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Переход изолятор–квазиметалл (bad metal), наблюдаемый в ян-теллеровских (JT) магне-
тиках-ортоникелатах RNiO3 (R — редкая земля, или иттрий Y), считается каноническим
примером моттовского перехода, описываемого в рамках U -t-модели Хаббарда. В отли-
чие от традиционного подхода мы ассоциируем переход Мотта с разрушением зарядово-
диспропорционированной CD-фазы никелатов, типичной для JT-магнетиков, неустойчивых от-
носительно переноса заряда. В рамках модели зарядовых триплетов, предложенной для опи-
сания CD-фазы, рассмотрены основные взаимодействия, отвечающие как за переход Мотта,
так и за все основные особенности электронной структуры и фазовых диаграмм никелатов.
В приближении эффективного поля рассмотрен простейший атомный предел, U -V -модель,
которая позволяет объяснить принципиальные особенности перехода изолятор–квазиметалл
в никелатах.

The insulator–quasimetal (bad metal) transition observed in Jahn–Teller (JT) magnets
orthonickelates RNiO3 (R= rare earth or yttrium Y) is considered to be a canonical example
of the Mott transition described within the framework of the U -t Hubbard model. In contrast
to the traditional approach, we associate the Mott transition with the destruction of the charge-
disproportionated CD phase of nickelates, which is typical of JT magnets unstable with respect
to charge transfer. Within the framework of the charge triplet model proposed to describe the
CD phase, we consider the main interactions responsible both for the Mott transition and for all
the main features of the electronic structure and phase diagrams of nickelates. The simplest atomic
limit, U -V model, is considered in the effective field approximation, which allows us to explain the
principal features of the insulator–quasimetal transition in nickelates.

PACS: 71.27.+a; 71.30.+h

ВВЕДЕНИЕ

Ортоникелаты RNiO3 являются ян-теллеровскими магнетиками [1], в которых
двукратное орбитальное E-вырождение JT-центров Ni3+ снимается не за счет коопе-
ративного JT-упорядочения, а за счет зарядового диспропорционирования (CD). Фа-
зовая диаграмма никелатов включает высокотемпературный переход «квазиметалл»
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(bad metal) –CD-изолятор, сопровождаемый заметными структурными искажениями,
и низкотемпературный переход парамагнетик–антиферромагнетик с необычной маг-
нитной структурой, описываемой вектором k = (1/2, 0, 1/2) [2,3].

Интерес к никелатам связан прежде всего с переходом квазиметалл–изолятор, ко-
торый считается каноническим примером моттовского MIT-перехода (metal-insulator
transition), традиционно рассматриваемого в рамках U -t-модели Хаббарда с исполь-
зованием метода сильной связи (tight binding) и расчетов, основанных на теории
функционала плотности (DFT) [4]. Однако все JT-магнетики являются сильнокорре-
лированными системами в том смысле, что они не могут быть адекватно описаны
в рамках DFT-методов и их гибридных расширений типа LDA+U, так что для кор-
ректного описания свойств таких материалов требуется выход как за пределы DFT-
методов, так и модели Хаббарда. Мы ассоциируем спонтанный переход никелатов
в «металлоподобное» состояние с разрушением зарядового порядка CD-фазы и пе-
реходом в неупорядоченную NO-фазу со смешанной валентностью. В работе кратко
рассмотрены основные взаимодействия, ответственные за формирование электронной
структуры, фазовых диаграмм и фазового перехода изолятор–квазиметалл в нетра-
диционной модели зарядовых триплетов, предложенной ранее [1, 5–8] для описания
электронной структуры JT-магнетиков, неустойчивых относительно реакции диспро-
порционирования.

1. ЭФФЕКТИВНЫЙ ГАМИЛЬТОНИАН МОДЕЛЬНОГО НИКЕЛАТА

В рамках модели низкоэнергетическая электронная структура ортоникелатов фор-
мируется системой зарядовых триплетов [NiO6]10−,9−,8− (номинально Ni2+,3+,4+)
с различными спиновыми и орбитальными основными состояниями (таблица). Три
зарядовых состояния кластера NiO6 связываются с тремя проекциями псевдоспина
Σ = 1, и для описания зарядовых степеней свободы в «координатном» представлении
используется известная спиновая алгебра и методы, хорошо зарекомендовавшие себя
для спиновых магнетиков.

Псевдоспиновая, спиновая и орбитальная структура трех зарядовых центров NiO6 в ор-
тоникелатах RNiO3

d-центр Ион Кластер Проекция
псевдоспина

Спин Орбитальное
состояние

d8 Ni2+ [NiO6]
10− M = −1 S = 1 A2g

d7 Ni3+ [NiO6]
9− M = 0 S = 1/2 Eg

d6 Ni4+ [NiO6]
8− M = +1 S = 0 A1g

Формально локальный псевдоспин Σ = 1 предполагает наличие восьми (трех «ди-
польных» и пяти «квадрупольных») независимых операторов и соответствующих па-
раметров локального зарядового порядка. В неприводимых компонентах это

Σ0 = Σz; Σ± = ∓ 1√
2
(Σx ± iΣy); Σ

2
z; Σ

2
±;T± =

1

2
{Σz,Σ±}.
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Величина neg = 1−〈Σ̂z〉 — среднее число eg-электронов на узле, а среднее Δn = 〈Σ̂z〉
определяет отклонение от «половинного» заполнения. Операторы Σ± и T± изменяют
проекцию псевдоспина на ±1. Оператор Σ2

± изменяет проекцию псевдоспина на ±2,
поэтому его можно рассматривать как оператор рождения/уничтожения эффективно-
го композитного бозона. Соответствующие локальные средние 〈Σ±〉, 〈T±〉, 〈Σ2±〉 будут
описывать различные варианты «недиагонального» зарядового порядка.

Учитывая спиновые и орбитальные состояния для зарядовых компонент, мы долж-
ны расширить локальное гильбертово пространство до «псевдоспин-орбитально-спино-
вого октета»

|ΣM ; Γμ;Sm〉 = |1M ; Γμ;Sm〉,
включающего ян-теллеровский спин-орбитальный квартет |10;Egμ; (1/2)ν〉 с M = 0
и спин-зарядовый квартет с M = ±1, включающий синглет |1+ 1;A1g0; 00〉 и триплет
|1 − 1;A2g0; 1m〉, где μ = 0, 2, ν = ±(1/2), m = 0,±1 (|Eg0〉 ∝ dz2 ; |Eg2〉 ∝ dx2−y2),
и рассматривать JT-магнетик в общем случае как систему таких «октетов», что поз-
воляет в наиболее общем виде учесть эффекты конкуренции различных степеней
свободы.

Для описания основных особенностей CD-фазы никелатов необходимо учитывать
целый ряд актуальных взаимодействий, включая локальные и нелокальные корре-
ляции, двухчастичный перенос, сверхобмен и электрон-решеточные взаимодействия
с эффективным гамильтонианом

ĤCD = Ĥloc + Ĥnloc + Ĥ
(2)
tr + Ĥspin + Ĥe−l. (1)

Эффективный гамильтониан локальных зарядовых корреляций

Ĥloc =
U

2

∑
i

Σ̂2
iz (2)

— аналог одноионной аксиальной спиновой анизотропии — описывает эффекты «за-
травочного» псевдоспинового расщепления. Положительные значения параметра ло-
кальных корреляций U > 0 стабилизируют систему JT-центров, т. е. центров типа
[NiO6]9−, соответствующих проекции псевдоспина M = 0, тогда как отрицательные
значения U < 0 стабилизируют диспропорционированную систему спин-зарядовых
центров типа [NiO6]10−,8−, соответствующих проекции псевдоспина M = ±1.

Эффективный гамильтониан нелокальных зарядовых корреляций

Ĥnloc =
1

2

∑
i�=j

VijΣ̂izΣ̂jz (3)

— аналог двухионной спиновой анизотропии, или изинговского обмена — вносит,
возможно, основной вклад в стабилизацию CD-фазы в ее классическом варианте за-
рядового упорядочения (CO). Действительно, в простейшем случае короткодействую-
щего nn-взаимодействия с очевидно положительным знаком параметра нелокальных
корреляций Vnn > 0 оператор Ĥnloc непосредственно стабилизирует CO-фазу с упоря-
дочением G-типа электронных [NiO6]10− (M = −1) и дырочных [NiO6]8− (M = +1)
центров. При положительном знаке параметра локальных корреляций U > 0 формиро-
вание классического зарядового порядка в идеализированном кубическом перовските
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с учетом взаимодействия только ближайших соседей происходит при V > Vcr, где
в приближении молекулярного поля Vcr = U/z = (1/6)U (z — число ближайших
соседей).

Гамильтониан двухчастичного переноса

Ĥ
(2)
tr = −1

2

∑
i�=j

tbij

(
Σ̂2

i+Σ̂
2
j− + Σ̂2

i−Σ̂
2
j+

)
(4)

фактически сводится к оператору переноса эффективного спин-триплетного компо-
зитного бозона с конфигурацией e2g,

3A1g с интегралом переноса tbij . Вводя операторы

рождения B̂†
μ и уничтожения B̂μ эффективного композитного бозона и явно выделяя

спиновую компоненту μ = 0,±1, перепишем гамильтониан Ĥ
(2)
tr в виде

Ĥ
(2)
tr = −

∑
i�=j,μ

tbijB̂
†
iμB̂jμ. (5)

«Квантовый» оператор переноса Ĥ
(2)
tr , в отличие от «классических» корреляционных

вкладов (2) и (3), не сохраняет проекцию локального псевдоспина Σiz , т. е. локальное
зарядовое состояние. Другими словами, этот оператор, не меняя проекции полного
псевдоспина (полного заряда), приводит к переносу зарядовой плотности со смешива-
нием локальных зарядовых состояний с проекциями псевдоспина M = ±1 и неопре-
деленности зарядового состояния кластеров NiO6 со средним зарядом (валентностью)
[NiO6]9±δ (Ni3±δ), т. е. стабилизирует квантовую CD-фазу типа волны зарядовой
плотности. Перенос эффективного локального композитного спин-триплетного бозона
соответствует переносу не только зарядовой, но и спиновой плотности с сохранением
проекции обычного спина, так что оператор Ĥ

(2)
tr является фактически и «нетрадици-

онным» спиновым оператором, стабилизирующим ферромагнитное состояние.
Интеграл переноса композитного бозона может быть непосредственно связан с ки-

нетическим eg-вкладом Jkin(egeg) в сверхобменный интеграл Ni2+–O–Ni2+, причем
в простейшем приближении можно пользоваться соотношением

tb ∝ Jkin(egeg) ∝ cos2 θ, (6)

где θ — угол сверхобменной связи катион–анион–катион. Обратим внимание, прежде
всего, на относительно большую величину J(egeg), а также на то, что с учетом
известных данных по углам связи θ в ортоникелатах [2] обменный интеграл J(egeg),
а значит, и интеграл переноса эффективного композитного бозона tb, будут расти как
минимум в два раза при переходе от LuNiO3 к LaNiO3.

Эффективный спин-гамильтониан RNiO3 определяется S = 1 состояниями центра
[NiO6]10− (номинально Ni2+), соответствующего компоненте M = −1 зарядового
псевдоспина

Ĥspin =
∑
i>j

Jij

(
Ŝi · Ŝj

)
+
∑
i>j

jij

(
Ŝi · Ŝj

)2

+
∑
i>j

dij

[
Ŝi × Ŝj

]
+ Van, (7)

где Jij и jij — билинейный и биквадратичный изотропные обменные интегралы со-
ответственно; dij — вектор Дзялошинского; Van — энергия анизотропии. Необычная
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магнитная структура никелатов (1/2, 0, 1/2) является результатом конкуренции анти-
ферромагнитного сверхобмена Ni2+–Ni2+ и ферромагнитного вклада двухчастичного
переноса.

Эффективный гамильтониан линейного электрон-решеточного взаимодействия
в CD-фазе никелатов

Ĥe−l = −
∑
i

(a
2
Σ̂2

iz − gΣ̂iz

)
Q

A1g

i +
1

2

∑
i�=j

ΔVij(Q
A1g

i , Q
A1g

j , θij)Σ̂izΣ̂jz (8)

описывает взаимодействие с локальной полносимметричной (breathing) модой смеще-
ний для зарядовых состояний с проекцией псевдоспина M = ±1. Константа электрон-
решеточного взаимодействия a определяет эффект изменения объема элементарной
ячейки при переходе квазиметалл–изолятор, тогда как константа g отвечает за по-
нижение симметрии Pbnm–P21/n с формированием различного объема кластеров
[NiO6]10− и [NiO6]8− в CD-фазе (bond disproportionation) [2,3]. Строго говоря, вклад
в оба эффекта вносит и нелокальное электрон-решеточное взаимодействие — второе
слагаемое в (8).

2. ПЕРЕХОД ИЗОЛЯТОР–КВАЗИМЕТАЛЛ CD–NO
В АТОМНОМ ПРЕДЕЛЕ: U-V -МОДЕЛЬ

Описание ортоникелата как системы псевдоспин-орбитально-спиновых октетов яв-
ляется чрезвычайно сложной задачей. На практике мы вынуждены делать дополни-
тельные упрощения, основываясь, прежде всего, на существующих эксперименталь-
ных данных. Для всех ортоникелатов RNiO3, за исключением, возможно, LaNiO3,
CD-фаза энергетически устойчива, энергия переноса заряда (энергия рекомбинации
электронно-дырочной пары, или обратной реакции диспропорционирования) достаточ-
но велика (� 0,6 эВ в NdNiO3 и SmNiO3 [9]) и существенно превышает характерные
энергии ян-теллеровской стабилизации, обменных и орбитальных взаимодействий,
типичных для JT-фаз. Более того, в ортоникелатах, как ниже, так и выше температу-
ры IMT-перехода, не обнаружено сколь-нибудь значительных следов ян-теллеровских
искажений октаэдров NiO6 и орбитального упорядочения. В действительности иска-
жения E-типа октаэдров NiO6 сопоставимы с таковыми для изоструктурных ортофер-
ритов RFeO3 и ортохромитов RCrO3 с ионами S-типа Fe3+ и Cr3+. Это обстоятельство
позволяет пренебречь расщеплениями ян-теллеровских спин-орбитальных квартетов
с M = 0. Более того, для упрощения мы пренебрежем и спиновым упорядочением
в CO-фазе, другими словами, будем считать, что спин-зарядовые квартеты с M = ±1
расщеплены на синглет |1+1;A1g0; 00〉 и триплет |1−1;A1g0; 1m〉. Таким образом, мы
выделяем актуальной единственную зарядовую степень свободы. Мы начнем с рас-
смотрения задачи для идеального кубического перовскита с учетом взаимодействия
только ближайших соседей.

Эта минимальная модель может рассматриваться как некое «нулевое» прибли-
жение, учитывающее ведущую классическую зарядовую степень свободы. В атом-
ном пределе с nn-взаимодействием и с единственным параметром локального по-
рядка 〈Σ̂z〉 мы рассматриваем только две фазы — классическую диэлектрическую
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фазу зарядового упорядочения CO и неупорядоченную фазу NO, ассоциируемую на-
ми с состоянием квазиметалла. Температура перехода CO–NO будет определяться
конкуренцией параметров локальных и нелокальных корреляций, U и Vnn = V со-
ответственно. Несмотря на очевидные упрощения, мы считаем, что атомный предел
как минимальная (toy) модель может, тем не менее, дать важную информацию о са-
мом происхождении и особенностях фазового перехода изолятор–квазиметалл (IbMT)
в ортоникелатах.

Модель зарядовых триплетов и псевдоспиновый формализм указывают на воз-
можность описания зарядовых состояний в никелатах, как, впрочем, и в других JT-
магнетиках, с использованием методов, хорошо известных в теории спиновых магне-
тиков, прежде всего, простой теории эффективного поля (EF) — обобщения теории
среднего поля, — которая является хорошей отправной точкой для физически ясно-
го полуколичественного описания сильнокоррелированных систем. В приближении
эффективного поля точно учитываются все локальные (одноцентровые) взаимодей-
ствия, а все межцентровые взаимодействия учитываются в рамках теории среднего
(молекулярного) поля (MFA), типичного для описания «классических» сильнокорре-
лированных спин-магнитных систем [10].

Мы начинаем с предположения о существовании в CO-фазе ортоникелата двух
взаимопроникающих решеток (A и B), ограничивая анализ двухподрешеточными ре-
шениями для фаз с одним ненулевым локальным параметром порядка. В этом слу-
чае мы вводим два параметра зарядового порядка ферро- и антиферро-типа соответ-
ственно:

〈Σ̂±
z 〉 =

1

2
(〈Σ̂zA〉 ± 〈Σ̂zB〉), (9)

где 〈Σ̂zA,B〉 — параметры локального порядка 〈Σ̂z〉 для подрешеток A,B. Соответ-
ствующие параметры зарядового порядка ферро- и антиферро-типа будут обозначать-
ся ниже как

Δn =
1

2
(〈Σ̂zA〉+ 〈Σ̂zB〉)

(Δn — отклонение от половинного заполнения) и

l =
1

2
(〈Σ̂zA〉 − 〈Σ̂zB〉)

соответственно.
Начнем с приближения молекулярного поля для билинейного гамильтониана нело-

кальных зарядовых корреляций:

1

2

∑
i�=j

VijΣ̂ziΣ̂zj � 1

2

∑
i�=j

2VijΣ̂zi〈Σ̂zj〉 − 1

2

∑
i�=j

Vij〈Σ̂zi〉〈Σ̂zj〉 =

= −
∑
i

hiΣ̂zi − 1

2

∑
i�=j

Vij〈Σ̂zi〉〈Σ̂zj〉, (10)

где
hi = −

∑
j �=i

Vij〈Σ̂zj〉 (11)
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— молекулярное поле. Последний член в (10) полностью зависит от псевдоспиновых
средних и не влияет на статистические свойства системы, хотя и должен учиты-
ваться в свободной энергии. Таким образом, эффективный гамильтониан может быть
представлен как сумма одноцентровых вкладов. В двухподрешеточном (A и B) при-
ближении

H0 =

N/2∑
c=1

Hc, Hc = HA +HB , (12)

где без учета электрон-решеточного взаимодействия

Hα =
U

2
Σ̂2

zα − hαΣ̂zα, (13)

α = A,B,
hA,B = −zV 〈Σ̂zB,A〉 (14)

— молекулярные поля; z = 6 — число ближайших соседей; V — среднее значение
Vnn. На рис. 1 представлен энергетический спектр октетов кластеров NiO6 в двух
подрешетках модельного ортоникелата в основном состоянии при U > 0. Обратим

Рис. 1. Схема энергетического спектра октетов кластеров NiO6 в двух подрешетках модельного
ортоникелата в основном состоянии: сверху — V < Vcr, снизу — V > Vcr
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внимание, что с учетом «неоператорного» слагаемого в гамильтониане нелокальных
корреляций (последний член в (10)) энергия «диспропорционированных» состояний
октета с |M | = 1 должна быть увеличена на (1/2)zV . Таким образом, основное со-
стояние октетов соответствует ян-теллеровской конфигурации при zV < U и класси-
ческой «диспропорционированной» конфигурации CO при zV > U , в которой центры
M = +1 (кластер [NiO6]8− со спином S = 0) и M = −1 (кластер [NiO6]10− со спином
S = 1) занимают соответствующие подрешетки. При zV = U энергии конфигураций
совпадают. Интересно, что гамильтониан Hα напоминает гамильтониан спинового
S = 1 центра с аксиальной одноионной анизотропией типа «легкая плоскость» во
внешнем поле, направленном вдоль оси симметрии.

Функция распределения октета имеет вид

Zc = Tr
(
e−βHc

)
= Tr

(
e−βHA

)
Tr

(
e−βHB

)
= ZAZB,

где β = 1/kBT ,
ZA,B = 4 + exp

(
−1

2
βU

)(
3 e−βhA,B + eβhA,B

)
. (15)

Свободная энергия в расчете на один центр принимает вид

f = − 1

2β
(lnZA + lnZB)− 1

2
zV (Δn2 − l2). (16)

Минимизируя свободную энергию, можно получить уравнения для определения ве-
личин параметров порядка.

Принципиально в отличие от традиционного «металлического» подхода к описа-
нию перехода металл–изолятор, в котором температура перехода TMIT фактически
определяется соотношением между параметром локальной корреляции U и инте-
гралом одночастичного переноса tnn, или шириной зоны W ≈ 2ztnn [4, 11], в «ди-
электрическом» подходе температура TCO перехода CO–NO, т. е. перехода изолятор–
квазиметалл, в атомном пределе определяется соотношением между параметрами ло-
кальной и нелокальной корреляции U и Vnn соответственно.

Проведенный нами расчет зависимости свободной энергии от параметра порядка l
для различных температур и различных значений параметра V в единицах U > 0
показывает, что:

а) переход CO–NO реализуется только при V � Vcr = U/z = (1/6)U , так что
при V = Vcr и T = 0 свободные энергии упорядоченной и неупорядоченной фаз
совпадают, температура перехода обращается в нуль, TCO−NO = 0. При V � Vcr

возможна реализация ян-теллеровского кооперативного упорядочения;
б) при V � Vcr температура перехода CO–NO растет линейно с ростом параметра

нелокальных корреляций V (рис. 2), причем зависимость свободной энергии от па-
раметра порядка l при Vcr � V � (1/3)U типична для фазовых переходов первого
рода, а при V � (1/2)U типична для фазовых переходов второго рода. В переходной
области значений (1/3)U � V � (1/2)U наблюдаются особенности, типичные как для
фазового перехода первого, так и второго рода;

в) высокотемпературная неупорядоченная фаза NO оказывается устойчивой во
всем температурном диапазоне вплоть до самых низких температур. В то же вре-
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Рис. 2. Зависимость температуры перехода
CO–NO от параметра нелокальных корре-
ляций в атомном пределе модели (T−V -
фазовая диаграмма)

мя низкотемпературная диэлектрическая зарядово-упорядоченная фаза CO становит-
ся устойчивой значительно выше критической температуры TCO перехода CO–NO —
максимальной температуры, при которой свободные энергии фаз NO и CO совпадают.

Особенности сосуществования неупорядоченной NO и упорядоченной CO фаз ука-
зывают на фазовое расслоение как типичное состояние модельного ортоникелата, что
автоматически объясняет уникальную чувствительность ортоникелатов к нестехио-
метрии, форме образца (bulk/film), реальному и химическому давлению, изотопиче-
скому замещению [12].

Удивительно, но рассматриваемая нами простая чисто электронная U -V -модель
позволяет описать ряд фундаментальных особенностей спонтанного перехода изоля-
тор–квазиметалл, ассоциируемого нами с переходом CO–NO «плавления» диэлектри-
ческой фазы CO в ортоникелатах. Так, «первородный» характер перехода легко объяс-
няется в предположении относительно небольших значений параметра нелокальных
корреляций (1/6)U � V � (1/3)U . Универсальный характер фазового расслоения
в никелатах [13–16], типичный для сильнокоррелированных систем [17], естествен-
но связывается с широкой температурной областью сосуществования «квазиметал-
лической» NO-фазы и диэлектрической CO-фазы. Характер изменения температуры
перехода в ряду редкоземельных ортоникелатов легко связать с изменением парамет-
ра нелокальных корреляций. Действительно, увеличение угда сверхобменной связи
Ni–O–Ni и соответствующее увеличение расстояния Ni–Ni в ряду LuNiO3–LaNiO3

приводит к уменьшению параметра нелокальной корреляции Vnn и, в соответствии
с предсказаниями чисто электронной модели, к понижению температуры перехода
изолятор–металл, что и наблюдается экспериментально (см., например, [18]). Не ис-
ключено, что в LaNiO3 (LNO) величина параметра нелокальных корреляций стано-
вится близкой к критической, так что основное состояние в этом никелате может
представлять собой результат фазового расслоения — квазиметаллическую неупоря-
доченную NO-фазу, сосуществующую с CO-фазой. Действительно, данные нейтрон-
дифракции показывают, что при приближении к 0 K кристаллическая симметрия LNO
становится двухподрешеточной и локально моноклинной [19]. Это говорит о том, что,
несмотря на металличность, система очень близка к диэлектрическому состоянию с
зарядовым диспропорционированием и моноклинной глобальной структурой. В целом
это объясняет ряд аномальных свойств LNO, в частности, наблюдение как сильного
парамагнетизма, так и антиферромагнитных корреляций [19–22]. Авторы работы [23]
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предположили, что LNO является квантово-критическим металлом, близким к анти-
ферромагнитной квантовой критической точке (QCP). Более того, согласно данным
работы [21] в монокристаллах LaNiO3 обнаружено довольно редкое для оксидов пе-
реходных металлов сочетание металлических свойств и антиферромагнитного упоря-
дочения с относительно высокой температурой Нееля: TN = 157 К и k = (1/2, 0, 1/2),
типичным для всего ряда ортоникелатов.

Минимальная модель спонтанного NO–CO-перехода, т. е. модель формирования
дальнего CO-упорядочения при понижении температуры, предполагает формирование
ближнего порядка, фактически электронно-дырочных (EH) центров, при температу-
рах, существенно превышающих TCO. Эти EH-центры, относительно устойчивые бла-
годаря сильному электрон-решеточному взаимодействию, образуют своеобразные би-
поляроны, являющиеся «зародышами» низкотемпературной диспропорционированной
CO-фазы. Таким образом, эволюция NO-фазы в нашей модели включает несколько
стадий от полностью разупорядоченной системы «октетов» со смешанной валентно-
стью NiO6-центров типа Дебая–Хюккеля и сильно экранированными кулоновскими
взаимодействиями до невырожденного «биполяронного газа», «биполяронной жидко-
сти» и, наконец, ее конденсации в упорядоченную диспропорционированную CO-фазу
при T = TCO. Именно этот сценарий, предложенный Н.Ф.Моттом много лет назад
для высокотемпературной фазы в VO2 [11], подтверждается в многочисленных экс-
периментах для ортоникелатов, прежде всего данными [24,25].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Несмотря на то, что проблема перехода металл–изолятор (MIT) многие десяти-
летия остается одной из наиболее актуальных в физике конденсированных сред, ее
решение далеко от завершения. В традиционном подходе к описанию MIT в рамках
модели Хаббарда или различных вариантов теории функционала плотности (DFT) пе-
реход рассматривается как результат учета локальных корреляций для высокотемпе-
ратурной типично металлической когерентной ферми-жидкостной фазы. Однако мно-
гочисленные экспериментальные данные для соединений на основе d-ионов, в част-
ности, ян-теллеровских магнетиков типа ортоникелатов, указывают на принципиаль-
ное отличие этой «металлоподобной» фазы от типичных металлов, что подтверждает
предположение Мотта [11], высказанное им более полувека назад: «Thus I postulate
that the high-temperature phase may be interpreted as a nondegenerate gas of small
polarons interacting through very weak Coulomb forces, but which would condense in
some way, at a low enough temperature». На наш взгляд, этот факт требует изме-
нения парадигмы с перехода металл–изолятор (MIT) с понижением температуры на
переход изолятор–квазиметалл (IbMT) с повышением температуры, т. е. как переход
с разрушением (плавлением) того или иного диэлектрического зарядового порядка.
В ортоникелатах IbMT ассоциируется с разрушением низкотемпературного зарядово-
го порядка (CO) и переходом CO–NO в неупорядоченное «металлоподобное» состоя-
ние (bad metal). Нами дан краткий обзор актуальных взаимодействий, определяющих
низкоэнергетическую электронную структуру диспропорционированной фазы ортони-
келатов. В рамках простейшего атомного предела модели зарядовых триплетов по-
казано, что температура перехода определяется не соотношением между параметром
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локальных корреляций U и шириной «несуществующей» зоны W , как в традиционной
U -t-модели MIT, а соотношением между параметрами локальных U - и нелокальных
V -корреляций (U -V -модель).

Удивительно, но рассматриваемая нами простая чисто электронная модель поз-
воляет описать ряд фундаментальных особенностей спонтанного перехода изолятор–
квазиметалл, ассоциируемого нами с переходом CO–NO «плавления» диэлектриче-
ской диспропорционированной фазы CO в ортоникелатах, прежде всего его «перво-
родный» характер, тенденцию к фазовому расслоению, характер изменения темпера-
туры перехода в ряду редкоземельных ортоникелатов.

Автор выражает благодарность Ю.Д.Панову за стимулирующие дискуссии. Рабо-
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шего образования Российской Федерации.
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