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В данном кратком обзоре рассматривается недавно предложенный механизм стабилизации полуме-
таллических состояний в легированных системах с нестингом листов поверхности Ферми. Описываются
характерные особенности таких состояний. Кроме этого, обсуждается теоретически сформулированный
метод обнаружения этих состояний с помощью неупругого нейтронного рассеяния.
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1. Введение. Современные успехи кристалло-

химии подталкивают исследователей к поиску но-

вых необычных многочастичных электронных состо-

яний. Хорошо известные примеры материалов, в ко-

торых проявляются такие состояния, это топологиче-

ские диэлектрики и вейлевские полуметаллы. Ферро-

магнитные полуметаллические соединения (в англо-

язычной литературе “half-metals”) представляют со-

бой еще один класс веществ, в котором реализуется

необычная электронная фаза. Для таких материалов

характерна идеальная спиновая поляризация носи-

телей тока на поверхности Ферми: все одночастич-

ные состояния, находящиеся на уровне Ферми, име-

ют одинаковые проекции спина. Состояния с проти-

воположным значением проекции спина отделены от

энергии Ферми конечной щелью. Приставка “полу-”

в названии этой группы материалов указывает на то,

что из двух возможных проекций спина, доступных

электрону на уровне Ферми обычного металла, толь-

ко одна реализуется в полуметаллическом соедине-

нии.

Возможность полуметалличности изначально бы-

ла продемонстрирована с помощью численных мето-

дов в работе [1] де Гроота и др., где была рассчита-

на спин-зависимая плотность состояний для NiMnSb.

Расчеты показали, что только одна компонента спи-

на отвечает конечной плотности состояний на уровне

Ферми.

С момента публикации первоначальной работы

эта область исследований значительно выросла. По-
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луметаллические свойства были экспериментально

подтверждены уже у нескольких материалов (на-

пример, NiMnSb [2], La0.7Sr0.3MnO3 [3], CrO2 [4],

Co2MnSi [5] и др.). Развиваются и теоретические ис-

следования [6–9]. Рассматриваются возможные при-

ложения полуметаллов в спинтронике (спиновый

вентиль [10], спиновая инжекция [11], гибридные

сверхпроводящие устройства [12] и т.д.). Кроме это-

го, в последние годы появилось новое направление

исследований. Его можно кратко описать как поиск

“безметалличных полуметаллов”. Другими словами,

это попытка найти полуметаллические системы, ко-

торые, в отличие от всех ныне известных “класси-

ческих” полуметаллов, не содержали бы атомов пе-

реходных металлов. Поскольку переходные металлы

экологически небезопасны и могут вызвать аллергию

(например, никель является известным аллергеном),

полуметалл, не содержащий таких химических эле-

ментов, мог бы применяться в областях, где требует-

ся биосовместимость и экологичность.

Одна из хорошо известных теоретических моде-

лей такого типа – это графеновая нанолента в по-

перечном электрическом поле [13]. Недавно были

сформулированы и другие теоретические предложе-

ния [14–17]. Кроме этого, совершенно неожиданно

оказалось, что полуметаллические состояния можно

стабилизировать в моделях с неидеальным нестин-

гом листов поверхности Ферми.

Нестинг листов поверхности Ферми – важная и

популярная концепция. Она активно обсуждается в

физике конденсированного состояния [18]. Существо-

вание двух фрагментов поверхности Ферми, совме-
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щающихся при параллельном переносе на некото-

рый вектор импульсного пространства Q, указывает

на неустойчивость состояния ферми-жидкости. Эта

неустойчивость приводит к возникновению волны

плотности (либо спина, либо заряда), характеризую-

щейся вектором пространственной модуляции Q. Га-

мильтонианы с нестингом широко используются для

описания волны зарядовой плотности (ВЗП) [19, 20],

волны спиновой плотности (ВСП) [21, 22], механиз-

ма высокотемпературной сверхпроводимости [23–25]

и т.д. Возникновение неоднородного состояния элек-

тронной жидкости также неоднократно увязывалось

с нестингом. Так, в работах [26–33] было теоретиче-

ски продемонстрировано, что легирование системы

с идеальным или почти идеальным нестингом мо-

жет вызвать неустойчивость однородного состояния

электронной жидкости.

Несмотря на годы исследований (а теоретические

модели с нестингом изучались, как минимум, еще

в 1970-х гг.) оказывается, что возможность стаби-

лизации полуметаллических состояний в системах с

нестингом до недавнего времени [34, 35] оставалась

незамеченной. Механизм полуметалличности, пред-

ложенный в работах [34, 35], основан на слабом ме-

жэлектронном взаимодействии. Отсутствие требова-

ния на сильное взаимодействие означает, что такой

механизм может работать в материалах, состоящих

только из легких атомов, т.е., он может служить по-

лезным ориентиром при поиске полуметаллических

систем без переходных металлов. Ниже мы кратко

рассмотрим теорию полуметаллических состояний в

моделях с нестингом. Кроме этого, будет обсуждать-

ся предложение [36] использовать неупругое рассея-

ние нейтронов в качестве инструмента для иденти-

фикации полуметаллических состояний в таких си-

стемах.

2. Модель. Сначала мы запишем гамильтониан

нашей модели. Мы будем рассматривать двухзонную

систему с кинетической энергией, которая задается

следующим оператором:

He =
∑

kσ

εa(k)ψ†
kaσψkaσ + εb(k+Q0)ψ

†
kbσψkbσ. (1)

Зоны, которые мы будем также называть “долины”,

обозначаются символами a и b, индекс σ – проекция

спина на ось Oz. Импульс в зоне a измеряется от

начала координат, а в зоне b – от Q0, где Q0 – это

вектор нестинга. Энергетические спектры электрон-

ной зоны a и дырочной зоны b имеют вид (см. также

рис. 1a)

εa + µ(k) =
k2

2ma
+ εamin − µ, εamin < εa < εamax, (2)

Рис. 1. (Цветной онлайн) Электронные зоны модели
при нулевом электрон-электронном взаимодействии и
нулевом легировании. (а) – Электронная зона εa(k)

и дырочная зона εb(k) показаны сплошными кривы-
ми. Штриховая парабола – это дырочная зона, сдвину-
тая на вектор нестинга Q0. По вертикальной оси отло-
жена энергия, по горизонтальной оси – квазиимпульс.
Уровень Ферми µ показан горизонтальной штрихпунк-
тирной линией. (b) – Сферические поверхности Ферми
электронной и дырочной зон. Сферы совпадают, если
перевести одну из них на вектор нестинга

εb + µ(k+Q0) = − k2

2mb
+ εbmax − µ, εbmin < εb < εbmax.

(3)

Ниже для простоты мы будем предполагать иде-

альную электрон-дырочную симметрию ma = mb =

= m и εbmax = −εamin = εF. Когда µ = 0, листы по-

верхности Ферми для зон a и b представляют собой

сферы (см. рис. 1a) с одинаковым импульсом Фер-

ми kF =
√
2mεF и одинаковой плотностью состо-

яний (на одну проекцию спина) NF = mkF/(2π
2)

на уровне Ферми. Это состояние удобно рассматри-

вать как нелегированное. Чтобы учесть легирование,

значение µ должно отклониться от нуля. Ниже, εF,

kF, а также NF будет использоваться для обозна-

чения энергии Ферми, импульса Ферми и плотно-

сти состояний для нелегированного образца. В каче-

стве исторического замечания мы хотели бы упомя-

нуть работу Райса [37], в которой гамильтониан (1)
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был использован для описания несоизмеримой ВСП

в хроме.

Состояние с µ = 0 (нулевое легирование) отвеча-

ет идеальному нестингу: после переноса электронной

поверхности Ферми на вектор Q0, электронный лист

полностью совпадает с дырочным, см. рис. 1.

Для учета электрон-электронного взаимодей-

ствия полный гамильтониан системы записывается

как

Ĥ = Ĥe + Ĥint, (4)

где член Ĥint описывает взаимодействие между ква-

зичастицами. В случае поверхности Ферми с нестин-

гом, электронная жидкость становится неустойчи-

вой по отношению к формированию состояния с вол-

ной плотности. Для описания данной неустойчивости

достаточно рассмотреть только электрон-дырочное

взаимодействие. При этом для простоты мы пола-

гаем его локальным:

Ĥint = Ĥdir + Ĥex, (5)

Ĥdir=g

∫
d3r

∑

σσ′

ψ†
aσ(r)ψaσ(r)ψ

†
bσ′(r)ψbσ′(r), (6)

Ĥex=g⊥

∫
d3r

∑

σσ′

ψ†
aσ(r)ψbσ(r)ψ

†
bσ′(r)ψaσ′ (r). (7)

В этих выражениях ψασ(r) обозначает обычный

фермионный полевой оператор для зоны α (= a, b),

а r обозначает пространственную координату.

Слагаемое Ĥdir описывает прямое взаимодей-

ствие плотность–плотность, а Ĥex – обменный

вклад. Будем предполагать, что постоянные

электрон-дырочного взаимодействия g и g⊥ ма-

лы (gNF, g⊥NF ≪ 1) и соответствуют отталкиванию

(g, g⊥ > 0).

3. Волна спиновой плотности. Гамильтони-

ан (4) можно использовать для описания спонтанно-

го образования низкотемпературного упорядоченно-

го состояния с волной плотности в ситуации идеаль-

ного нестинга (т.е., при µ = 0). Начнем с ВСП. В рам-

ках сформулированной модели свободная энергия

ВСП всегда ниже, чем свободная энергия для ВЗП.

(Для перехода в фазу ВЗП необходимо, например,

добавить в гамильтониан (4) электрон-решеточное

взаимодействие.) В режиме слабой связи упорядо-

ченная фаза ВСП хорошо описывается теорией сред-

него поля типа БКШ.

Конструируя теорию среднего поля, удобно

сгруппировать электронные операторы в два сек-

тора, далее обозначаемых индексом σ = ±1/2 (или

σ= ↑, ↓): сектор σ состоит из ψaσ и ψbσ̄ (где σ̄ обо-

значает −σ). Важно отметить, что в приближении

среднего поля при нулевой температуре гамильтони-

ан приобретает блок-диагональную форму, идеально

расщепляясь на два сектора, определенных выше.

При этом параметр порядка в секторе σ равен

∆σ =
g

V

∑

k

〈
ψ†
kaσ ψkbσ̄

〉
, (8)

где V – объем системы, треугольные скобки 〈. . .〉
обозначают взятие матричного элемента по отноше-

нию к основному состоянию. Поскольку центры элек-

тронной и дырочной зон разделены в обратном про-

странстве вектором нестинга Q0, параметр порядка

∆σ осциллирует в пространстве с волновым векто-

ром Q0.

В рамках подхода среднего поля только прямое

взаимодействие (6) дает вклад в энергию ВСП. Об-

менный член (7) не может быть выражен в ви-

де произведения двух билинейных комбинаций ви-

да ψ†
aσ ψbσ̄, которые входят в определение параметра

порядка (8). Следовательно, в простейшем прибли-

жении обменным взаимодействием Ĥex можно прене-

бречь. Таким образом, среднеполевой гамильтониан

можно переписать в следующем виде:

ĤSDW=
∑

kασ

[
εα(k)ψ†

kασψkασ−∆σψ
†
kᾱσ̄ψkασ+

∆2
σ

g

]
,

(9)

где α = a, b, а ᾱ означает “не α”. Спектр гамильтони-

ана ĤSDW легко находится

E
(1,2)
kσ = ∓

√
ε2
k
+∆2

σ, (10)

где εk = k2/2m− εF. Этот спектр показан на рис. 2а.

Равновесные параметры системы могут быть по-

лучены путем минимизации большого термодинами-

ческого потенциала. Для гамильтониана среднего по-

ля находим выражение для этого термодинамическо-

го потенциала в виде:

Ωσ=
∆2

σV

g
−
∑

k

[
µ− E

(1)
kσ +

(
µ−E(2)

kσ

)
θ
(
µ−E(2)

kσ

)]
.

(11)

Символ θ(z) обозначает функцию Хевисайда. В

равновесии параметр порядка ∆σ минимизирует

Ωσ(∆σ):

∂Ωσ

∂∆σ
= 0. (12)

Это уравнение можно использовать для вычисления

∆σ. Прямые расчеты показывают, что при нулевом

допировании ∆↑ = ∆↓ = ∆0, где

∆0 ≈ εF exp (−1/gNF) . (13)
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Электронная зонная структу-
ра для диэлектрических и полуметаллических состоя-
ний. По вертикальной оси отложена энергия, а по гори-
зонтальной оси – импульс. Уровень Ферми µ показан
горизонтальными штрихпунктирными линиями. (a) –
Если легирование отсутствует (x = 0), основным со-
стоянием, в зависимости от параметров модели, явля-
ется или диэлектрическая ВСП, или диэлектрическая
ВЗП. Сектора при этом вырождены (∆↑ ≡ ∆↓). Энер-
гии электронных и дырочных зон E

(1,2)
σ даются фор-

мулой (10). (b) и (c) – если x > 0, секторы больше не
вырождены (∆↑ < µ < ∆↓ ≡ ∆0), с накоплением заря-
да в секторе ↑, в нем появляется поверхность Ферми.
Спиновая поляризация (синие и красные стрелки) ли-
стов поверхности Ферми на панели (b) соответствуют
спин-долинному полуметаллу (возникает при легиро-
вании ВСП), а на панели (c) – обычному полуметаллу
(возникает при легировании ВЗП)

Знакомая структура этого выражения является

следствием того, что в каждом секторе проце-

дура среднего поля математически эквивалентна

расчетам в рамках теории БКШ.

Полная поляризация ВСП в реальном простран-

стве направлена по оси x и равна:

〈Sx(r)〉 = 2∆0

g
cos(Q0r). (14)

4. Легирование ВСП. Легирование сдвигает

химический потенциал от нуля и подавляет идеаль-

ный нестинг. Число низкоэнергетических состояний,

конкурирующих друг с другом, увеличивается: на-

пример, несоизмеримая ВСП и неоднородные фазы

рассматривались в работах [28–30, 37–42] как основ-

ные состояния гамильтониана (4) и его модифика-

ций. Как будет показано ниже, к этому списку сле-

дует добавить и полуметаллические состояния.

Для описания состояния с ненулевым уровнем ле-

гирования x удобно ввести парциальные уровни ле-

гирования

xσ = −∂Ωσ

∂µ
, (15)

где xσ – это количество заряда, аккумулированное в

секторе σ. Парциальные уровни легирования удовле-

творяют очевидному равенству

x↑ + x↓ = x. (16)

Таким образом, при конечном x необходимо решить

уравнения (12) и (15) при условии (16) для того, что-

бы определить µ и ∆σ как функции x.

Выражения (11) и (12) применимы при усло-

вии, что состояние системы остается однородным, а

ВСП остается соизмеримой даже при наличии леги-

рования. Заметим, что разные электронные карма-

ны обычно расположены вблизи точек высокой сим-

метрии зоны Бриллюэна. Таким образом, вектор Q0

связан с базовой структурой решетки, поэтому па-

раметр порядка, даваемый выражением (14), можно

назвать соизмеримым: он осциллирует в простран-

стве с волновым вектором, связанным с периодично-

стью кристалла. При ненулевом легировании мы мо-

жем попытаться добиться более глубокой оптимиза-

ции энергии, варьируя не только параметр порядка,

но и вектор трансляции

Q = Q0 + δQ. (17)

Если вектор δQ конечен, то получившееся состояние

ВСП мы будем называть несоизмеримым.

Пользуясь независимостью двух секторов, легко

найти [27, 38, 41] для соизмеримой ВСП

∆σ = ∆0

√
1− xσ

NF∆0
, µ = ∆0 −

xσ
2NF

. (18)
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Иными словами, заряд, накапливающийся в секто-

ре σ, подавляет параметр порядка в данном секторе.

Более того, ∆σ обращается в нуль, когда xσ ≥ x0, где

x0 = NF∆0. (19)

Состояния, описываемые формулами (18), хорошо

известны. В моделях со слабым дальнодействующим

кулоновским взаимодействием (или вообще без тако-

вого) рассматриваемые фазы неустойчивы по отно-

шению к спонтанному образованию пространствен-

но неоднородных структур. Это уже можно понять

из того факта, что химический потенциал являет-

ся убывающей функцией легирования. Неоднород-

ные фазы, возникающие из-за слабого де-неснинга,

изучаются как теоретически [26–33], так и экспери-

ментально [43–48].

Если же предположить, что кулоновское взаи-

модействие не только присутствует, но и достаточ-

но сильно, чтобы полностью предотвратить наруше-

ние электронейтральности на мезоскопических мас-

штабах, пространственная однородность вынужден-

но восстанавливается. Именно последний сценарий

мы будем обсуждать ниже.

5. Спин-долинный полуметалл. Если предпо-

ложить, как это часто делалось в литературе, что

электроны, внесенные в систему при легировании,

равномерно распределяются по обоим секторам, т.е.

x↑ = x↓ =
x

2
, (20)

мы с неизбежностью получим, что

∆↑ = ∆↓. (21)

Однако, как было объяснено в работах [34, 35], усло-

вие (20) не является оптимальным с точки зрения

термодинамики. Для того, чтобы это продемонстри-

ровать, мы перейдем от большого термодинамиче-

ского потенциала к свободной энергии F , что упро-

стит задачу поиска основного состояния при фик-

сированном x. В нашей ситуации полная свободная

энергия равна сумме парциальных свободных энер-

гий F =
∑

σ Fσ, где парциальная свободная энергия

в секторе σ,

Fσ(xσ) = Ωσ(µ(xσ)) + µ(xσ)xσ , (22)

равна

Fσ(xσ) = −1

2
NF∆

2
0 +

xσ∫

0

dx′µ(x′). (23)

Тогда для полной свободной энергии системы полу-

чаем:

F

V
=

∑

σ

Fσ

V
= −NF∆

2
0 +∆0x−

x2↑ + x2↓
4NF

. (24)

Здесь лишь третий член чувствителен к распределе-

нию электронов по секторам. Минимизируя его, мы

находим, что основное состояние при фиксирован-

ном уровне легирования x достигается, если xσ = x

и xσ̄ = 0. Другими словами, при фиксированном x

в исследуемом классе пространственно-однородных

состояний наиболее устойчивое соответствует слу-

чаю, когда весь внесенный за счет легирования заряд

аккумулируется в одном секторе. Второй же сектор

оказывается совершенно свободен от внесенных но-

сителей.

Такое распределение зарядов снимает вырожде-

ние между секторами σ= ↑ и σ= ↓, и равенство (21)

больше не верно. Предположим для определенности,

что весь внесенный заряд сосредоточился в секторе

σ= ↑. Тогда, если уровень легирования не слишком

высок (x < x0), получаем следующие соотношения:

∆↑(x) = ∆0

√
1− x

NF∆0
, ∆↓(x) = ∆0. (25)

Мы видим, что в секторе ↓ величина щели остается

нечувствительной к уровню допирования, при этом

химический потенциал

µ = ∆0 −
x

2NF
(26)

лежит внутри этой щели. Иными словами, сектор

↓ является диэлектрическим, тогда как в секторе

↑ появляется поверхность Ферми, задаваемая урав-

нением

ε2
k
= [µ(x)]2−[∆↑(x)]

2, или k = kF

√
1± ∆0

2εF

x

x0
. (27)

Схематически эта поверхность Ферми представлена

на рис. 2b.

Собственно, наличие одного диэлектрического и

одного проводящего сектора и отличает полуметалл

от обычного металла. Однако предъявленное состоя-

ние не является “классическим” полуметаллом. Лег-

ко убедиться, что поверхность Ферми не обладает

спиновой поляризацией. Действительно, в сектор ↑
входят электронные состояния с обеими проекция-

ми спина. Однако можно ввести новое спин-долинное

квантовое число (см. следующий раздел), по отноше-

нию к которому поверхность Ферми будет обладать

идеальной поляризацией. Чтобы отличить рассмат-

риваемое полуметаллическое состояние от “класси-

ческого” полуметалла, мы будем называть исследуе-

мый тип полуметалла “спин-долинным”.
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6. Свойства полуметаллического состо-

яния. Спин-долинный полуметалл, введенный в

предыдущем разделе, обладает рядом необычных

свойств, которые будут кратко рассмотрены ниже.

Определим спин-долинный оператор Ŝv следующим

образом:

Ŝv =
∑

ασ

σναN̂ασ, (28)

где оператор

N̂ασ =
∑

k

ψ†
kασ ψkασ (29)

описывает количество электронов со спином σ в до-

лине α. Числовой индекс να определяется следую-

щим правилом νa = 1, νb = −1. Обратим внимание,

что определение (28) по структуре похоже на опре-

деление проекции спина на ось z, которое дается вы-

ражением

Ŝ =
∑

ασ

σN̂ασ, (30)

однако спины в разных долинах входят в сумму в

уравнении (28) с разными знаками.

Легко проверить, что

[Ŝ, ψ†
ασ] = σψ†

ασ, [Ŝv, ψ
†
ασ] = σναψ

†
ασ. (31)

Иначе говоря, любой полевой оператор может быть

охарактеризован не только спиновым квантовым

числом σ, но и спин-долинным квантовым числом

σνα. Для введенных выше секторов легко проверить,

что в рамках сектора σ оба поля ψaσ и ψbσ̄ облада-

ют одним и тем же значением спин-долинного чис-

ла. Поэтому поверхность Ферми, заданная уравнени-

ем (27), обладает идеальной поляризацией в смыс-

ле Ŝv. Последнее обстоятельство подразумевает, что

электрический ток через исследуемую систему пе-

реносит не только электрический заряд, но и спин-

долинный квант.

Также легко убедиться, что вследствие накоп-

ления заряда лишь в одном секторе, полное спин-

долинное квантовое число всего образца растет про-

порционально x

Ŝv ∝ x. (32)

Это означает, что, подобно “классическому” по-

луметаллу, являющемуся ферромагнетиком, спин-

долинный полуметалл является “спин-долинным

магнетиком”. При нарушении электрон-дырочной

симметрии накопление “спин-долинного заряда”

сопровождается также ростом ферромагнитной

составляющей намагниченности.

7. Обобщения модели. В предыдущем разде-

ле мы описали простейшую теоретическую конструк-

цию, позволяющую получить полуметаллическое со-

стояние. Ниже мы обсудим некоторые обобщения и

усложнения этого подхода.

В частности, мы предполагали, что уровень леги-

рования не слишком высок, т.е., выполнено условие

x < x0. Что же происходит при нарушении данно-

го неравенства? Этот вопрос изучался в работе [35].

В ней показано, что спин-долинный полуметалл су-

ществует и при более высоких уровнях легирования,

вплоть до 2x0. Однако, при x = x0 в системе про-

исходит фазовый переход второго рода, вызванный

занулением параметра порядка ∆↑. Полуметалличе-

ская фаза исчезает, когда уровень легирования пре-

взойдет 2x0. При этом происходит фазовый переход

первого рода. Если x > 2x0, то в модели реализуется

обычный парамагнитный металл.

Еще одно упрощение, использованное выше, сво-

дилось к рассмотрению лишь соизмеримой ВСП. Это

предположение принципиально упрощало выкладки,

что позволило вывести соотношения (25) и (26). Од-

нако в рамках рассматриваемой модели несоизмери-

мая фаза более выгодна, чем соизмеримая. Вектор

Q, определяемый уравнением (17), для несоизмери-

мой волны отличается от Q0. Это приводит к прин-

ципиальному возрастанию сложности уравнений са-

мосогласования. Для них уже не удается найти ана-

литические решения, которые можно было бы про-

анализировать явным образом. Анализ же получен-

ных численных решений показывает, что полуметал-

лическая фаза совместима с несоизмеримостью век-

тора нестинга. До тех пор, пока уровень легирова-

ния не превосходит 1.8x0, система находится в спин-

долинной полуметаллической фазе с несоизмеримым

параметром порядка. Если же x > 1.8x0, происходит

переход первого рода, при котором восстанавлива-

ется симметрия между секторами, и спин-долинная

полуметаллическая фаза сменяется металлическим

состоянием, существующим на фоне параметра по-

рядка несоизмеримой ВСП.

Приведенные выше результаты показывают, что

в рассматриваемой модели спин-долинный полуме-

талл достаточно устойчив, чтобы выдержать наибо-

лее очевидные модификации модели. Конечно же,

остаются вопросы об устойчивости по отношению к

другим возмущениям и обобщениям гамильтониана

и других параметров модели.

8. Легирование ВЗП. Гамильтониан (4) допус-

кает метастабильную фазу ВЗП в качестве одного

из среднеполевых состояний (сделаем ремарку, что

для перевода ВЗП из метастабильного в устойчивое
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состояние необходимо добавить в модель электрон-

решеточное взаимодействие, чего мы в данной рабо-

те делать не будем). Чтобы описать ВЗП, достаточ-

но заметить, что параметр порядка ВСП переходит

в параметр порядка ВЗП при замене

ψb↑ → ψb↓, ψb↓ → ψb↑. (33)

Действительно, в результате такой подстановки
∑

kσ

〈ψ†
kaσψkbσ̄〉 →

∑

kσ

〈ψ†
kaσψkbσ〉, (34)

что и приводит к указанной выше замене ВСП на

ВЗП:

2〈Ŝx(r)〉 → 〈ρ̂(r)〉. (35)

Строить отдельную теорию для легированной ВЗП

нет необходимости: замена (33) позволяет с легко-

стью адаптировать результаты для ВСП к описа-

нию ВЗП. В частности, это позволяет нам утвер-

ждать, что легирование ВЗП приводит к возникно-

вению полуметаллического состояния. Поскольку за-

мена (33) переводит Ŝv в Ŝ, и наоборот можно так-

же догадаться, что спин-долинный полуметалл, воз-

никающий при легировании ВСП, окажется “клас-

сическим” полуметаллом при легировании ВЗП, см.

рис. 2c. Для такой полуметаллической фазы аналог

уравнения (32) запишется как Ŝ ∝ x, т.е., ферромаг-

нитная намагниченность растет пропорционально x.

9. Нейтронная спектроскопия спин-

долинного полуметалла. Идентификация по-

луметаллического состояния – непростой экспери-

ментальный вопрос. В работе [36] была рассмотрена

возможность использования нейтронного рассея-

ния для выявления спин-долиного полуметалла в

веществе-кандидате. Основная теоретическая идея

предложенного метода основана на следующем

наблюдении. Нелегированная ВСП обладает лишь

одним каналом неупругого рассеяния – электрон из

полностью заполненной зоны забрасывается в пол-

ностью пустую. После легирования возможны два

варианта. Если легированная система не перешла в

полуметаллическое состояние, и вырождение между

секторами сохранилось, то появляется всего лишь

один дополнительный канал, соответствующий

рассеянию внутри частично заполненной зоны. В

том случае, когда легированная система перешла

полуметаллическую фазу, открываются пять кана-

лов рассеяния (схематически показаны на рис. 3).

Столь значительное увеличение возможностей для

рассеяния в полуметаллическом состоянии может

быть использовано для идентификации такого со-

стояния в экспериментах по неупругому рассеянию.

Рис. 3. (Цветной онлайн) На верхней панели представ-
лен спектр спин-долинного полуметалла (совпадает с
рис. 2b), а на нижней панели отмечены одноэлектрон-
ные каналы неупругого рассеяния (обозначены верти-
кальными стрелками и символами ω1,...,5)

Чувствительность нейтронного рассеяния к спино-

вым матричным элементам, которые имеют свои

особенности в ВСП и в спин-долинном полуметалле,

является дополнительной привлекательной чертой.

Спектры нейтронного рассеяния были рассчита-

ны в рамках формализма Кубо. Спектр для леги-

рованной ВСП показан на рис. 4. Виден как низко-

частотный внутризонный пик, так и высокочастот-

ная полоса поглощения, начинающаяся при преодо-

лении одноэлектронной щели. Спектр для полуме-

талла представлен на рис. 5. Он гораздо сложнее и

содержит следы всех пяти каналов неупругого рас-

сеяния.

Нами также было показано, что в полуметалли-

ческой фазе у тензора рассеяния возникают компо-

ненты, недиагональные по спиновым индексам. Ин-
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Рис. 4. (Цветной онлайн) Спектр неупругого нейтрон-
ного рассеяния на системе с легированной ВСП, при
переданном импульсе q (сплошная красная линия) и
при переданном импульсе q ±Q0 (пунктирная черная
линия). Видны низкоэнергетические пики, связанные с
внутризонным рассеянием (отмечены символом ωsdw

1 ).
При преодолении пороговой энергии, равной ωsdw

2 =

= ∆+µ, открывается межзонный канал рассеяния, да-
ющий широкую спектральную полосу

Рис. 5. (Цветной онлайн) Спектр неупругого нейтрон-
ного рассеяния на спин-долинном полуметалле, при пе-
реданном импульсе q (сплошная красная линия) и при
переданном импульсе q ± Q0 (пунктирная черная ли-
ния). Детали спектра, связанные с открытием канала
ωi, где i = 1, ..., 5 (см. также рис. 3), отмечены соответ-
ствующими символами

тересно, что для возникновения этих компонент тре-

буется также отклонение от идеальной электрон-

дырочной симметрии, которой обладает наша мо-

дель при ma = mb. Возникновение ненулевых недиа-

гональных элементов в нейтронном рассеянии мо-

жет служить еще одной “визитной карточкой” спин-

долинного полуметалла.

10. Обсуждение и заключение. Несмотря на

то, что гамильтонианы с нестингом не являются

новыми объектами в теоретической физике, наши

недавние исследования показывают, что вопрос о

свойствах описываемых ими систем далеко не за-

крыт. Как оказалось, такие гамильтонианы допус-

кают существование состояний с экзотическим на-

рушением симметрии по спиновым и орбитальным

(долинным) индексам. Возникающее полуметалли-

ческое состояние демонстрирует необычную поляри-

зацию по отношению к спин-долинному оператору,

причем по мере того, как растет уровень легирова-

ния, эта поляризация также увеличивается. Кроме

этого, текущий по образцу ток переносит не толь-

ко электрический заряд, но также и спин-долинный

квант. Возможность переносить экзотические кван-

товые числа привлекает внимание исследователей,

так что спин-долинный полуметалл может представ-

лять интерес для широкой аудитории физиков, как

теоретиков, так и экспериментаторов.

Достаточно сильное дальнодействующее кулонов-

ское отталкивание – это принципиальное требова-

ние для стабилизации полуметаллических состояний

в моделях с нестингом. Его роль – предотвратить

возникновение пространственно-неоднородных фаз,

в которые система пытается “свалиться” при леги-

ровании. Можно сказать, что при запрете на фазо-

вое расслоение в реальном пространстве, электрон-

ная жидкость организует расслоение в пространстве

дискретных индексов, спиновом и долинном. Вслед-

ствие такого “расслоения” изначальная симметрия

между секторами пропадает.

Наши рассуждения показывают, что материал, в

котором можно было бы реализовать спин-долинный

полуметалл, должен удовлетворять ряду условий:

достаточно сильное кулоновское взаимодействие, на-

личие нестинга, а также возможность котроля каче-

ства нестинга с помощью внешнего воздействия. В

наших моделях качество нестинга управлялось ле-

гированием. В экспериментах для этого часто ис-

пользуется также давление [47, 48] или магнитное

поле [43–45]. Поиск подходящих веществ потребует

согласованных усилий как теоретиков, так и экспери-

ментаторов. Но даже в том случае, когда вещество-

кандидат идентифицировано, исчерпывающе проде-

монстрировать полуметалличность электронного со-

стояния может оказаться не так уж и просто. В ка-

честве возможного косвенного диагностического ин-

струмента для идентификации полуметалличности
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мы предложили использовать неупругое нейтронное

рассеяние.

В заключение, в данном обзоре мы представля-

ли недавние результаты, полученные нами в рамках

исследований гамильтонианов с нестингом. В этих

работах было показано, что при выполнении некото-

рых условий в ферми-системах с нестингом возмож-

на реализация полуметаллических фаз. Кроме заря-

да, электрический ток через такие фазы переносит

еще и дискретный квант. В зависимости от деталей

системы, таким квантом может быть спин или спин-

долинный индекс. Нейтронное рассеяние может по-

служить инструментом идентификации таких полу-

металлических состояний.
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