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Предложен новый так называемый LDA + 
+ GTB подход к исследованию электронной 
структуры материалов с сильными электрон-
ными корреляциями (СЭК). В этом подходе 
часть LDA предназначена для конструирования 
ваннье-функций и получения одноэлектронных 
и кулоновских параметров, используемых в 
дальнейшем по схеме GTB. В основе части GTB 
лежит комбинация метода точной диагонализа-
ции реалистичного гамильтониана малого кла-
стера (например, элементарной ячейки) с теори-
ей возмущения для гамильтониана с взаимо- 
действием между кластерами в представлении 
операторов Хаббарда. Для недопированных 
La2CuO4 и Nd2CuO4 этот подход приводит, на-
пример, к диэлектрической щели с переносом 
заряда (charge transfer gap) по величине и дис-
персии в ее окрестности, согласующейся с фо-
тоэмиссионными данными ARPES (рис. 1). 

Для проведения аналогичных совместных 
исследований недопированных и слабодопиро-
ванных манганитов  обладаю-
щих колоссальным магнеторезистивным эф-
фектом, в ИФ СО РАН были проведены также 
предварительные расчеты электронной струк-
туры этих материалов с учетом сильных внут-
риатомных корреляций в рамках GTB-подхода. 
Как следует из расчета, в орбитально разупо-
рядоченном недопированном антиферромагне-
тике  основное состояние было бы 
металлическим, несмотря на мотт-хаббардов-
скую корреляционную щель в спектре квази-
частиц. Благодаря орбитальному упорядоче-
нию стабилизируется диэлектрическое состоя-
ние, как в АФМ-, так и в ПМ-фазе. Вблизи по-
толка валентной зоны обнаружены необычные 
внутрищелевые состояния со спектральным 
весом, пропорциональным концентрации до-
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Рис. 1. Квазичастичная дисперсия для La2CuO4, вычисленная в АФМ-фазе, с набором феноменологиче-
ских параметров и дисперсия, полученная в АФМ-регионе в новом подходе LDA + GTB с независимым 
расчетом параметров гамильтониана. 

Fig. 1. Quasi-particle state dispersion in La2CuO4, calculated for AFM phase, with phenomenological parame-
ters set and the dispersion that was found in AFM region using new LDA + GTB approach with independent 
caculating the Hamiltonian parameters. 
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Рис. 2. Дисперсия квазичастичных состояний в орбитально упорядоченном LaMnO3 при ФМ-упорядочении 
(x = 0,3) для проекции спина носителя σ = ↑ (a) и σ = ↓ (б). 

пирования в  С ростом допиро-
вания в ферромагнитной фазе появляется со-
стояние половинного металла с металлическим 
характером для одной спиновой подзоны и ди-
электрического типа для другой спиновой под-
зоны (рис. 2). 

1La Sr MnO .x x− Проведенные исследования являются аб-
солютно новыми в актуальной области изу- 
чения электронной структуры материалов  
с СЭК.  
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Fig. 2. Quasi-particle state dispersion in orbital ordered LaMnO3 with FM ordering (x = 0.3) for spin projection 
σ = ↑ (a) and σ = ↓ (б). 

 


