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Предложен подход к описанию эффективного обменного взаимодействия в системах с сильными
электронными корреляциями и сильным электрон-фононным взаимодействием. Для реалистичного га-
мильтониана, включающего электрон-фононное взаимодействие в рамках теории сильной связи, вы-
полнена редукция к низкоэнергетическому спиновому гамильтониану поляронов типа t-J-модели. По-
казано, что кооперативные эффекты кулоновского отталкивания и взаимодействия носителей заряда с
колебаниями решетки приводят к немонотонной эволюции обменного параметра как функции парамет-
ров электрон-фононной связи: в пространстве параметров обнаружены области усиления и подавления
обмена, характеризующиеся как плавными, так и резкими изменениями. Это свидетельствует о нетриви-
альной роли электрон-фононного взаимодействия в формировании фазовых диаграмм коррелированных
материалов и необходимости учета кооперативных эффектов для понимания и управления их магнит-
ными свойствами.
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1. Введение. Ключевым элементом для пони-

мания и прогнозирования магнитных свойств ма-

териалов является оценка межатомных обменных

взаимодействий. Эти фундаментальные квантово-

механические величины обусловлены совместным

действием кулоновского отталкивания фермионов и

принципа Паули. Как следствие, их знаки и сила

зависят от деталей электронной структуры соеди-

нения и геометрии расположения атомов. В систе-

мах с сильными электронными корреляциями, для

которых характерно переплетение зарядовых, спи-

новых, орбитальных и решеточных степеней свобо-

ды, задача осложняется кооперативными эффектами

кулоновского и электрон-фононного взаимодействий

(ЭФВ). В настоящей работе представлен метод оцен-

ки обменного взаимодействия с учетом таких эф-

фектов на примере соединений 3d-металлов. Пока-

зано, что в пространстве параметров, характеризу-

ющих различные каналы электрон-фононной связи,

эффективное обменное взаимодействие демонстри-

рует немонотонное поведение: на фазовой диаграм-

ме присутствуют области подавления и усиления об-

мена, области плавных и резких изменений, вклю-

чая полное подавление. Такая нетривиальная эво-

люция указывает на необходимость дальнейших ис-
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следований роли кооперативных эффектов электрон-

фононного и кулоновского взаимодействий в меха-

низмах нетрадиционной сверхпроводимости, а также

подходов к управлению спиновым упорядочением и

коллективными спиновыми возбуждениями в систе-

мах с сильными электронными корреляциями.

Большинство методов определения параметров

обменного взаимодействия опираются на построе-

ние релевантного спинового гамильтониана, который

служит связующим звеном между микроскопически-

ми моделями и измеряемыми величинами. Экспери-

ментальные подходы строятся на анализе свойств,

чувствительных к обмену (магнитная восприимчи-

вость, намагниченность, температура Нееля, тепло-

емкость, спектр магнонов) и описываемых в рамках

модельных спиновых гамильтонианов. Среди теоре-

тических подходов следует выделить методы полной

энергии и линейного отклика [1]. В первом – оцени-

вается разница полных энергий системы для различ-

ных магнитных конфигураций, полученная в рам-

ках самосогласованных расчетов из первых принци-

пов; параметры обмена извлекаются путем отобра-

жения этой разницы энергий на спиновый гамильто-

ниан (например, методы Least-Squares Total Energy и

Four-State Total Energy). Во втором случае исследу-

ется линейный отклик системы на бесконечно малое

отклонение спина от равновесной конфигурации. В
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работах [2–5] показано, что подход, использующий

метод функций Грина и базирующийся на теореме о

магнитных силах, эффективен для сложных систем с

большим количеством атомов в ячейке и может быть

обобщен на случай учета сильных электронных кор-

реляций и ЭФВ в рамках теорий функционала плот-

ности и динамического среднего поля. Наконец, в си-

стемах с сильными электронными корреляциями эф-

фективные обменные параметры могут быть полу-

чены путем последовательной редукции микроско-

пической модели (например, pd-модели Эмери или

модели Хаббарда) к низкоэнергетическому спиново-

му гамильтониану с помощью теории возмущений

и проекционных методов. В представленной работе

такая редукция выполнена для реалистичного мно-

гозонного гамильтониана коррелированного соедине-

ния с сильным взаимодействием носителей заряда с

колебаниями решетки.

2. Модель и многочастичный подход. Базо-

вой моделью сильно коррелированных электронных

систем служит однозонная модель Хаббарда. Стан-

дартным методом построения более реалистичных

гамильтонианов является проекция зонной структу-

ры, полученной из первых принципов, на локализо-

ванные функции Ванье в выбранном орбитальном

базисе. В настоящей работе электронная структу-

ра материала рассматривается на основе трехзон-

ной pd-модели Эмери, актуальной для оксидов пе-

реходных металлов с незаполненной 3d-оболочкой.

Эффекты электрон-фононного взаимодействия вво-

дятся в духе теории сильной связи, что оправдано в

режиме формирования малых поляронов.
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∑
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Здесь индекс α перечисляет атомные орбитали, со-

ставляющие базис модели: α = dx2−y2 , px, py; индекс

g нумерует узлы квадратной решетки с периодом a,

индекс l – атомы кислорода в элементарной ячейке;

gα = g для α = dx2−y2 и gα = gl для α = px(y).

Позиции атомов меди и кислорода задаются векто-

рами Rg и Rg+rl соответственно. В симметризован-

ной элементарной ячейке rl = ±anx(y)/2. Операторы

d†g,σ и p†gl,σ описывают рождение дырки со спином

σ на d- и p-орбиталях, nα
g,σ – операторы числа час-

тиц. Величины εα определяют локальные атомные

энергии, отсчитанные от уровня химического потен-

циала µ; Uα и Vpd – матричные элементы кулонов-

ского отталкивания; tpd и tpp – интегралы перекры-

тия указанных орбиталей. Фазовые множители P d
pl

и

P pd
pl

равны +1 или −1 в зависимости от того, одина-

ковый или противоположный знак имеют орбитали

с действительными волновыми функциями в обла-

сти перекрытия. Выбор фаз кислородных орбиталей

в CuO4 плакете соответствует неприводимому пред-

ставлению B1g точечной группы D4h и определяет

симметризованную комбинацию орбиталей, которая

гибридизуется с медной dx2−y2-орбиталью в низко-

энергетическом секторе.

В процессах обмена энергией между носителями

заряда и колебаниями решетки в гамильтониане (1)

учтены основные каналы, связанные с модуляцией

параметров перескока tpd и локальной энергии ды-

рок на атомах меди εd при смещениях ugl атомов

кислорода относительно их равновесных позиций.

Смещениями более тяжелых атомов меди мы прене-

брегаем. Дальнейшее упрощение связано с тем, что

рассматриваются только полносимметричные коле-

бания атомов кислорода с частотой ω, не зависящей

от волнового вектора. Соответствующие матричные

элементы взаимодействия на узле – Mpd и Md. По-

ляризационные коэффициенты P d
pl

и P pd
pl

учитывают

относительную фазу движения атомов кислорода в

дыхательной планарной моде и принимают значения

±1. Для удобства мы используем ниже безразмер-

ный параметр электрон-фононного взаимодействия:

λH(P ) = M2
d(pd)

/

W~ω, где W – ширина зоны прово-

димости для случая Md(pd) = 0. Предложенная мо-

дель достаточна для демонстрации кооперативных

эффектов кулоновских и электрон-фононных взаи-

модействий в многозонной системе. Учет дополни-

тельных электрон-фононных, спин-орбитальных или

других вкладов не представляет технических слож-

ностей.

Естественным математическим языком для

описания свойств системы, задаваемой гамильто-

нианом (1), является представление операторов

Хаббарда [6]. Этот формализм позволяет адекват-

но учитывать многоканальную природу сложных

квазичастичных возбуждений, которые нарушают
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картину ферми-жидкости и не сводятся к сумме

эффектов отдельно взятых сильных взаимодей-

ствий. Переход к X-операторам осуществляется

в рамках обобщенного метода сильной связи, где

гамильтониан (1) может быть переписан в узельном

представлении как сумма внутрикластерных (CuO4)

и межкластерных вкладов: Htot = Hc + Hcc. С

этой целью выполняется симметризация исходного

базиса с помощью унитарных преобразований в

импульсном пространстве, которые вводят новые

блоховские операторы “канонических фермионов”

[6–9] и “канонических бозонов” [10, 11]. Их опреде-

ление для приведенного гамильтониана подробно

описано ранее. Обратное преобразование Фурье

локализует операторы на узлах кристаллической

решетки. Учет внутриячеечных позиций атомов при

переходе от атомного базиса к узловому приводит

к перенормировкам исходных матричных элемен-

тов структурными факторами, которые быстро

затухают с увеличением расстояния между узлами.

Следующий шаг включает точную диагонализа-

цию эффективного гамильтониана кластера элемен-

тарной ячейки. Процедура выполняется для каждо-

го сектора гильбертова пространства с числом ды-

рок nh = 0, 1, 2 на узел и определяет набор собствен-

ных состояний {|0i〉, |σj〉, |2l〉}, пронумерованных ин-

дексами i, j, l. Отметим, что структура поляронных

состояний [11] для заданного сектора представля-

ет собой суперпозицию соответствующих электрон-

ных конфигураций, каждая из которых одета фо-

нонным облаком с разным распределением ампли-

туд по числу фононов. Диагонализация сопровожда-

ется контролируемым усечением высокоэнергетиче-

ских состояний с минимальным спектральным весом.

Такое усечение гильбертова пространства гаранти-

рует, что энергии основного и первых возбужденных

состояний сходятся с погрешностью менее 1 % для

всех конфигураций, сохраняя при этом существен-

ные спектральные характеристики.

Используя полный набор многочастичных соб-

ственных состояний |q〉, можно представить любой

операторAg в виде линейной комбинации операторов

Хаббарда: Ag =
∑

q,q′
|q〉 〈q|Ag |q

′〉 〈q′| =
∑

q,q′
γA,q,q′X

q,q′

g .

Здесь индексы q, q′ нумеруют собственные состоя-

ния и учитывают все необходимые квантовые числа,

матричный элемент γA,qq′ = 〈q |Ag| q
′〉 описывает ве-

роятность перехода из начального состояния |q′〉 в

конечное |q〉 под действием оператора Ag.

Формально описанная процедура перехода к но-

вому представлению является точной при условии

сохранения полного базиса поляронных состояний

и полного учета перенормированных структурными

факторами параметров гамильтониана. Быстрое за-

тухание последних с расстоянием позволяет ограни-

читься локальной частью перенормированных взаи-

модействий Up, Vpd и Md, Mpd. Межкластерные вкла-

ды остаются существенными в отдельных физиче-

ских контекстах, например, при определении дис-

персии фононных возбуждений [12] или анализе ро-

ли кулоновского взаимодействия в нефононных ме-

ханизмах сверхпроводимости [13, 14]. Тем не менее

в 3d-оксидах с сильно локализованными состояния-

ми и значительной электрон-решеточной связью это

приближение оправдано и, в отличие от адиабатиче-

ских или антиадиабатических приближений, позво-

ляет исследовать поляронные эффекты в обменном

взаимодействии, учитывая кулоновские и электрон-

колебательные взаимодействия на равной основе. Ис-

ходный гамильтониан (1) в таком случае принимает

вид обобщенной модели Хаббарда:

H =
∑

g,q

EqX
q,q
g +

∑

g 6=g′

∑

Qσ,Q′

σ
,σ

T
QσQ

′

σ

gg′

†

XQσ

g X
Q′

σ

g′ (2)

с коэффициентами

T
QσQ

′

σ

gg′ = tppgg′Γ
pp
QσQ′

σ

+ tpdgg′Γ
pd
QσQ′

σ

,

Γpp
QσQ′

σ

= γ†
p̃σ,Qσ

γp̃σ ,Q′

σ
, (3)

Γpd
QσQ′

σ

= γ†
dσ,Qσ

γp̃σ ,Q′

σ
+ γ†

p̃σ,Qσ
γdσ,Q′

σ
,

где Eq – энергия многочастичного собственного со-

стояния кластера |q〉. Операторы, полученные в

результате канонических преобразований гамильто-

ниана (1), отмечены тильдой. Перенормированные

структурными факторами параметры имеют вид:

tpdgg′ = −2tpdµgg′ , tppgg′ = −2tppνgg′ , коэффициенты

µgg′ и νgg′ являются Фурье-трансформантами функ-

ций µk =
√

s2x,k + s2y,k и νk = 4s2x,ks
2
y,k

/

µ2
k, соответ-

ственно, sx(y),k = sin
(

kx(y)ax(y)
/

2
)

. Составной ин-

декс Qσ перебирает все пары собственных состоя-

ний кластера, для которых оператор XQσ

g описывает

уничтожение дырки со спином σ на узле g: Qσ =

= {(0i, σj) , (σ̄j, 2l)} и σ̄ = −σ.

3. Низкоэнергетический спиновый гамиль-

тониан. С помощью операторной теории возмуще-

ний, реализованной в форме канонического преобра-

зования Шриффера–Вольфа [15] или на основе тех-

ники проекционных операторов [16], исходный га-

мильтониан Htot может быть редуцирован к моде-

ли эффективного обменного взаимодействия, дей-

ствующей в низкоэнергетическом секторе. Переход

к многочастичному представлению операторов Хаб-
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барда (2) позволяет естественным образом обоб-

щить процедуру [16] на произвольные энергетиче-

ские спектры системы с сильными электронными

корреляциями. Аналогичный подход, например, был

реализован ранее при исследовании вклада оптиче-

ски возбужденных многоэлектронных состояний в

сверхобменное взаимодействие в изоляторах Мотта–

Хаббарда [17].

Следуя работе [16], введем проекционные опера-

торы. Для пары обменно-связанных узлов g, g′ про-

ектор на подпространство состояний, не содержащее

двухполяронных конфигураций, имеет вид:

pL =
∏

f=g,g′





∑

i

X0i,0i
f +

∑

σj

Xσj,σj
f



.

Проектор на подпространство l состояний двухполя-

ронных конфигураций запишем как pH =
∑

l

pHl
, где

pHl
=

(

X2l,2l
g +X2l,2l

g′ −X2l,2l
g

∑

l′

X2l′,2l′

g′

)

.

Легко проверить, что введенные проекционные опе-

раторы удовлетворяют необходимым условиям ор-

тогональности и полноты. Определим гамильтони-

ан обменно-связанной пары hgg′ такой, что H =

=
∑

〈gg′〉 hgg′ и hgg′ = hin
gg′+hout

gg′ , где hin
gg′ = pLhgg′pL+

+ pHhgg′pH и hout
gg′ = pLhgg′pH + pHhgg′pL. Проек-

ционные операторы выделяют в гамильтониане hgg′

диагональные в блочном смысле части, соответству-

ющие группам нижних и верхних хаббардовских под-

зон поляронов. В общем случае эти блоки не явля-

ются диагональными матрицами, если соответству-

ющая группа содержит более одного канала пере-

хода. Представим гамильтониан пары как hgg′ (ǫ) =

= hin
gg′ + ǫhout

gg′ и найдем оператор Ŝ такой, что ка-

нонически преобразованный гамильтониан h̃gg′ (ǫ) =

= eǫŜhgg′ (ǫ)e−ǫŜ не содержит члена, линейного по ǫ.

Условие исключения соответствующего вклада име-

ет вид: hout
gg′ +

[

Ŝ, hin
gg′

]

= 0, откуда получим

Ŝ =
∑

ijj′ l

∑

σ

{

T σ̄j′,2l;0i,σj
gg′

∆ijj′ l

X2l,σ̄j′

g X0i,σj
g′ −

−
T 0i,σj;σ̄j′,2l
gg′

∆ijj′ l

Xσj,0i
g X σ̄j′,2l

g′

}

, (4)

где ∆ijj′ l = (E0i + E2l) − (Eσ̄j′ + Eσj) – энергия пе-

реноса заряда. Ограничиваясь в разложении h̃gg′ (ǫ)

вторым порядком по параметру ǫ, получим выра-

жение для эффективного гамильтониана: h̃gg′ =

= h̃gg′ (ǫ = 1) = hin
gg′ + 1

2

[

Ŝ, hout
gg′

]

. С учетом урав-

нения (4) и эквивалентности гамильтонианов всех

обменно-связанных пар вычислим полный эффек-

тивный гамильтониан H̃ =
∑

〈gg′〉 h̃gg′ . Для группы

нижних хаббардовских зон низкоэнергетическая по-

ляронная t-J-модель имеет вид:

H̃L =
∑

g,ij

(

E0iX
0i,0i
g +

∑

σ

Eσ,jX
σj,σj
g

)

+

+
∑

〈gg′〉σ

∑

ii′jj′

T 0i,σj;0i′,σj′

gg′ Xσj,0i
g X0i′,σj′

g′ +HS , (5)

для группы верхних хаббардовских зон получим

H̃H =
∑

g,l

E2lX
2l,2l
g +

+
∑

〈gg′〉σ

∑

ll′jj′

T σ̄j,2l;σ̄j′,2l′

gg′ X2l,σ̄j
g X σ̄j′,2l′

g′ +HS . (6)

Здесь HS – гамильтониан эффективного обмен-

ного взаимодействия поляронных квазичастиц, за-

писанный через обобщенные спиновые операторы.

В общем случае Sg =
∑

jj′ S
jj′

g c компонентами

S+
g =

∑

jj′ γS+,jj′X
↑j,↓j′

g , S−
g =

∑

jj′ γS−,jj′X
↓j,↑j′

g

и Sz
g,jj′ =

∑

jj′

(

γSz,↑j,↑j′X
↑j,↑j′

g + γSz,↓j,↓j′X
↓j,↓j′

g

)

.

Для процессов, не меняющих поляронное состояние

на узле, j = j′ и коэффициенты разложения могут

быть вычислены явно γS+(−),jj = 1, γSz,↑j,↑j′ = 1
2 ,

γSz,↓j,↓j = − 1
2 . Аналогичные рассуждения имеют ме-

сто для обобщенных операторов числа частиц. Тогда

S
jj′

g = S
j
g, n

jj′

g = nj
g и гамильтониан HS сводится к

виду:

HS =
∑

〈gg′〉

∑

jj′

Jjj′

gg′

(

S
j
gS

j′

g′ −
1

4
nj
gn

j′

g′

)

, (7)

с параметром обменного взаимодействия

Jjj′

gg′ =
∑

il

2
T 0i,σj;σ̄j′,2l
gg′ T σ̄j′,2l;0i,σj

g′g

∆ijj′ l

. (8)

Входящие в уравнение (8) эффективные квазича-

стичные перескоки определены выражениями (3),

энергия переноса заряда ∆ijj′ l приведена в поясне-

ниях к уравнению (4), индексы g и g′ соответству-

ют ближайшим узлам. Дальнейший анализ опускает

как узельные, так и межузельные экситон-подобные

процессы, при которых j 6= j′. При выводе уравне-

ний (5) и (6) также отброшены трехцентровые кор-

релированные слагаемые, имеющие один порядок ве-

личины с параметром обмена.
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4. Расчеты и анализ. Структурно эффектив-

ное обменное взаимодействие (8) подобно парамет-

ру обмена, получаемому при редукции классической

модели Хаббарда к t-J-модели в пределе t ≪ U . Од-

нако уже при нулевом вкладе решетки очевидны су-

щественные отличия: эффективный перескок T
QσQ

′

σ

gg′

учитывает как межзонный вклад, пропорциональ-

ный параметру tpd, так и внутризонный tpp. Пер-

вый описывает суперобменное взаимодействие меж-

ду соседними спинами ионов 3d-металла через про-

межуточный ион лиганда, второй – обменное вза-

имодействие через подвижные носители, что дела-

ет его особенно важным в допированных системах.

Суммарный вклад каналов не является аддитив-

ным, более того, пренебрежение механизмом, свя-

занным с перескоком tpp, сопровождается [18] зна-

чительным занижением величины обменного взаи-

модействия. Учет поляронных эффектов решетки

приводит к перенормировкам параметров электрон-

ной структуры, а также к созданию новых кана-

лов обмена через возбужденные поляронные состоя-

ния. Вклад последних особенно важен в специфиче-

ских режимах взаимодействия, где наблюдается сгу-

щение поляронных уровней: вблизи квантовых фа-

зовых переходов, в кроссоверной области сильной

связи, а также у порога некогерентного контину-

ума [11, 19–21]. Эффективное обменное взаимодей-

ствие в многозонной коррелированной системе по-

ляронов как функция электрон-фононной связи λH

и λP показано на фазовой диаграмме (1). Числен-

ный анализ выполнен со следующим набором пара-

метров электронной структуры: εd = 0, εp = 1.5,

tpp = 0.86, tpd = 1.36, Ud = 9, Up = 4, Vpd = 1.5,

W = 2.15 и ~ω = 0.09, все значения приведены в эВ.

Представленные расчеты описывают обменное взаи-

модействие, формируемое через основное состояние

одночастичного сектора j = j′ = 0 с учетом пол-

ного набора поляронных уровней в нуль- и двухча-

стичных секторах. Для случая λH = λP = 0 име-

ем J00
gg′ = 0.39 эВ. Ключевой особенностью получен-

ной величины является ее немонотонная эволюция:

на фазовой диаграмме (1) присутствуют как обла-

сти подавления, так и усиления обмена. В режиме

слабой и промежуточной силы электрон-фононной

связи на рис. 1 прослеживается полоса деструктив-

ной интерференции вкладов λH и λP , что сопро-

вождается уменьшением фононной “шубы” поляро-

нов и величины
√

〈u2〉0, характеризующей амплиту-

ду смещений ионов лиганда [12]. Вдоль этой обла-

сти параметр обменного взаимодействия практиче-

ски не меняется вплоть до линии резких изменений

(λH = 1.2;λP = 0.1).

Рис. 1. (Цветной онлайн) Эффективное обменное
взаимодействие J

00
gg′ коррелированных поляронов

с сильной электрон-фононной связью в единицах
J
00
gg′ (λH = λP = 0). Взаимодействие носителей заряда

с решеткой характеризуется двумя типами электрон-
решеточной связи: Хольштейна λH и Пайерлса
(Су–Шриффера–Хигера) λP . На вставке величина
обмена показана цветом, цветовая шкала соответству-
ет основному рисунку, неперенормированный контур
выделен черным пунктиром

Усиление обмена возникает на фоне преобладаю-

щего действия вклада λP , связанного с модуляци-

ей межорбитального перескока tpd. В этом случае

поляронные трансформации электронной структуры

сопровождаются увеличением зарядовой плотности

〈np〉0 на орбиталях лиганда: в области ее наиболь-

шего прироста мы фиксируем максимальные значе-

ния обмена. Анализ перенормировок энергий перено-

са заряда, кулоновских взаимодействий и интегра-

лов переноса показывает, что изменение зарядовой

плотности на p- и d-орбиталях возникает как коопе-

ративный эффект многочастичных взаимодействий,

совместное действие которых раскрывается в силу

учета различных каналов электрон-фононной связи

и многозонности электронной структуры.

Возможность усиления обмена за счет коопе-

ративного действия кулоновского и электрон-

фононного взаимодействий указывает на потенци-

альную роль данного механизма в формировании

нетрадиционной сверхпроводимости в коррелирован-

ных соединениях. Ранее сильный синергетический

эффект кулоновского взаимодействия и модуляции

интеграла перескока был обнаружен [22] в купратах

при анализе антиферромагнитной сверхобменной

связи с помощью квантово-химических расчетов из

первых принципов. Актуальность сценария усиле-

ния суперобмена в слоистых оксидах меди за счет

взаимодействия носителей заряда с оптическими
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фононами подтверждает также анализ изотопиче-

ских сдвигов температур Нееля и сверхпроводящего

перехода [23].

Подавление обменного взаимодействия при уве-

личении силы электрон-фононной связи сопровож-

дается ростом зарядовой плотности на d-орбиталях.

Вблизи осей λH и λP изменения происходят плав-

но, однако при совместном действии различных

электрон-фононных вкладов в режиме сильной свя-

зи наблюдается резкое уменьшение (скачок) вели-

чины J00
gg′ . Отметим, что в области резких измене-

ний обмена среднеквадратичные смещения атомов

лиганда от положения равновесия
√

〈u2〉0 составля-

ют порядка 5–10 %, согласно критерию Линдемана

система не достигла точки плавления, но испытыва-

ет сильные искажения. При этом сохраняется сходи-

мость расчетов по числу фононных состояний. Для

допированной системы в соответствующей области

фазовой диаграммы электронная структура демон-

стрирует подавление спектрального веса на уровне

Ферми [12]. Перечисленные факты свидетельству-

ют о процессе автолокализации носителей. Проблема

переходов, контролируемых параметрами электрон-

фононного взаимодействия, является центральной в

теории поляронных и экситонных систем. В однозон-

ной модели Хольштейна возможны [24] только плав-

ные переходы, связанные с автолокализацией поля-

рона. Резкие поляронные переходы обнаружены в

моделях, учитывающих конкурирующие энергетиче-

ские масштабы [12, 25–28]. В данном случае авто-

локализация наблюдается в многозонной модели на

фоне конкуренции двух каналов электрон-фононной

связи: λH и λP . Интересно, что в режиме сильной

связи преобладающим механизмом перенормировки

обмена выступает сильное подавление эффективных

интегралов квазичастичных перескоков, что согла-

суется с классическими представлениями теории ма-

лых поляронов [29]. Для недопированной системы с

половинным заполнением результатом является эво-

люция диэлектрического состояния Мотта–Хаббарда

в состояние автолокализованного поляронного ди-

электрика Мотта–Хаббарда с сильно подавленным

обменным взаимодействием. На фазовой диаграмме

данное состояние соответствует верхней области, вы-

деленной синим цветом [12]. Отметим, что нелегиро-

ванные соединения на основе оксидов меди с анти-

ферромагнитным основным состоянием соответству-

ют нижней части фазовой диаграммы, где полярон-

ные эффекты могут как усиливать, так и уменьшать

обменное взаимодействие. Косвенно это подтвержда-

ют работы [12, 28, 30], более строгие выводы требуют

развития предложенного подхода.

Проведенный анализ позволяет унифицировать

разрозненные [31–33] литературные данные о вли-

янии колебаний решетки на обменное взаимодей-

ствие в системах с сильными электронными корре-

ляциями. Расчеты на основе реалистичного микро-

скопического гамильтониана, учитывающего различ-

ные вклады ЭФВ, демонстрируют немонотонное по-

ведение параметра суперобмена с областями его уси-

ления и подавления. Выбор модели и параметров

не ограничивают развитую методологию и получен-

ный результат классом купратов. Как было отмечено

ранее, исследование сверхобменного взаимодействия

в соединениях переходных металлов требует учета

различных обменных путей через p-орбитали лиган-

да [34] и, соответственно, различных механизмов из-

менения заполнения p-оболочек. При этом влияние

поляронных эффектов на обмен не сводится к одно-

му механизму, а определяется конкуренцией и коопе-

рацией электрон-фононных и кулоновских каналов

связи, что открывает возможности для управления

магнитными свойствами коррелированных материа-

лов с эффектами сильного ЭФВ.
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