на нсем энергетическом интерва..·1с. R об­
.1асти ,'J.bl]IOЧllЫX ВОСiбуж;1r~1111й 11аи60:1ынее НJ>еМИ иaб.'JIOJ\JU~TCИ у R2-CoFe 11 оrн~их CllИllORЫX 
110;1сист1~~rах. Наблюдаемаи 1·111111ошu1 >tсимметрии кна:шчаетичпых свойетн нре;tетантrетси 

от1ю111!'r1ием т1/т!,. (см. 11иж11юю ч~u:т1. рис . 4). В B2-CoFe в 06.:Jасти уровни Ферми ( F:- Ер 
от О до ~О . 7 eV) :по опюшепнt> ;~;о<'тигаt'Т носьм11 , то1~·щ как н ОЦК Со и D03-Co3Fe, обла­
;~;ающих 66лыней е111шо1юА 110:1И\JИ3а!\Ией , •rем CoFe, оно HJWШdll!at'T 12. ,Jли ОЦК Жl':1е:ш 
<JTMflЧat'TCH llH.'lli'tИe нраКТИ'lt'СКИ П~ll'if\.ft'HllOГO ofipaTllOl'O OTllOIJlt'IIИH iJ,/ it в оfi;шсти ;1,1 ... 1-

JIO'lllЫX 11осJбуж;1t>1111й (см. вставку па рщ~ . -!). П от:шчие от ОЦК Ж!'Jlt!:Ш и ОЦК коб1ш1.та 
р11.ссматриваемыt> со!';\Иll!'НИИ характери:Jуютси опю111!'ПИ!'М т1 /тJ., кото\JО!' на ншроком ип­

Тt-!рuале :iнерrий но·iбуж;t,епия (от,...., 1 ~i.o f> eV) ПMt't'T ,'(О('Таточпо бо.11ы11оt! '"iНачеппе и с:rабо 
·щвисит от :~пt>ргии. ,J,.•ш э.'I!'KТJIO!IOH с :щерrие/\ меныне, чем ~ 1 еУ, DOз-Co3Fe об.~шдает 
паиrю.111,ншм отиош!'НИ!'М тrf т •. I3аж11ым нре;1ставлиt'Тси тот факт. •по ;1-·111 соl';tиr1!'11ий 

oпIOllit>llИ!' 11ре~1ен жи·ши кщ~шч1ц:тиц с ра'mым нанрав:1ением снина не может быть пр!','J.· 
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Рис. 4. Умножеппое на квмрат энергии возбуж­
дения Е - EF и усредпепнос по k время жиз­

ни Та квазичасти1~ с разпым паправлепис~t спина 

(вверху) и отношение усредненных времен жизни 

тt/т!,. (внизу) для ОЦК Fc, ОЦК Со, 82-CoFc и 
ОО3-Со3 Fc. На вставке - отношение т!,. /тt для ды­

рочных возбуждспий. Экспсримспта.льные даm1ыс 

2Ф ФЭСIЗР для ОЦК железа nзяты из 1201. 
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Рис . 5. Усрсдненнl\>! по k средняя длина сво­
бодного пробега л~-е. Эксnерименталыrые 

)'(аппые по длине затухания для электронов 

с разным направлением спина n Сом Fс1в 
взяты из 1191 . 

ставлено как средневзвешенное, полученное на основе результатов 1жс•rета времени жизни 

квазичастиr\ в ОЦК Fe и Со . 

При рассмотрении средней д.•rины свободного пробега кш1.зи•rастиц преж;\с всего от­

мечается , что значительная разница. между скоростями электроиов с разным иапра.вле­

нием спин11. усиливает указанное выше р11зличие между времен~tми жизни электронов с 

рюным навравлением crrинit. Как следствие , ,r1елается выво}I, что для рассматрпвасмых 

ферромагнетиков G0 W0 приб.~ижение предсю1.:.'1ывает сильный эффект спинового фи.~ьтра, 

выраженный в многократном превышении д.~ ины свободного пробега электроноl! со спи­

ном вверх по отношению к д.•rине свободного пробега электронов со спином вниз. При этом 

отмеч11стся, что на зксперименте такого превышення не набто;\астся , что ви;1но из пред­

ставленных на рис. 5 результ11тов по изучению спин-зависимого Э.'rектронного транспорта 

в пленках СомFе16 на GaAs(OOl) 1191. 
Для ана.•rиза наблюдаемого несоответствия теоретических и эксперимента.пьных дан­

ных отмечается , что G0 J,V0 приближение не учитывает каналы затухаппя квазичастиц, 

связанные с ф.'!)'Ктуациями спиновой п.'!отности. Учет последних приводит к сокращенпю 

времени жизни , а , следователыю , и к уменыпению длины свобощюго пробсг~t. Предпо­

лагается , что наиболее чувствительна в этом смысле .л;-•. Да.'lее исследуемая величина 

представ.'!ястся в виде 1/ Л":Р = 1/ л:-• + 1/ ле:1•а , где кроме неупругого электроп-электроп-
1юго рассеяния ( 1 / л:-•) присутствуют вклады от квазиупругого рассеяния на фононах 11 

спиновых волна.х , а также упругого рассеяния э.'!ектронов па дефектах и прпмесях (пред­
ставлены одним слагаемым 1/ Л":1'а). В качестве демонстрацпи эффекта учета электрон­
фопонпого вклада па рис . 5 ,'\ЛЯ ОЦК Со и D03-Co3Fe приводится результат сложения 
1/л;-• и 1/Чжtrа = Гt/Vt с Гt = 50 meV, что по порядку величины блпзко к наблюдаемо­
му в раз.'tичпых металлах уширению спектра.'lыrых линпй , связанному с рассеяппем на 

фононах. Отмечается , что в данном случае разница между эксперимента.'lы1ыми п теоре-
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Рис . 6. Умноженное на квадрат энергии возбужде-
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Рис . 7. Усред11е1111ая по k средняя ддина сво­
бодного пробеrа л~-е . Экснернмента.льные 

данные по длине затуханин для электронов 

с разным на.правлением спнна n Nis1 Fe19 
взяты из \19\ . 

тическимп данными резко сокращается. Бодее того, хорошо воспроизводится поведение 

щтины затухания как функции энергии возбуждения . 

Все результаты , полученные д:тя системы N i- l~e представлены па рис. 6. В отпоше1п1и 

получепных результатов указывается , что подобно системе Co-Fe время жизни электронов 
со спином вверх в соединениях бо.%ше, чем в ОЦК железе и ГЦК иrrкеле. Что касается 

времени жизни электронов со спином вниз в соединениях, то отмечается , что оно представ­

ляет собой нечто среднее между же.~езом rr никелем . Прп этом , благодаря домrrшrрующему 

вкладу •Же.'Тезных» состояний в ПЭС Ll0-Nife выше уровня Фермп , т~ в этом соединении 

ближе к таковому в Fe. Высокое содержание никеля в Ll 2-Ni3Fe приводит к т~ , приб.~и­

жающемуся к ГЦК никелю. При анализе спюювой асимметрии ( нпжпяя часть рис. 6) 
обращается внимание на то , что uанбо.~ьшее r;/тi в окрестности уровня Ферми соответ­

ствует ГЦК нике:1ю , демопстрирующему большую спиновую поляризацию, чем ОЦК Fe и 
соединения системы Ni-Fe. Что касается последних, то в среднем Д.'IЯ электронов Ll2-Ni3fe 
демонстрирует отноше1rие около 5 против 4 в случае L1 0-Nife. Представленные на вставке 
кривые отражают ситуацию с временем жизни дырок , которая может рассматринаться 

как постепенный переход от ОЦК железа к ГЦК никелю . 

На рис. 7 изображены результаты расчета>.~-· для электронов как функции энергии 
возбужденю1 в сравненпи с экспериментальными дан ными по длине затухания, взятыми 

из IJ 9J, где исследовался снин-завнсимый транспорт электронов в пленках Ni81Fe19 на по­
верхности Gil.As(OOI ). В связи с представленными результат>tми отмечается , что среди рас­
смотренных материаJJов системы Ni-Fe соединение Ll2-Ni3Fe характеризуется наиболыпей 
Д.'I ИlllЮЙ пробега электронов со спином вверх. Говорится , что в гцк Ni и Ll2-Ni3Fe ч-· 

практически не зависит от энергии. Такое поведение л1-• согласуется с эксперимента.пь­

ным11 наблюдениями. Более того, полученные значения б!тизки к экспсрименпu1ьным. Од­

нако G0W0 рас<1ет завышает значения длины затухания для электронов со спином вверх. 
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Как и для системы Fe-Co оценена обратная величина длины затухания э.'!ектронов со 
спином вверх в L1 2-Ni3 Fe как 1/ ~-· + Г;/V;, но с Г; = 25 meV. Полученные результаты 
представлены на рис. 7. Отмечается, что с помощью такой добавки, имитирующей вклад 
электрон-фононного взаимодействия, достигается хорошее согласие с экспериментом. 

Третий раздел содержит выводы ко второй главе. 

В третьей главе представлен разработанный метод, позволяющий выходить за пре­

делы G0 W0 приближения путем суммирования бесконечного ряда лестничных диаграмм 

разложения 11олярпзацпо111юй функции и собственной энергии по экранированному куло­

новскому взаимодействию. Проводится сравнение предлагаемого метода с существующи­

ми в литературе теоретическими подходами к описанию квазичастичных свойств в приме­

нении как к модельной системе, так и к реальным материалам. Во всей главе в формулах 

используется атомная система. единиц, т. е. е2 = n = т. = 1. Результаты третьей главы 
опубликованы в работах [Al, А2, А4, А7, А8]. 

В первом разделе главы излагается основа предлагаемого метода, основанного на 

вариационном решение уравнения Бете-Солпитера для двухча.стичной амплитуды рассе­

яния в рамках локального приближения. Рассматриваются лестничные фейнмановские 

диаграммы в разложении [15] поляризационной функции и собствешюй энергии по экраr 
нирова.нному кулоновскому взаимодействию. Предполагается, что изучаемым системам 

соответствует диагональная в спиновом пространстве функция Грина. Лестничное при­

ближение для указанного интегрального уравнения на нахождение амплитуды рассеяния 

(Т матрицы) записывается в виде: 

:т:",(1, 213, 4) = iv(1, 2)6(1 - 3)6(2 - 4) + W(1, 2) J d1'd2' к;",(1, 211', 2')J;",(1', 2'13, 4), (1) 

где а обозначает спин, а означает е - е в случае многократного рассеяния между двумя 

электронами или двумя дырка.ми и е - h в случае многократного электрон-дырочного 
рассеяния. Величина К';", представляет собой произведение функций Грина G"(1, 2): 

к:;,•(1, 211', 2') = iG"(1, l')G",(2, 2'), к:;,h(1, 211', 2') = iG"(1, l')G".(2', 2). 

Здесь использовано обозначение 1 = (r1, t1 ). Далее для упрощения изложения метода рас­
сматривается однородна.я система, для которой Т-матрица. (1) в пространстве импульсов 
принимает форму 

Здесь и ниже 4-вектор р используется как коротка.я запись для (р, wp), верхний знак соот­
ветствует е - е случаю, тогда как нижний знак - е - h случаю, а 

Г~",(р1,Р2IРз,р4) W(±p1 =fРз) (2) 

+ (
2
:)4 f dkW(k)G"(p1 =t= k)G"•(P2 + k)~.,,(P1 =t= k,P2 + klpз,p4). 

После введения импульса центра масс и относительных импульсов Q = р1 ±Р2 = р3±р4 , q = 
(Р1 =t= Р2)/2, q = (рз =t= р4 )/2, уравнение (2) принимает вид: 

f dkФ~",(q, k, Q)~",(k, q', Q) = W(±q =t= q'), (3) 
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где Ф~.,,(q, k, Q) = o(q - k) - W(±q =F k)к~""q(±~Q 'F k}, в. к~"',q(k) = ~G"(Q 'F k)G"'(k). 
Для решения уравнения (3) вариационным методом строится функционал (трех не-зависи­
мых функций, G, W в.nd Г) 

Fa[G,W,Г] = Lf dkdq'dQГ~",(k,q',Q)к~"'·Q(±~Q::i=k) (4) 

""' 
х { J dpФ~".(k,p, Q)Г~".(р, q', Q) - 2W(±k =F q')}к~.,,,q(±~Q =F q'}, 

уравнение Эйлера для которого, t!Fa[G, W, ГJ/o~".(q, с/, Q) = О, эквивв.лентно уравнению 
(3). Пробное решение выбирается в духе локального приб.'lижения [2lj кв.к ~",(q, с/, Q) = 
~".(Q). Это приводит к 

~<Т'(Q) = w:<Т.(Q) [1- w:<Т,(Q)к:.,,(Q)г' (5) 

где w:",(Q) = [K;".(Q)J- 1M;".(Q)[K;".(Q)J-1
, м;.,,(Q) = f dqdpк~"'.Q(q)W(q-p)к~"'·Q(p), 

а к;",(Q) = J dpк~"'·q(p). Таким образом 110.1учена Т-ма.трица, которая является функци­
ей лишь импульса. центра. масс Q. Это означает, что вместо параметра. Хв.ббарда И подхо­
дов, основанных на модельных гамильтониан~ присутствует локальное взаимодействие, 

зависящее как от импульса, так и от энергии w;".(Q). 
Показано, что найдеrшое вариационное решение позволяет учесть многократное элек­

трон-дырочное рассеяние при вычислении поляризационной функции с помощью соотно­

шения Р(р) = - L<Т к;;;h(p}[l - w;;;h(p)к;;;h(p)]- 1 • Для парамагнитного состояния это 

приводит к Р(р) = f'°(p}[l + Uc(q)Qx(p)f'°(p)]-1 , где фактор 9х(р) = w•-h(p}/2uc(p). 
Такая запись позво.'lила сопоставить полученное лока.'lьное взаимодействие с обменной 

частью спин-симметричного многочастичного фактора локального поля, учитывающего 

эффекты обме11110-корреляционной дырки в процессе экранирования. В представленном 

соотношении Vc - кулоновское взаимодействие, в. f'°(p) = - L" к;;;h(р) - поляризационная 
функция ПХФ. 

При рассмотрении вкладов лестничных диаграмм в ква.зичастичную собственную 

энергию для последней предложена новая форма, включающая Т-ма.трицу и составляю­

щая основу развитого метода. Анализировались два вклада.: прямой и обменный. Прямой 
вклад 

d i " I { -· р - k р - k ·-h р + k р + k } Е"(р) = -(2ir)4 ~ dkG.,,(k) ~",(-2-, -2-,р+ k) + Г""' (-2-,-2-,p-k) (6) 

имеет е - е и е - h сл1~гаемые, тогда как обменный вкла,ц 

i I k-pp-k 
r:;(p) = (2ir)4 dkG"(k)~;;•(-2-, -2-,р + k) (7) 

определяется лишь с11ин-диагональной частью те-• матрицы. Отмечается, что с Т-матри­

цей (5) обменный вклад равен с обра.тным знаком спин-диа.гонв.льной части е-е слагаемого 
в прямом вкладе. В результате, как и в подходах с модельными гв.мильтониа.нами, эти 

вклады компенсируют друг друга. 

Для того, чтобы избежать проблемы двойного учета диаграмм низшего порядка, а 

также сохранения всех достоинств G0 W0 приб.1ижения, выделяется обменный вклад пер­

rюrо порядка (собственная энергия r;~w) в отдельное слагаемое, а полученные Т-матрицы 

берутся, начиная со второго (или третьего в е - h случае) порядка по w:".: 
Т,:;"(k) = f~;~щк;;;:щw;;;:(k), -r;"-;h(k) = f~;~(k)[к;;;,h(k)w;;;,h(k)J 2 • 
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Таким образом, в дополнение к E~w собственной энергии получается вклад Т-матрицы в 
С.'lедующем виде: 

Е~(р) = - (
2
:)4 J dk{ G_.,.(k)7;':;(p + k) + ~ G.,..(k)7;';,h(p - k) }. (8) 

Теперь есть то.'lько одно слагаемое Е~(р) = -~ f dkG_.,.(k-p)W;:';.(k)K;~· ... (k)W;:';.(k), 
которое должно быть исключено из вклада Т-матрицы (8). В резу.'lьтате собственно-энер­
гетическая часть записывается как Е.,. = E~w + Е~ - Е~. Далее во всей работе рассматри­
вается лишь вклад многократного электрон-дырочного рассеяния. 

Для получения аналитического выражения д.1я локального взаимолействия iv;;,h 
рассмотрен предел малых передач энергии импульса. При этом предrюлагалось, что пре­

дельная форма локального взаимодействия может служить хорошим приближением, так 

как в основном изучаются элементарные возбуждения с энергией в небольшой окрестности 

уровня Ферми, где квазичастицы хорошо определены. В реэультате для трехмерного элек­

тронного газа в парамагнитном состоянии при исrюльэовании нрибдижсния Томаса-Фер­

ми для экранированного взаимодейстпия получено соотношепие w•-h = A}{(т,)Bir/k}, 
где параметр т. электронной плотност11 т1 определяется как 1;(aor,)3 = l/n, ао радиус 

Бора, n = (~) 113 , а ar.kF = 1. В указанном соотношении, определяющем локальное вза­
имодействие, коэффициент А}/(т.) = lп(l + ir[ar,]-1)/8. В ро.Gоте проводится сравнение 
этого коэффициента с ана.'IОГИЧНЫМ коэффициентом, появляющимся в ТОЧНОМ длинновол­

новом преде.'!е для многочастичного фактора локального поля. Указывается, что полу­

ченная форма хорошо согласуется с другими теоретическими результатами по обменной 

части фактора докального поля в интерв~uте значений r" соответствующих мет1urли•1сским 
плотностям (А!, Li, Na, К, Cs). 

Во втором разделе третьей главы рассмотрено влияние вк.'lючения пос1учшшого нк.'!а­

да Т-матрицы в качестве доподните.1ьного слагаемого к G0 W0 собственной энергии на 

свойства квазичастиц. При этом исполъзова.лась найденная преде.'!ьная форма для ло­

кального взаимодействия в случае малых передач энерги11-импульса. Рассмотрение про­

водится в рамках модели сжеле•. Интервал значений параметра плотности (1·, от 2 110 

56) выбран таким образом, чтобы захватить область мета.1лнческих значений, а также 
окрестность т, ~ 48, для которой предсказана в работах [22] расходимость в эффектив­
ной массе. Отмечается, что численные резу.'lьтаты получены с помощью разро.Gотанных 

автором программ, реализующих как G0 W0 приб.'lижение, так и пред.'lоженный в работе 

метод учета многократного электрон-дырочного рассеяния в рамках модели •Жс.1е" 

Для получения представления о величине и поведении вклада Т-матри11ы в сраипе­

нии с G0 W0 с.'lагаемым, проведены расчеты, результаты которых представ.'lены на рис. 8 
и 9. Рассматрива.1ась мнимая и вещественна.я часть собственной энергии на массовой по­
верхности (обозначается этот случай как "oп-shell"), то есть когда о.1 = f(k). Мнимая часть 
в этом случае задает ширину спектральной функции или скорость затухания квазичастиц, 

а вещественна.я часть определяет вклад многочастичных эффектов в дисперсию зон. 

Отмечается, что lmEGW как функция r, демонстрирует относительно небольшие из­
менения для O.OkF S: lkl ,:S l.5kF и уже при г, ~ 24 достигает некоторого •Ю\сыщснюr>, 
после чего свойства е - h канала затухания остаются практически пеизменпыми R ука·зап­

ном интерва.'!е k. Для lkl > l.5kF, особенно в области эмиссии плазмона, скорость затуха­
ния квазичастиц показывает непрерывный рост с увеличением г,. Из-за такого 11ове;1ения 

ImEaw вещественная ча.еть G0 W0 слагаемого монотонно умепьmается как функция г,. 
Относительно вклада Т-матрицы отмечается, то после т, ~ 40 изменения в мнимой и ве­
щественной •1астях становятся незначительными для любого рассматриваемого k. Тем не 
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Рис . 8. Вещественная и мнимая части EGW на 
массовой поверхности в зависимости от lkl / kF 
для r. от 4 до 56. 

0.5 1.0 1 .5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 

lkVk, 

Рис. 9. Вещественная и мнимая части Ет на 
массовой поверхности в зависимости от lk l/kF 
ДЛЯ r. ОТ 4 ДО 56. 

менее , с увеличением r, вклnд Т-ма.трицы в мнимую часть собственной энергии быстро 
на.растает и приводит к заметному понижению времени жизни квазичастиц особенно в 

окрестности kF . Вещественная часть вклада. Ет приводит к небольшой модификации дис­
ттерсии энергии квазичастиц, уменьшая сужение зоны, получаемое в G0W0 приближении . 

Далее в разделе анализируется вклад вещественной части Ет в ренормализацион­
ный фактор на поверхности Ферми Zp (спектральный вес) и эффективную массу ква-

зичастиц т.· /т. Фактор ZF находился по формуле ZF = (1 - дЕ(k, w)/дwl..,=0,k=kF Г
1

. 
Эффективная масса. вычисля.'1а.сь ка.к в приближении массовой ттоверхности т • ( kF) = 

kF [ dEk/dklk=kJ -
1

, которое обоснованно лишь при малых значениях r, (обозначен этот 
случай ка.к "on-shell"), та.к и в формально точной схеме Да.йсона. (обозначен этот случай 

ка.к "off-sl1ell"), rде имеем m• /т. = z;:' [ 1 + (т./ kF) дЕ(k, w)/дkl..,=0,k=kF Г
1

. Обсуждаемые 
в разделе результаты представлены на рис. 10 в сравнении с доступными в литера.туре 
данными. Прежде всеrо отмечается, что, включение Т-ма.трицы уменьшает ренормализа.­

цио1п1ый фактор ZF. Тем самым вклад Т-ма.трицы смещает кривую ZF по на.правлению 
к GZ (Gori-Giorgi- Ziesche) параметризации [23]. Эта па.ра.метриза.ция хорошо согласуе'I'­
ся с расчета.ми , проведенными с использованием метода разложения по эффективному 

ттотенциа.лу, который в отличие от разложения Хедина. 115] формулируется в терминах 
статического экра.нирова.нноrо взаимодействия W(q, О). GZ па.ра.метризация также согла­
сована с данными , полученными квантовым методом Монте-Карло в [24] для функции 
расттределения . Тот фа.кт, что ренорма.лиза.ционный фактор ZF , найденный квантовым 
методом Монте-Карло в [24] (обозначено ка.к "ОБ" на рисунке) заметно больше, чем да­
ет па.ра.м етриз~щия , объясняется различием в проце,цурах на.хождения скачка в функции 

расттределения при kF. В случае па.ра.метриза.ции величину скачка можно оттределить с 
большей точностью. 

Относительно результатов са.мосоrла.сованных схем работ [27[ ("ИВ"), 125[ ("NI") и 
126[ ("RS") отмечается, что ттовышение ренормализа.ционного фактора. тто сравнению с по­
лученными значениями фактора. z~w можно объяснить в рамках детального а.на.1иза, 
проведенного в [27[ , где сделан вывод о том , что G0W0 дает более реалистичное описание 

ква.зичастичных свойств , чем полностью самосог.1а.сова.ппое GW приб.1ижение. Процеду­

ра. са.мосогласования приводит к сильному подавлению пла.змонных пиков в мнимой части 

Ecw. Посредством преобразования Гильберта. это имеет свои последствия для веществен­
ной части в виде сущестненного сглаживания соответствующей пиковой структуры. Ка.к 
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с.1сдстnие. пр01пnо;1.1шя по энергии от nещсстnенной части, которая отрицателы1а, стано­

nится меньше по мо;\УЛЮ. что. n сnою очередь, ведет к поnышепию ренорма.11nа11ионного 
фактора. 

Что касается эффсктиnпой массы. то 

n работе у;1еляется n11иманис си.:~ыюму )Jа>­
личпю "011-sl1clГ 11 "off-sl1ell'' ре>у.11.татоn. 

Так, например. '·011-sl1ell" 0 011'0 эффектиn­
пая масса демонстрирует расходимость при 

г, ~ 50 (в [22] при г. ~ 48). l3к.1юче11ис 
Т-матрицы прпводит к >11ач1rте.1ыюму по­

вышению '·011-sl1!'ll" G0 IV0 эффективной мас­

сы и смещает расходимость к точке r·. ~ 
33. 13 случае "off-sl1ell" эффективной мас­
сы влияние вк.1ада Т-матрицы па 111/т• со­

г.1асова110 с его в.1ия11исм па рспорма.~1па­

Ц11ОI111ыn фактор. В этом с.1учас квазича­

стичпая масса демонстрирует отпосптель-

110 слабую ·швш·имость от г. без какой-либо 
расходимости вп.1оть до самых бо.1ьш1IХ ·r" 
рассматриваемых в работе. 

llрово.ця срав11е1111е по.1уче1111ой ЗIШll­

CIIMOCTИ т/ т•(г,) с такоuой, пайдешюй n 
J26J (''RS") и J25J ("NГ'), обнаруживается, 
что самосог.1асшм1111ые схемы предсказы­

uают MOllOTOllIIOe поuышепие обратной эф­
фекпшпой массы как функции г •. Важно. 
что такое поuышепие подра-3умеuает ушп­

рспие зоны прп мета.1.1ических плотностях, 

что протшюречит ·жснеримента.•1ы1ым дан­

ным. Таким образом. uместе со с:1егка но­

вышенным 7F в сравнении с 0 011'0 нриб:ш­
жением !см. вспшку на рис. IO(a)J ·~ти cxL~ 
мы ;щют эффективную массу. которая мень­

ше, чем в не1паимо;1еilствующеn снстемс. 

тог11а как С0Н'0 11ает обратное. Это о:Jна­
чает. что в "RS" и "NГ' <'Лучаих щюи~щ<ц­
ная но имну.•1ы:у от собственноil :.нергип 

болы111е, ЧРМ она же, 11олуч~ен11аи в рамках 

G0~V0 11риб:шж~е11ии. Дtе.'IаРтси нpP;\tIO;J<JЖf'­

N" 

* .§ 
Е 

1,0 

0,8 

0,6 

0,4 8 

0,2 
--z:.w ...... z:.w&т ······----- Z:,' 

О, О 1-+-+-+-l-+--i--t-+-+-l-+-4--<>-4-+-1~+-l-l--+-H 

NI • GV RS 
--т/m*Gw ------т/т*тпtт 

1,0 l~~:;;;;;~~::===:j 
(Ь) 

0,5 1·.-50 

,"-зз 
-0,5 ......__._._,_...._.~.._._._._,_...._J......_ ........ _,_...._._..;.;" 

о 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 

г, 

Рис. 10. (а) Рснuрм>LС1ю1щиuнныn фактор ZF 
при фермисвском нuлнuнuм нсктuрс 1 11u:rу 1 1сн­

ный в рамках GoH"0 приближении (обозначен 
как z~w: сп.1ош11н.я :1и11ии) и с допо:r11итс.11,-
11ым вк:~адом У-матрицы (Z~w&т, 111тр11хо1ши 
:ш1111я). как функции r 8 • ]/у11ктир11ая лшши со­

ОТIЗL'ГСТВ.У<'Т GZ нараметри:шцин 1231. которая :ш­
конна IJ интсршt.ле п:ютпостей r" ~ 12. IЗстн.н-

Ка ПОЮ-ПЫАН.еТ ПO!ТY'IPlftlhlC [К~·iy.111')TUThl В rраrше­

НИИ с другими расчетами: в·3иты~rи и::1 :1итсрату­

ры. (h) Обратна.и "un-sl1cll" и "uff-shcll" эффск-
тинная ~нu:са m/m*. Си~шuлы ·•ов=~. :::"+J'Г~ '"GV1

1 

aRS1
' и ;:нв!1 uбuзначн.ют CUOTRCTCTRYIOIЦИC ЗШt'll'-

пии, взитыс из 124], [25], 14], 12r.] и 127]. 

пиie, что это обус.:ювл~епо 60:1ы11им вкла,11ом слагаемого Хартри-Фока, который fip-1 коррt>ли-
циоппого е.:1агаемого 111ншо~·~ит, как И:iвестпu, к пуленой эффt>ктинноn мн.сер па поверхности 

Ф~ерми. Этот вкmц 11е мож~ет быть комп~епгировап корр~елицио1111ой •111.стып в 110;111ой мерР, 

как :1то проиr:хо;\ит в НР са~юr·ог.'11tсо1ш111юм U0 l·Vo 11риближ~е11и11 (('м. J27J). 13 pie:Jy:IЬПLTP 
это 11р11водит к IIOBЫIIIPIIИIO 1п/1п•. 

D ·iтом pa:i/Lt>:a• нрове~·tепо также ~·~етальное сравпt->пие 11реJLЛОЖtч1пого Mf-'TO/~a с И~iв~ст­
пыми в JllfTf-'}Htтypf-' но;~хо;~ами к ониеанию свойств кваэича('тиц в прим~н~пии к ~L11юм1111ию. 

Ос11отюе внима1111Р УJ\Р:1я:ю<ъ вр~емепи жизни возбуж;\!'IШЫХ "l.'IPKТ(JOIIOB. 13ыбор а.:1юми-
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пия обус.'!ов.<еп тем фактом, что алю~1ипий об,<адает зонной структурой почти свободных 

Э.'!ект1юпов, н поэтому многие свойства этого простого мета. <.<а могут быть xopomo опи­
саны в рамках МОi\ели •желе•. Поэтому преж;1е всего д.<я прове,'(епия такого сравнения 

в рамках указа~шой мо;\е.<и бы.<и разработаны ПJЮГраммы. рсализующне также G0 11" Л 
приб,"Jижение [28] и обобщенное G0п:0 приб.'!ижсние [4]. у•rитывающее ф"Т}'ктуатщи как 
заря;щвой, так 11 СПИl!ОВОЙ 11."JОТПОСТИ. с ИСПО."JhЗОВаписм раЗ."JИЧПЫХ а.па. •итичесютх форм 
;1,.<я мтюгочастичпых факто1юв лока.-п,11ого 11оля. Об11аружено, что щw.;\.'Тожеппый в работе 

мето,1дает1w.зу,"Jьтаты, которые очень б.онзки к таковым. 110."Т}'чеппым n рамках обобще11-
1того GoiVo прнб.<ижгтшя. по в от.<ичис от пос.<гднего пе содержит величип. 0111w.дс.<яемых 
вне метода. и реа.~изуем па практике для проведе1111я первопршщиппых расчетов. 

-о-

rис. 11. Зru<оп дисперсии 11:1юмо11н в ка.лии в 
напраплепии Г-1\" зоны Бриллюэна.. Пстапка: 

ширина линии плюмопА. ка.к фупкt~ин исктt? 

(Щ q, O'f11CCCIПHLH к се значению R ДЛИННОRОЛ­

llОАОМ 11рсдс.1с. Точки экспсримс11та.1ьныс 

i~a.mп,1c из l29J; штриховая линия с квадрата­
ми ПХФ-ря.счет; сплопшан линия с ромбами 

Затем в разделе а11а. "JIПируются 1w.зу.<ь­

таты уже аЬ initio рагчстов в1w.мепи ж1п1ш 
возбужденных э.оект1ю1тов в а.ТJюмипии. про­

веденных как в рамках G'0 lV0 приб.оижспия. 

так и в рамках реал1пова1111ого прсдложсп­

поrо метода. Кроме этого ПJЮВодится сравне­

ние с доступными в ,"Jитературс рсзу.<ьтатами 

аЬ initio G0 W0 расчетов других авторов. Во­

псрвых, отмечается б.'!1пость апа,"Jiг.шруемых 

данных к соотвстствующпм з11ачс1шям време­

ни жиэпи, полученным для ~жс.'!с>. Во-вто­

рых, указывается па тот факт, что зпачшшя 

врсменп жиэпи, полученные в рамках одного 

и того же приближения, заш1сят от метода, 

испо.'!ьзуемого для пахождспия зонной струк­

туры. В-третьих, при сравпепии с доступпы­

мп эксперимсптальпыми данными обпаружс-

110, что в цс.оом поведение времени релакса­
ции указывает па нсобходи~юсть учета допол-расчет со ста:rичсским самосоглm;оншпrhtм 

ФЛП 9х. 11итс.оы1ых процессов 3атухапия элементарных 

возбуждепнй в алюми1ши. Испо,1ьзова11ис рс­

зутпатов расчета элсКТJЮН-фоноппого вк:щ.'tа, взятых из [А8], привс,10 к времени жизни, 
близкому к тому. что ,1аст эксперимента.аьнос исс,1с,1овапие. 

П тпретпьсАI разделе г:1авы рассматривается то, к каким рсзу.'Тьтатам приоодит нс-

1ю.'1ьзоnа11ис нрс;1,.;южсн11ого мсто;1а в рамках 11срвопр11нц111111ых расчетов в нрименспии 

к мста.1:1ам, которые демонстрируют свойства, зпачитс;1ь110 от.1ичающ11с от тех, которые 

могут быть описаны в рамках модели свободных :i,1сктропов. А нервую очсрсд1. исслсд.у­

ется н.1ияпие многократного э.1сктро11-дырочпого расгсяпии на экраниру~ощиР свойства 

На примере Кi\."IИЯ. 0(юсПОВЫваетси выбор Ще.lОЧНОГО мета.•IЛа В качеСТВР тестовой систе­

мы. Описываетси llJIOЩ'д,vpa nычис.ТJения локального нзаи~юдействия в рамках аЬ initio 
расчетов с учетом \>l'"Jу.1ьтатов. 1ю.1учепных во втором ра:1;1е11е. 

Ре·Jу,1ьтаты но ·Jакону ;щсперсии wp(q) и ширине :1и111ш ЛR1 12 11.11пмmш, обсуж;1а& 
мые в 1шздР,1е. 11редстав.1епы на рис. 11. На рисунке отображены теорРтические кривые. 
110.'lучеппые как в рамках ПХФ, так и с учетом вк.•щ:1а лрст111!'111ых ;щаграмм, в срав­

нении с "'!Ксперимента.11ы1ыми данными. Отмечаетси удовлетворите:1ытое в рамках ПХФ 

и ,1ета.•1ытое с у•1етом многократного электро11-ды1ю•пюrо рассеипия соr.'шсие с "'!Кспери­

мептальпыми ;щппыми по ю1сперсии плаэменпых колебаний в юL·ши ;ря q2<~ О .. ~5 А-2 . 
О;щако для б6:1ьш11х q шtб.1юдается зпачите.'!ытое расхожлРпие тео\>ети•1есю1х и экспери-
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мснтаю,пых ;\~шных, что свя111но с нео;\но1начногтr,ю опрс;\f':тсния п:та1мошюrо ппка в 

облаf'ТИ q>чс ~ -.Jp/ op. r;1c пт1.1моп находится в континууме э:тf'ктротт-;1ырочттых во·~буж­
J\СНи11 и по;1всржсп мсхаптпму 1атухапия Ла~щау [29]. 

Прн ана.1и1с по.1у•rснных ;1анных по rпи- во ~~~~~~~~~~~~~~~~ 

ринс .1инии п.1а1мо11а ЛF:1 12 отмс•rастся , что . 

В(}-Пf'J>ВЫХ. пай,1сrпrая 1ав11симогтr, rпирпны .1и-

нии от ВО.1НО!ЮГО вектора воспро1nвоюrт экс­

перимента. 1ыю наб.1ю.'{асмос ПОВf'j\rние ЛF:1 12 r 
ростом q. По-вторых, отсутствует 111ачимос nли­
Я!Шf' фактора .1ока.:тытоrо поля на ширину .111-
нии п.:та1мона n ка. 1ии. 

Далее в pa1,le.1c прс,lставдспы ре1ультаты 
аЬ initin расчетов времени жи111и кnа111чаrтиц в 
мо.1иб.lснс и родии, по.1учс1птыс в рамка.х прсд­

.1ожеrпюrо метода (<.:м. ри<.:. 12). Обо<.:повывает­
<.:Я nыбор Ml"ra.1.1oв. Ука·3ывастся то . каким об­

раэом на оспове \Х!Jу.-тьтатов нсследоnапий , про­

ведеш1ых в предыдущем рюде.1е, ыо,lс.1ирует­

ся .1ою1.1ытос D3iiИMO.lel!cтвнe. Отмечается, что 

вк.1юче11ие Т-матµнцы при расчете nремени ж1п­

н11 ·ш~rеттю у.1учшает соr.1асие между теорией 

и экспериментом. Ilодчеркивается то. что пред­

<.:таu.1е11пос rra uег.шке рис 12 отношение uрс­
меп жизни во·Jбужденных э.1ектро1юв, по.-тучен­

пых 11 пред.1ожен11ом методе, хорошо соr.-тнt'ует-

ся с ·жl'перимента.-тьными ·яшчепиямн ;,этого от­

rюшепия. С учетом ре·3ультатов, по.1учеппых в 

перuоы раздс.-те 11торой глн11ы это подтвержднет 

предпо.1ожсrше о примепимоt'ТИ C0W0 прибли­
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Рис . 12. IЗыч11с.1с1нrыс усrсднсппыс nрсмс11а 
ЖИЗ1111 ЭJlCKТJIOllOR 7" и экспсримс11Тt\..lЫIОС 

npc:\fя рс"1аксн.1~ии в поJ1пкристrt..rr.1пчесю1х 

Rl1 11 Мо. IЗспшкf\ : от11оnrенис 111\йденпых 

npc"ell жпзпи э.-тектршюn n Mu и Rl1. Экспс~ 
римспта.11ы1ые i\ШlllЫC 2Ф-ФЭС-IЗР Jt;IЯ ~lu 

и R.11 взяты из работы IA·ll. 
жешrя к uыя11ле11ию фу11даме11та.:1ы1ых закономерностей 11 и·1ме11ени11 rю11еде11ия 11\JСМени 
жизни юtк функцни ·юергrrи uозбуждсrrия нри переходе от o;J,Iю1·0 d-метн:1:1а к дру1·оыу. 

Четиертий раздел t'О;\сржит выно;1ы к трет1,еn глане. 

В четвертой главе ра<.:сматр1111аюп:я ;щу~1ер11ые э:1ектро1111ые сиt'темы, 11 которых 
11а1160:1ее ярко 11роя11:1яет себя с11и11-орб11та:1ыюс 11·3аимо;1еnl'твие (COR). 1ю311икающсе как 
из-за и11версиоr111оn аl'имметрип 11оте1111иа.·ш. оrра1111ч11вающего ·~ .'Iсктронrrую crrereмv н 11а-

11рав.'1с1111и . 11ер11ен:1икулир11ом 11лоскост11 за:1егю11111 системы (11к;щ.'\ Раmбы) , так и и·.1-·ш 

объ"м1юй 111111Ppcиor111on нсимметрии , котораи нprrc)"Г('TD)'PT 11 110:1у11р<>1юд11иковых гст<~ро­
структурах , 0<·11она1111ых на материа:1ах со стрvктурой 11инконой обманкrr (нк:ш;t Дрс('­
се:н,хау·ш). Итшгают('и рt"iу.11.тнты иcc.it>;to11юmи 11:1ии11ии снин-орбrrта:rыrого 11:1а11мо;1ей­

('Т11ии на mи1нr11у с11"ктра:1ыюй фvнкции ющ:шчасти11 11 таких ('If!'Tt'мax. 011уб:шко11ан11ыt> 
11 работах IA!J. AIO, А12. А11, л1ri1. Обосrrовываетси актуа.·1ыrос·тr, 'ГdКИХ И<T:It'.'\OllIO!ИЙ. 
110;\ч~ркива.ет<'И их пови·-иrа. 

п 1/С]ЮО.М рп.1дед<: ГJ!allbl llJWЖ}l,t' "''"ГО 1ro;1y•1"""' ('()()Т!Юl!!"llИИ д.:1и ('(K>CTl!t'll!I(>-'~Ht'\>-
1~eтИЧt'CKOЙ 1 HLCTlf : KUTOJ>blt' IIO"iBO.' Js.IIOT R рамках pa.: JBИBaIOII\e.Й('H МllОl'ОЧШ'ТИЧllОЙ rеорпи 

llO'iMYЩ<'llИЙ ;ри ('И('Т"м ('0 с111111-·швисимым в-.ыимодt>йстви"" llGI в Gol\'0 11риб.'1Иж"1111и 
ВЬРrис.r~нтh ширппу св~ктрlL'IhНОЙ функции (и_тнr оGратпоt> врt>мя жи:-tни) ква·-1ичастн1\ в 

1)ассматрива.~мых J\Аум~р11ых снстf'мах. О;~11оr1астиt111аи ча.с1ъ гамильтониана ~iанисына~т-
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ся как ll = ll0 + llso. г,1с ll0 = k2 /2m•. а вк.1а,.1 сп11н-орб11тал1,ного nзаимо11г11стnия 

(9) 

З]\ссь k,,y прс,1стаn.1яют собой компопенты вгктора k n,10.:ть кубических осей криста.1.1а 

!IDO] и IDlO], соотnстстnенно, а,,у - матрицы Пау.1и, т" - эффсктиnная масса. n и ;-1 - пара­
метры, опрс,1с.1яющис вели•111ну вк,1а,1ов СОВ Рашбы и Дрсссс.1ьхауза. Вк.1а,.l пос.1сю1сго 

заппсан n прс,1по.rюжснтти, что рассматривается слу•~ай узких кnантоnых ям, nыращrн­
пых n напраnлснии [001]. Прс,1rтав.:тенный гамильтониан диагонал1лустся, ll' = U~l!Uk, с 
помmщ,ю унптарного прсобразоnания Uk = exp[i(u · nk)8k/2]. заnпсящ!'го от k и ин,'1)·11и­
рующсго попорот оси квантования спина на угол 8k nокруг оси nk = -i sin Фk + j cos Фk. 
Участnующий в соотпошсниях уго.1 Фk снязап с полярным углом :Pk вектора k как tan Фk = 
-(rr cos :Pk + 8sin :Pk)/(osin .Pk + /i cos'{)k). 

В работе рассматрпnастся c.1yчall спттновой поляриза11тти н п.1оскости (.r, у). то сст1, 
8k = 7Г /2. Расщсп.1спный сттин-орбнта.1ьным взанмодсйстннсм энергетический сп!'ктр 1ню­
ет ВИJ\ P,k• = ~ + .-k [r~ sin('Pk - Фk) + fj cos('Pk + Фk)]. Соответствующие во.11ювые функ­
ции \''~.(r) = ,%, _.,).где индекс ветви"= ±(.!., f). Здесь.!., i обо:шачают спипопыс компо­
ненты n новом сп11н01юм базисе. В псрвонача.:~ьном ба:Ш<'<' t'!Jt,(r) = Uk'l/'~.(r). а ориентация 
спина D k пространrтпс опрсдс.1яется как (Ч'Jt.[й'[Ч'its) = "(cos Фk, sin Фk, О), отражая тот 
факт, что напрап.1спис спина элсктропа связа~ю с напраплсписм его пмпу.:~ьса. 

Да,1сс делается упрощающее допущение, что спин-орбита.1ыюе пзаимодсйствис мож­

но рассматрипать как преимущестпенио одночастичное япленис. учитывая его л1шь п о;~:но­

частичной части га~1и,1ьтониа11а. В этом с.1учас во псех соотпошепиях теории [lб] в двух­
чаетичном юаимодейстпии учитыпается только кулонопское nзаимодеt!стппе vc(r1. r2) = 
lr1 - r2Г 1 сЬ 1 , ос.1аблсшюе диэлектрической константой с:ь среды, п которую •погруже11а• 
дпумсрная система. Окончателы1ые выражения для мпимоt! части матричных элементоп 

собстпенной энергии, опрсдс.1яющ~1х при энергии w = Ek• ширину с11ектра.1ыюй функции 
г.(k) = 2[Im(L:.(k, Eks))I (обратпое премя т; 1 (k), обус,1оплен11ос неупругим ·~лектрон-э.1ек­
троппым рассеянием) имеют DИД 

Im(E.(k.w)) = 'fLf (;~2 F~~~J,;,1mИ'o(k-q,w- Rq,,,)ll(±Rq,,,'fw). (10) 

" 
г;1е верхний (пижпиll) ·шак соответствует w < EF (w > p,F ), г;.. = fk" .r;;.. = 1 - fk•· 
fk• фермиевсю~я функция рас11реле:1енпя, ll(:r) функция Хенисай;щ. Вхо,1ящие в nы­

]ШЖРIIИР (10) факторы F:~; = [1 + .-.,'uk · up] /2 11ояв.1яются из [(.,'[U~Ukl·')i 2 и отражают 
и:iме11е11ие спинового fia:шca. Экрапиронапное н·шимо;1ейстн11е опре,1е:1яется 1юляри:iа11и-

0111101\ фу11ю111ей. :~а11аэ;1ывюощая часть которой иссле;юшLлас1, в IЗО]. 
Далее н pa:i;\e:1e и·iщtгаются резv:1ьтаты пссле;юнапия ширины с11ектра;1ыюй фупк-

1111и кна:ш•1ж:пщ в ,1Rумер11ом э:1ектро1111ом га.зе со спи11-орбита.:1ь11ым в·iаимо,~;еllстн11ем н 

ра:пичпых с:1учаях соотношения 11араметроR СОВ Рашбы и ,.],рессе.11,хау-ш. Характери:iу­

етс>1 :iтот пп парамРтрами, типичпыми Jтrя ~1вумерпого э.'1Рктроппого гн:-1а в кваптоных 

ямах 110.'1у11рон1ц11иконых гетероструктур. П1юно,~;11лиеь ука:ш1111ые 1нт.:1е;юна11ия 1· 11омо­
щыо ра:чшfiотаппых программ. реа.1и·iующих пре;~:стан.1еппую выше U0W0 схему. Об11ару­

же1111ые осоfiенности в 1юне11е11и11 111ирипы Г,, и1щу11111юв;н111ые СОВ н уюна1111ых систе­

мах, н l(Рлом отражены на рис. 13. На осноне ана:1и·-1а по.11учРнных ~'~анных отме11н.ется~ 
11то поян~·1яРтс>1 ~iаRИ('ЯП(еР. от yr:ra относитРлhное сме1пение Г + и Г _ на пrкале пмпу.rп')сон. 
а такжР НРКоторое сглажинание J>Р--зких форм пика, обуе"1ов.:1Рнного открытиРм кана"1а ·-1а­

тухани>1 ··ш счет эмп<тии 11:1а:-1мона. Первор отражаРт тот факт. что нетни рн.сп(е11:1енной 
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зоны ,'{остигают одной и той же энергии при разных k, тогда как второе возникает из 
расширения обтtстп 'lатухания Ландау за счет появ.1ения переходов между ветвями. Это 

расmпрспис зависит от полярного угтt \Ok и ведет к ненулевой ширине п.1азмошt, когда 

спектр плазмона входит в индуцированную спин-орбитальным взаимодействием область 

затухания . 

Для того , чтобы показать в.1ияние, ока­

зываемое спин-орбиталыrым взаимо,'\еltствпем 

па поведение шпрrшы спектральной функции 

квазичастиr\ д.1я различных ветвеn , ширина Г, 

рассматривается как функция эперпrи во..'!буж­

дения (вставка рис. 13). Отмечается , что в дан­
ном случае раз.1ичие в шнринах пренебрежимо 

мало практпчсски во всей энергетической об­

ласти , где затухание квазичастиц реалпзуется 

лишь за счет образования электроп-дрочпых 

пар. Заметным различие в ширипах , зависи­

мое от полярного угла 'Pk, становиться при по­
яв.1еrши допотrите.1ыюго канала затухания за 

счет эмпссин плазмона. Кроме этого отмечает­

ся , что прп а = f3 двумерны/\ электронный газ 
прсдс.-тав.'rяст собой две несвязанные спиновые 

компоненты , каждая из которых демонстриру­

ет свойства, характсрпые для двумерного элек­

тронного газа беэ спшr-орбиталыюго взаимо­

действия. В случаях чистого Рашбы и.1и Дрес­

се.1Ьхауза (а of О , f3 = О и.1и а = О , f3 f О) ре­
зультирующая Г, пс проявляет различий мeж­

JICI разными спиновыми орпентац1шми , кото­

рые соответствуют с.1учюо Рашбы или Дрес-

сельхауза . 

Рис. 13. Ширина Г, как фу11к11ю1 k 11ри 

нескольких з1н11 1 ениях полярного угла Cfk в 
сдучае отношения 01. //3 = 2.4. Вставка: соот­

ветствующие энергетические зоны Ek• (ел~ 

ва) и та же Г, как фу11кr1ия Ek,, измеренной 
от энергии Ферми (справа). Также в качестве 

опорной кривой представлен случай двумср-

1юго электронного газа без спин-орбиталыю­

го взаимодействия (01. - f3 - О) . 

Закюrчивастся первый раздел моделированием поверхностного состояния на поверх­

~юсти Au(J 11 ), с 11иновое расщепление которого, индуцированное спин-орбитаJiыrым взаи­
модействием , было обнаружено эксперименпu1ыю с помощью фотоэмиссионной спсктро­

скопин с угловым разрешением (ФЭС-УР). Рассмотрение на основе модел н однородного 

электронного газа показ<l..'ю , что в области дырочных возбуждений , как 11 в случае нолу­

прово;1никовых квантовых ям , шнрина спектральной фупкr1rrи практически не зависит от 

индекса ветвн расщеn .'r енноА зоны . 

/Jo втором ра.зделе главы нре; 1ст-авлены соотrюшения , мо,'{ифrщирующне мо;1ель по­

вторяющихся тонких нлепок с одномерным псевдопотенциалом на случай рассмотрения си­

стем сп снин-орбита.•rыrым юаимодеl\ствием . Отмечается , что испольэоIJание такой мо;1ели 

необходимо д.rrя учета присук-твия объемных состояний , которые могут бытr, IJовлечены в 

про11ессы затухания квазичастиц в системе , сформироваrшоl\ электронами в спин-расщен­

.'!енном rюверхностном состоянии. Гоrюрится о том , •rто дли проведения соответствующих 

вычислен и й рн.Jработаны нрограммные модули IJ ;1о rюлнеrше к существующему программ­

ному комплексу, реnли:~ующему укn.з11 1111ую модель . 

Полу• 1е1111ые в рамках модифrщиров.~rнrой модели повторяющихся rrленок рюу.11ьта­

ты , которые анализируются в pa'lдe.' r e, представлены на рис . 14. Рис. 14 (а) демонетрирует 
рtпулы·ирующую Г • как функцию и мпульса /\.'!Я обеих ветвей с1 rин-расщеll!1е1шо!'о поверх-
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1юсттюп1 состояния, ,~;.1я которого параметр СОIЗ Ра111бы rto = 3.5118· 10-11 eV·m, а энергия 
n 11ептре ,1nумерпой зоны Бри:т.7Jюэпа с0 = -474.5 шсV. Отмечается. •1то, как 11 n случае 
мо,1<'.ЧИ ,1nумерпого электрошюго газа. исхо,1ящие 1п O-llIOЙ точки при k = О криnыс Г + 
и Г _ показыnают п1жкти•1сски о,111у и ту же заnисимость от пмпу.11,са со с11nигом, опрс­
J\<'.1яr~1ьщ спипоnы~r расщсп.ттенисм. При aпa.rrme эпергсттРrеской заnисимостп ширины Г. 

(рис. 14(1>)) обнаружено, что ширина .rrишш ,1е~юпстрирует пссущестnеппую заnисимость 
от rпцекса nстnи. Раз.1ичие варьпруется n пре,1е.1ах ~ 1 '7о. причем паиб6.71ьmес ра.з.111чне 
паб.:тю,1астся n эпергсmчсском пптсрnа.:те, показаппом па nстаnке рис. 14(Ь). 

Рис. 14. (а) Зависимость ширины r. от k i\ЛЯ поnсрхност­
rюrо состuяния па поnсрхпuсти Aн{lll ). (IJ) Та же nели­
чипа. кн.к фупкr~ия энергии. Встаnка: увеличение обли.сти 

в uкрсстпuсти точки nырождсппя. (с) Сыодс.1ированпыс 

MDC ( раз11слыю для каж1\Оn из встnсй 11 n сумме) при 
энергии свюи 100 111cV. ( <1) Рассчитанная эперrетнчсская 
занисимостъ Г 6 ;i,.:rя гипотетического случая rтонерхност­

поru состояния с EF "' <о и параметрuм Рашбы, характер­
ным дли пunерхнuсти Лu(lll) ао (незапо.111енные круж­

ки н КR<t,;\раты). а также с т~рамстрuм 2ао {занu,111снныс 

кружки и квндрн.ты). Вставка: ;~исrтсрсин энергии понерх-
ностноrо состояния дли этих днух с:1учаен. 

Указывается па то, что ош1-

саппое выше поведепnе Г. может 

быть нсс.rrедова.тю эксперимента ~ь­

но путем апа ~иза ширины кртшых 

распределения ЫDС, по.'Тученпых 

с помощью ФЭС-УР. Обосновыва­

ется это тем. что кривая распрl~ 

дс.rrсшrя MDC - это k-разрс-3 спек­

тральной функции прн фиксиро­

вашюй энергии возбуждения, где 

в качестве ширины выступает Г,. 

Этот разрс-3 как функция и~шу.'Ть­

са будет 11мсть пнки при k-сшаче­

нпях, которые соответствуют дис­

персин внутренней п rшсшнсй вет­

ви. Ширина Г. в окрестности этих 

зш1чснпй k опрсдс.1яст k-ширипу 
шrков. Штриховые .1инии, которые 

пересекают рис. 14(а), (Ь) и (с) по­

казывают, что па k шкале шири­
на пиков от обоих вк.1а,:\QВ должна 

быть практически одинакова, как 

и бы.'!о предсказано в рамках модl~ 

ли дnумерного электронного газа. 

R полной l\IJ)C вrrутрспниll 1rпк мо­
жет оказаться выше и шире. Под­

черкиnастся, что именно такое по­

ве;1еrrис и наб:rю11ается в эксперп­
мспте, рюу.1ьтаты которого и:по­

жеrrы в первом совместном теоретическом и эксm,рпмепта;~ьпом иссле1101~а111111 времени 

жи·щи ,1ы1юк н .1вущ~рпой "i.'!Рктронпой системР с СОВ Рашбы jA!Jj. 
Д;1я обпаруж~>rшя ситуации, в которой сппп-орбитатrьпое юаимо,1ейств11Р име.'ю бы 

ви11имый :iффРкт, в этом ра·i;\еле рассмотреп ЭКСТJ>РМа.'rыrый случай гшют~>ти•rеского 110-
в~>рх1юстного состояния с EF "'r0 (рис. 14(1J)). 13 ип;~.у11ироваrrпой спип-орбиталы1ым 1паи­
мо;1еllств11~>м об:шсти ниже точки вырож;1е111rя, котораи ео;\ержпт то.1ько внРшнюю nетвь, 

обнаруживается си,1ыrая з11висимость от ве.1и•rипы вкла;щ СОIЗ Ра111бы, •tто ук11·iываf'т па 

В!ПМОЖllОСТЬ эффРКТИНПОГО управ;rеrrия вр~>меП!'М ЖИ:JНИ ПУТРМ И:iMP.llPHllЯ ПЩЖМРТра <>о. 

П тр"ты,.м J)(Иd<'Л<' •1етвРртой главы ис!'ле;~уетси повР,'(епие пrирипы спРктра.1ыюй 

функции кна.эича.стиц R ;~нумf'рпых ~i.'lектропных систрмах с сп~1ьным спиноном рас1цf'п­
:1епир,м, Отмf'чается 1 что рассмотрр,нпые f10 зтого двумерные :iлектроппые rистf'МЫ ха-
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рактсри-зуются нсбо:тыпим расщсп.1ст111ем. n то время как педавтю бы:т обнаружен целый 
к.1асс перспективттых ,'\ЛЯ сшпттроникп материалов. n которых легирование тяже.1ыми эле­
ментами (SЬ. PlJ и Ш) поверхностного с.1оя 6.1агоро,~ных мета.1лов (Ag, Сн) приво,'\ИТ к 
обра-зованию ,'\nумерпо!I системы с гигантским спиновым расщсп.1епттем. Д.1я пре,~сказа­

ттия того, какими сnойствами бу;тут об.1а,;1,ап. ква-зичаспщы в таких системах, в третье~~ 

раз,'\с.1е проводится мо,'(е.1ировапиг ситуации. соответствующеn си.1ытому спиновому рас­

щеп.1с1111ю. 

Для ттача.1а моделнроватrие проведено 

па основе моде.111 дnуыерпого э.1ект1ю111юго 

га-за, соответствующего поnерхпостному со­

стоянию. Обнаружено, что n системах с силь­
ным спиновым расщсп.1с1111ем в случае ш1сш­

пей nетш1 расщеп.1ештоn -зоны у дырок по­

яn.1яется дополннте.1ьпый по опюше1шю к 

рождению э.1сктроп-дырочных пар кана.1 за­

туха~шя ·ш счет эмиссии плазмона. Отмеча­

ется. что вк.1ад этого кана.1а n ширину Г _ 
n области дырочных вюбуждепи!I умепьша­
ется как прн ос.1аб.1е1шн спип-орбита.1ыюго 

nзаимодействия Рашбы. так и при приб.111-

жешш уроnня Фер~ш к точке nырождепия 

(как !! гинотетнчсском с.1учас, который бы.1 

рассмотрен при нсс.1едоnапии в рамках ме­

тода повторяющихся тонких п.1епок поuерх­

ностн Au(lll)). При зпачитс.1ьпом поnышс­
нии EF (как в случае систем со с.1абым спи-
новьш расщсп.1е1111см. рассыотрепных в пер­

вом и нтором ра:це.1е) д.1я дырок этот кана.1 

ИСЧL'Заст. При апал1пе ·шш1си~юсти ширины 
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~ 
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10 20 30 40 -6 -3 о 
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Рис. 15. Ширин<\ г. К<\К функци>< МUД)'Л>< Ru:1-
нового нектuрн. (слева) и кн.к функци).( энер­

гии вообуждсния ( сщщвв) ;1,ля повсрхтюстпо­

rо состояния смодифицнровапной• поверх110-

ст11 Aн(lll). Сп.1оm11ые (пунктирные) липни 

соответствуют Г _ (Г +). На вставке - диспср-

сия соответствуюtцсru пuверхпuстноrо сuстоя­

нпя. расщсп~"ТС1Пiогu спип-uрбита.Jrьньвr взапмо­

;1,ействисм Рашбы. 

спектра.1ыюй функции как функции энергии от индекса ветни, а значит и от 11аправ:1спия 

спина в ныбрашюм 11а11раu.1е111ш вектора k, выясни:юсь, что такая занисимость проянля­

ется н превышентти е;1,ипицы отношения Г _/Г + (в сре;1,нем на 0.12 н исс:1с;~уемом интер­
В<L:Iе электронных возбуж;1,ений). R связи с этим отмечасп;я, что 6.'~аго,~аря спиноnому 
расщенлению. обус:юн:1спному па.·шчием с11и11-орб11та:1ыюго нзаимо11,ействия, наблю;1,аст­

ся заметная спшювая асимметрия ширнны спсктралыюn функцин и, как с:1едствис, л,.1ины 

свобо;щого нробеrа нозбуж11,снных э:1ектропон. 

Исходя из нре;що.'южения. что раес~ютренпая ситу;щи><, в при1щитте. может быт1. рс­

а.;111·ю1~ап11. 1111. практике путем модпфикю1,и11 энергин и величины сшпювого раещенлепия 
1ю11ерхпоетного состояния ~1ет11.11:юв, рн.ссмотрена в рамках мето;1,11 повторяющихе>< нлепок 

поверхность Au( 111) с ~И:iмененной• :·mергией r0 р;u~ще11:1е11нш·о спин-орбит1L'п.ным 1на­

имодействиб1 поверхностного состояния. Отмечается, что в :iтом !'.'IY'Ill.e роль ПП'iКО"'!Нер­
гетических ко.т1ектив11ых но·iбуж11,е11ий бу;1,ет играть акустический нонерхностный 11:ш·с1-

мо11. По.'IУЧР1111ые 1w·iу:п.таты, представленые па рис. 15. демонстрируют и в '!Том е.1учае 
поян:1епие п.11аэмо1п1оrо ка1нt:1а ·-ш.тухапия /~ЛЯ ды1юк. что ука·iынает на возможный H)TI-. 
исс.:н~дова.ния предска·iаппых теоретич~ски и педанпо об11аруже11пь.1х :iксп~р11ме1rпL·п>но 

ни·3ко:·н1ергетиче<_·ких Н.'rа.зменпых ко:1ебаниn па метс-t.•1:1иче<·ких нонерхпостях. 
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Затем 11 треп.см paci;i;e.-re мо;~;е.-rируется 

rитуация. соот11стст11ующая rи.:тыюму спино­

вому расщсп.-rспию 11 к11апто11ых ямах прп па­
.:тичип как 111апмо;~:ейст11ия Раrпбы, так и Дрсс­

rельха}'1а. По.-rучсппыг рму:тьтаты представ­

.оспы па рис. 16. Осповпая особсппоrть. коп)­
рая подчсркпвастrя и которая ужг бы.-rа отме­

чена при расгмотрспии r.-rучая чистого Раш­

бы. - это то, что д,-rя дырок шприпа Г _ как 
функция импу.-rьса k демонстрирует наличие 
ш1аэмон11ого капала затухания. При апа.-rrпе 

ширппы Г • как функции энергии возбужде­
ния отмечается си.-rьиая анизотропия, а кро-

мс этого сущсствсппая зависимость от индек­

са ветви s спин-орбпта.1ыю расщеп.1е111101\ ·30-

пы. Такая завпсимость свидстс;тьствуст о спи­

новой аспмметр11и скорост11 затухания Г_/l'+ 
Д.'ТЯ задашюго направления. Дс.-rастся акцепт 

Рис. !G. {а) Ширина Г, как функция k при па том. что асимметрия наибо.-rее ярко прояв­

пссколhюtх значениях полярного уг;щ 'Pk при .-rяст себя в паправ.-rспии 'Pk = 37r/4, где пa­
cr/fJ - 3.i. Пунктирная ;тиния прс,С(ставляет блюдается наибо.-rьшее раэличис между Г _ и 
Г, без вк;нща п:~азмопного капа.1а. (Ь) Соот- Г + как функциями энергии возбуждения и, 
встсвующис эпсргстичсскис зоны Е0 . (с) Та как с.1сдствие, между средними д.-rипамп сnо­
же Г,, по как Ф.vпю1ия энергии. бодпого пробега э.1сктроиов. Например, отпо­

шешrе Г _/Г +достигает порядка 3 при~ 0.5 шеV и порядка 2 при~ 1.0 шсV. Пр11 дальней­
шем повышении энергии отношение продолжает уменьшаться. Отмечается, что в рассмот­

рсппом случае квантовой ямы спиновая асимметрия пе такая большая как в ферромаг­

нетиках, по, в от:шчие от rrослс.п,пих, значения срс;1псй ;щипы свободного пробега могут 

управляться 11rreпrrrим э;тектричсскпм по.'Iсм. 

Чсrпвсрrпьtй раздел со;1ержит вы1ю;1ы к четвертой главе. 

В Заключении сформутrро11аrrы основные рсзулhтаты и выво;1ы, rro;ryчeпrrыe в 

;1rrсссртаr1иоmюй работе. 

Основные выводы. 

1. IЗ рамках GaIV0 приб.:rижеrrия rrpoвe;\f'H сравнителы1ый апа:rиз и выяв:rепы 0<·новные 
факторы 11.'rияния па 1ависимостh нрt>меrrи жис~ни т ква:ш•щстиц от ·"пt>ргии вrпбуж-

11епия w в парамагнитных d-rrepexo;111ыx мет11.1;шх. РассмотрРны мРп1.·1;1ы с почти 

rrапо:ювину (V, №>, Та, Мо, W) и почти по:пюстыо запо:111еппой (RЪ, lr) d-:юrroй. 

Oбrrapyжerro, •rто мета:r:rы о;щой и той же группы с бли:iкими по форм!' rr!ютrrо­

стями э.1екчюппых с0<:тояпиi! х11рактер1Пуютrя временами ж111rrи 011ного поряJJ,ка. 

При ;~:вижении в;10;1h d-rrepиo,'\OB :шметrrое снижение. а :iатем повышение П.'ютности 

·i!!f'КТроппых состояний, .1ока:11Поваппых в облw::ти :шергии Ферми, пр111ю;щт rоот­

ветствеmю к ре:жому унР:rичению и пос!1t>;1,ующt>му уменыпрнию ·шачепий времени 

жи-ши т на всt>м рассматри11абюм интРрвалР значений w. Этот эффект, обратный 
наблюдаемому в мо;1е:rи сво60;1ных электронов. обнаруживается как в с:1учае н.,(юлh­

rrюго •пмt>rrепия :шпо:шепия :юп при с:rабо мРrrяющРйся 1оrпюй структурР, так и в 

случае е_v1цественного и·iмРнепия :iапо..апения "iOH и самой "Зонной структуры. Покаэа-
110, что в ЦР.аом иптерпрртация полу'fтаемых рР-:'1ул1-.татои nb initio рш·чртов пе может 

26 



быть основана .'!ишь на представ.~еннях о фазовом пространстве. 

2. На основе GoWo расчетов времени жизни тщ) и средней длины свободного пробега 
Лщ) квазичастиц с ра.зным направлением спина (t или .j.) в ферромагнитных метал­
.'!ах (Со, Fe, Ni) и соединениях систем Co-Fe (B2-CoFe, DOз-Co3Fe) и Ni-Fc (Ll0-NiFe, 
Ll2-Ni3Fe) показано, что длина. свободного пробега. как функция(;) обладает спиновой 
асимметрией, обусловленной значительной разницей ка.к межд.v временами жизни, 

так и скоростями электронов со спином вверх и спином вниз. Обнаружено, что соеди­

нения системы Co-Fe обладают наибольшей Лt по сравнению с соединениями системы 
Ni-Fe. При этом Л.~ близка для всех соеди11ений. Как для системы Co-Fe, так и для 
Ni-Fe установлено, что для соr.'lасия результатов теоретических исследований Лщ) 
с соответствующими экспериментальными данными необходимо учитывать вклад, 

обусловленный квазиупругим э.'lектрон-фононным рассеянием. 

З. Предложен метод вычнс.'lення собственной энергии квазичастиц в лестничном при­

ближении, основанный на вариационном решении уравнения, определяющего двух­
частичную амплиту.цу рассеяния (Т-матрицу) как в случае многократного рассеяния 

между двумя Э.'lектронами или двумя дырками, так и в случа.е многократного рас­

сеяния между электроном и дыркой. Решение получено в рамках .'!окалыюго при-

6.'!ижения и выражается через локальное взаимодействие, зависящее от импульса и 
энергии. В случа.е многократного электрон-дырочного рассеяния лoK&.'lhROC взаимо­

действие отождествлено с обменной частью многочастичного фактора. локн.лыюго 

поля. Расчеты, проведенные с помощью разработанных программ, ре~u1изующих ме­

тод, поквз&.'IИ, что учет многократного рассеяния ведет к уменьшению времени жиз­

ни и спектр&.'lьноrо веса квазичастиц, модифицирует дисперсию, снижк.я тенденцию 

к сужению зоны , наблюдаемую в G0W0 приближении , а также приводит к увеличе­

нию эффективной массы ква.зичастиц. 

4. Для проверки работоспособности предложенного метода в рамках его 11ер1ющ>инци11-
ной реализации проведены расчеты закона дисперсии и ширины 11и11ии 11:1юмопа в 

К&.'IИИ, свойства плазменных ко.ттебаний в котором не описываются в модели одно­

родного электронного га.за, несмотря на бл1пость зонного спектра калия н области 

уровня Ферми к спектру свободных электронов. Хорошее согласие 110.1;"tе1111ых ре­

зультатов с эксперимента.'!ьными да.иными указывает на важность учета нс только 

реа.~ыюй зонной структуры, но и многократного э.'lектрон-дырочного рассеяния 11 
случае описания экранирующих свойств щелочного мет-алла. Проведенные аЬ i11itio 
расчеты времени жизни квазичастиц в переходных металлах l\lo и Rh 11окю~u1и, что 
tf в этом случае учет многократного электрон-дырочного рассеяния в рамк;uс пред­

ложенного метода приводит к .'!учшему согласию с эксперимента.~1ьными да1111ыми 

по сравнению с G0 W0 приближением . 

5. Представлена. реализация G0 W0 приближения и ра.зработан комплекс программ для 

исследования ширины спектральной функции (обратного времени жизни) квазича­

стиц в двумерном электронном газе со спин-орбитальным взаимодействием, обуслов­

.'!енным как структурной (взаимодействие Рашбы), так и объемной (11зи.имодействис 

Дрессельхауза) инверсионной асимметрией. При рассмотрении различных соотноше­
ний параметров, определяющих величину вк.'!адов СОВ Рашбы (о) и Дрессе.'!Ьхауза 

(~), в случае систем со слабым спиновым расщеплением установлено, что кни.зичасти­
цам с одинаковой энергией, но с разным индексом ветви спин-расщепленной зоны, 

соответс."Твуют спектральные функции , различие в ширинах которых пренебрежимо 
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мало практически во всей энергетической области, где затухание реализуется лишь 

за счет образования электрон-дрочных пар. Заметным различие в ширинах стано­

виться при появлении допо.1нительного канала затухания за счет эмиссии плазмона. 

В случае а- = fJ ширина как функция энергии принимает вид, присущий двумерному 
электронному га.зу без спин-орбитального взаимодействия. 

6. Пре,1ставлепа и реализовапа модификат1ия модели повторяющихся тонких пленок 
с 0;1номерным псевдопотР.rщиалом, позволяющая учесть расщепление поверхностно­

го состояния, инлу11ированнос спин-орбитальным взаимодействием Рашбы. Получен­

ньтс в рамках G0 \Y0 приближепия соот110111епия позволили рассмотреть время жизни 

дырок в понерхностпом состоянии на поверхности Au(J J J) и показать, что, несмотря 
на вов.~ечение в процессы затухания объемных состояний, как и в модели двумер­

rюго электронпого га:~а, при защшной энергии время жизни дырки практически не 

зависит от ветви спин-орбита..1ыю расщепленного поверхностного состояния, что бы­

ло подтвержлено ,1анными фотоэмиссионной спектроскопии с угловым разрешением 

/\ЛЯ поверхпости A11(lll). 

7. Пока.запо, что в двумерных электронных системах с сильным спиновым расщеплени­

ем, индуцированным спин-орбитальным взаимодействием, время жизни электронов, 

а, следовательно, и длина свободного пробега демонстрирует си.~ьную анизотропию и 

эависимость от иплекса ветви расщепленной зоны. Это позволяет ожидать в дапном 

случае прояв.1ения эффекта спинового фильтра, управ.~яемого внешним электриче­

ским полем. Обнаружено, что в таких системах появляется также дополнительный 

по отношению к рождению электроп-,1ырочных пар капал затухания дырок за счет 

эмиссии плазмона. Показа.но, что в случае металлических поверхностей в указатшый 

111ю11есс :штухания нов:rекн.ется поверхностный акустический пла.змон. 
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