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В настоящее время уделяется большое внимание свойствам кристаллов, 
которые определяются неустойчивостью к флуктуациям различного типа 
(флуктуации плотности электронов и плотности спинов; флуктуации, на­
рушающие периодичность структуры). В общем случае решение задачи 
крайне сложно (*)•

Мы рассмотрим роль флуктуаций в частном случае для сильно анизо­
тропного кристалла, построенного из линейных слабовзаимодействующих 
цепочек (А—В).у, в которых центры В имеют два эквивалентных положе­
ния а и р по линии цепочки и переходят из одного положения в другое 
по туннельному механизму, а центры А совершают малые гармонические 
колебания в одной потенциальной яме. Центры А и В — это отдельные 
атомы, ионы, радикалы или молекулы.

В такой цепочке могут реализоваться два варианта упорядоченного 
состояния: 1) ...А — В* — А — В2 — А..., 2) ...А — В? — А — В“ — А — В2 — А... 
Во втором варианте, в отличие от первого, происходит удвоение элемен­
тарной ячейки по сравнению с исходной цепочкой. Показано (2), что 
в приближенпп молекулярного поля учет энергии взаимодействия у меж­
ду колебаниями центров А п туннельным движением центров В приводит 
к перенормировке энергии взаимодействия J между центрами В и увели­
чивает температуру фазового перехода Тп~ J + у в упорядоченное состоя­
ние первого типа. Для упорядоченного состояния второго типа следует 
ждать обратного эффекта — учет фононов приведет к понижению 
Тп~ J — у. Этот результат получен без учета флуктуаций. В области, 
близкой к Тп (Т > , возникают возбужденные поляризованные состоя­
ния. Если такие возбуждения связаны с другой системой возбуждений, 
какими являются фононы решетки А, то между поляризованными состоя­
ниями может возникнуть притяжение.

1. Запишем гамильтониан линейной цепочки (АВ)Я в виде суммы

Я = Я1 + Я2 + Я12, (1)

где Hi относится к системе (В) N, Н2 — к системе (A) N, a Hi2 — к их взаи­
модействию. Введем волновые функции ф;а(а:) и ср? (ж), соответствующие 
локализованным состояниям Вг в двух эквивалентных положениях а и |3. 
Волновую функцию г-й частицы запишем в виде линейной комбинации 
ф< = сцср? + РгерД где

а? + Р?=1. (2)

Вблизи Тп неполяризованное состояние будем считать «основным». 
Основному состоянию г-й частицы ф? соответствует равенство коэффи­
циентов а = р = 2_1/г. Поляризованному состоянию, которое может возник­
нуть в результате флуктуаций, сопоставим волновую функцию ф?: 
ф/ = а/<рс“ + Р?ср?. Двум состояниям г-й частицы ф? и ф/ припишем опе­
ратор спина S (S=l/2).
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Квазпсппновая модель состоит в сопоставлении состоянию ф собст- 
.-дного значения оператора спина Sz = + V2 и состоянию tyi — S- = — \/-2. 
Х-дем операторы рождения и уничтожения спиновых состояний 

= — \/2 — Со,+, со; и Sz = —4/2 — Сц+, еа- Эти операторы подчиняются ком- 
д тацпонным соотношениям Паули.

Поскольку концентрация возбужденных состояний мала, гамильтониан 
а в приближении взаимодействия ближайших соседей запишется как

= (D -i- е) 2 a^aif -L М
г

К-1

ж М {aljayf 4- фД (3)
_ ..е (lif = С;0С;., Ну = CyCi0; М = 7< Дф-i Ж Ф1 ) (й(1+1)Ф1+1 Л“ Р(г+1)Ф(г+1)) I И

-7 I (Фц+1> ж (P(i+i)) (Мф? + ₽{Ф1)> характеризует передачу поляризации 

: одного центра на соседний; е — энергия возбуждения изолированного 
дентра в поляризованное состояние; D — разность энергий взаимодействия 
поляризованного и неполяризованного Bi-центра с соседними (3).

к 
Оператор энергии колебаний центров А запишем в виде Я2 = w 2

j=l 
где w — частота продольных оптических фононов, bj+ и bj — операторы 
рождения и уничтожения бозонов. Оператор энергии взаимодействия 
между соседними i-м и j-м центрами запишем как

Н12 = = — V (4)
г г ' i j

где суммирование по i выполняется по центрам В, а по j — по центрам А, 
6А’; — отклонение А^цептра от его равновесного положения X/;

i—1 г—1
т\ = (— т = (— фац, 4 = 2 аф = 2 mtmt.

1=1 (=i

Полный гамильтониан системы перепишем в виде
К-1 

Н --(D e г)2 -у М 2 ф- тг+1пц) —
г г=1

— (— j )М/ (jrilm-x — V ^^8Х (5)
<■ j

N 
где v = 7а<(а/ф“ + — X?) (а/фг0" + ₽др?)> и б ~ 2 aiai-

2=1 
Запишем гамильтониан (5) в импульсном представлении (4) 

Н = w 2 + 2 zkOkak —
q ii

- (V/2MwN) 2 У (?, 0 {a\ak+tlbq афаф), (6)
kq

где I — расстояние между i-м и /-м центрами, М — масса центра А.
Для диагонализации гамильтониана воспользуемся преобразованием 

Фрелиха. Преобразованный гамильтопиан примет вид (;)

(7)

9 ДАН, т. 208, № 1 129



Последний член в (7), соответствующий взаимодействию поляризован­
ных состояний с фононами, имеет разный знак в зависимости от соотно­
шения — Ел) И W.

Если w > | ец-д — |, то полученный результат представляет интерес
для систем с низкой Тп (область криогенных температур), когда 7 +у 
(упорядочеиноо состояние первого типа) или J — у (второй тип) мало по 
сравнению с у' — поправкой за счет взаимодействия флуктуаций с фоно­
нами. В последнем случае J и у могут компенсировать друг друга и тем­
пература Т„ будет определяться величиной у'. Такой эффект можно 
ожидать в структурах некоторых неорганических комплексов типа 
[Pd(NH3)2Cl2] [Ph(NH3)2Cl4] (порядок второго типа) или Sn(CH3)3F (по­
рядок первого типа), где под В следует понимать мостиковые атомы С1 
в первом случае и атомы F во втором (а).

Отметим, что описанный подход можно распространить и на системы, 
когда туннелирующей частицей является электрон (6). В этом случае 
роль у' возрастает.
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