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1. ВВЕДЕНИЕ 

Исследование электросопротивления разупорядоченных сплавов 

переходных металлов и, в особенности, его температурной зависи
мости имеет большое практическое и теоретическое значение. Зна

чительно стимулировала интерес к этой проблеме работа 1 11 , в ко
торой экспериментально обнаружено, что темnературный коэффициент 

соnротивления металлических сплавов может становиться отрица

тельным, если их остаточное соnротивление nревысит некоторое 

данное критическое значение. В ряде работ было указано, что для 

объяснения этого явления необходимо выйти за nределы nриближения 

слабого рассеяния и учесть интерференцию потенциального рассея

ния на статистических дефектах и электрон-фононное рассеяние 1 2 • 3~ 
В приближении слабого рассеяния вклады от рассеяния электро

нов на примесях и фононах входят в полное сопротивление аддитив

ным образом, без каких-либо интерференционных членов /nравило 

Маттиссена/. Случай сильного рассеяния впервые рассмотрен Ве
лицким 141 в рамках одноузельного nриближения когерентного nотен
циала на основе формулы Кубо-Гринвуда. В целом ряде работ 1 5" 121 
результаты Белицкого были распространены для более общих случаев 

и моделей. 

Первая попытка включить электрон-фононное рассеяние в расчеты 

сопротивления по методу приближения когерентного потенциала 

предnринята в работе 1131. В этой работе предложена модель, в ко
торой только электроны аписывались в приближении когерентного 

потенциала, а фононы аписывались феноменологически. Электрон

фононное взаимодействие nредставлялось в виде локального опе

ратора. Модель 1131 исnользовалась также в работах / 14-16/ . Недавно 
/ 17/ " 

эта nроблема изучалась в работе , в котарои электрон-фононное 
взаимодействие описывалось гамильтонианом Фрелиха для чистого 

кристалла, а интерференционные поправки вычислялись только в пре

деле слабого рассеяния. 

Целью настоящей работы является построение теории электропро
водности разупорядоченных сплавов переходных металлов с учетом 

электрон-фанонного рассеяния. Фононная подсистема оnисывается 

микроскопически. Электрон-фононный гамильтониан заnисывается 

в виде , предложенном в работе Барисича-Лаббе-Фриделя 1181 для 
реалистической модели сильно связанных электронов nереходнога 

металла. Ранее, в работ е / 191, модель БЛФ была использована для 
вычисления вклада электрон-фонанного рассеяния в электросоnро

тивление переходнаго металла. Зависимость электросопротивления 

переходнаго мет алла от разли чных схем описания электронных co-
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стояний и матричного элемента электрон-фононного взаимодействия 
были недавно проанализированы в работах /20,21 / . 

В работе 1 221 была развита последовательная микроскопическая 
теория электрон-фанонного взаимодействия в разупорядоченных 

сплавах переходных металлов . Однако разработанная в 1221 методи
ка вычисления одночастичных функ~ий Грина электронов и фононов 

в сплаве не может быть прямо применен~ для вычисления двухчас

тичных функций Грина , которые необходимы для расчета электропро

водности на основе формулы Кубо.Поэтому для упрощения расчетов 

в настоящей работе мы рассмотрим наиболее простой способ учета 

фононов, а именно - будем описывать фонсны без учета беспорядка. 

Тем не менее, даже при таком упрощении в нашей работе , в отли 

чие ~т работы 1 131 , фононная подсистема описывается микроскопи 
чески. При этом фонсны относятся к соответствующему виртуаль ному 

кристаллу. Кроме того, в отличие от предыдущих работ, электрон

фаноннее взаимодействие имеет нелокальный характер.Поэтому пред

лагаемый подход представляется разумным приближением для описа

ния влияния электрон-фанонного взаимодействия на электропро

водность /ер. с работой 1231 / . 

2 . МОДЕЛЬ СИСТЕМЫ 

Для заданной конфигурации атомов бинарного разупорядоченного 
сплава замеще ния гамильтониан электрон-ионной системы запишем 

в виде 

н Н 0 + н +н 
е р ер /1/ 

где 

ное = I с . а+ а 1 а + I t IJ а :- а. 
ia 1 1а ija 1а Ja /2/ 

- одночастичный гамильтониан электронов. Поскольку в настоящей 

работе мы главным образом интересуемся влиянием электрон-фонон

него взаимодействия, то электронную /хаббардовскую/ корреляцию 

будем учитывать в приближении Хартри-Фока: с 1 =с~ + U1 < n1_a >. 
Как уже говорилось выше, для простоты в настоящей работе ион

ную подсистему сплава будем описывать обычным фононным гамиль-

тонианом 

нР 
+ 1 

~ (L)qll(bqllbqll + 2). /3/ 

Электрон-фононное взаимодействие описываем оператором 1 18 • 241 

н а а а + 
ер = I I Т .. (u . - u . ) а 1 а 

!j аа 1J 1 J а ja 
/4/ 

2 

" 

В представлении фононных операторов ь;11 • Ьq11 /4/ перепишется 
в виде 

где 

+ + 
Н ер= I I А qll (ij) (bq11 + b _ q11 ) a1u а J а 

q11a i ~ J 

ч 0 (RJ- R1 ) ... iqR1 
-:====:.tiJ ... ... eq11 (е 
v'2 < M>Nw IRj- R 1 1 

qll 

Aq11(ij) 

/5/ 

iqRJ 
-е /6/ ) . 

Здесь си - акустические фононные частоты, < М > - средняя иoн-
qll ... - -

ная масса, eq11 - векторы поляризации, q0 - слеитеровскии коэф-

фициент, связанный с экспоненциальным убыванием радиальной части 

волновой функции сильносвязанного электрона. Удобно переписать 

/5/ в следующей форме: ...... 
iqR 1 + + 

Н ер = ~ ~ Л q (j - i) е (Ь q + Ь -q ) а 1 а j , /71 

где опущены спиновые и поляризационные индексы а и 11. 

Электропроводность системы определяется по формуле Кубо 
... ... 

а (il'/) = - « J 1 р » 
171 

+ 
(1'/ ... о ) ' /8/ 

... ~ -+ 
где Р =е~ R 1 n1 - оператор дипольнего момента системы, J = Р 
оператор тока, 

... -+ 
J = р 

Величина 

ратурна я 

. ...... .... + 
= - 1е I (R 1 - R j ) t iJ а 1 а J 

ij 

« A(t) IB» = -iO(t) <[A(t),B] _ > - двухвременная 
функция Грина . С учетом /9/ уравнение /8/ примет 

" 

/9/ 

темпе

вид 

i~ 
2 

~ J (R 1 - R j )а R ~ t ij « <а j i а~ af » 111 /10/ 
а{3 

а 

где n - объем системы. Подчеркнем, что уравнение /10/ записано 
для данной конфигурации атомов сплава. В дальнейшем ограничимся 

рассмотрением тол ько диагонального беспорядка, следовательно, 

t i j 

1 ..... .... -+ 

= - I е-. е~ [ik (R 1 - R j )] • 
N k k 

/111 

З. УРАВНЕНИЕ ДЛЯ ФУНКЦИИ ГРИНА 

Для того, чтобы вычислить функцию Грина G.J о = << а+а. ! аtап » , 
1 ,Lffi 1 J L L 

зап ишем для нее уравнение движения. Дифференцируя по первому 

времени, получим 
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!. Hij,rn anr,fm (ы) = <a7am>8ij -<aeaj >8ml + 
nr 

iqRj + . + + 
+!. [Лq(j-n)e «а 1 а 0 (bq+ b_q)laeam » -

qn 
iqR0 + + + ] . 

- Л (n - i) е «а aj (Ь + Ь ) 1 ал а » , q n q -q L m 

где 

Hij, rn = (ы - f n + f r ) 8ni 8 rj - tjr 8ni + tnl 8 rj · 

/12/ 

/13/ 

Определим функцию Грина нулевого порядка, которая подчиняется 

следующим уравнениям движения: 

!. н lj ·а о ь = < а +1 а > 8 е . - < а~ а j > 8 . nr ,nr nr,Lm m J L m1 /14а/ 

!.Н е ао. =<а:+"-а >8е · -<a'faj>8 i' /14б/ nr rn, m iJ, nr 1 m J m . 

где уравнение /14б/ было получено дифференцированием по второму 
времени ФГ 'а~,nr. Используя /14/, можно показать, что 

!.(< a~an > 8rt -<a:at > 8sn ) ·Gnr,fm ((L)) 
nr 

=~(<a~am > 8fJ - < a'faj>8m 1 )a~t,jl + /15/ 
lqRj + . + + 

+!.!. (Лq(j-n)e «а 1 а 0 (Ь +Ь_ )laeam»-
ljn q q q 

iqR + + ) 1 + 1 ·а о _ л (n - i) е n «а а (Ь + Ь а ь а » · t .. q n j q -q L m s , J 1 ; 

функции Грина высшего порядка в правой части /15/ вычисляются 
аналогичным образом. Используя /14б/ и расцепление «a~ar b~bqiB» os 
.. v <<а+ а 1 В >> , найдем что 

q n r • 

!.(< a~a 0 > 8rt -<a+at >8 )«а+а Ь la~a » rn r sn n r q L m 

=ыq~ « a7ajbqla1am»aost,jl- /16/ 
-iqR 

- !. (l + v )[Л -q (j - n) е J а 1 ь ijn q n, Lm 
, ( ') -lqRnr. ] 0 

- 1\- n - 1 е '-' j n ·а t jl -q n ,Lm s , 

- !. !. Л (n- р) e-lqRn[ < а а: > а J ь -ij пр -q р 1 n , tm 

- < а+а > а ]а 0 
р j lp, fm в t, ji 

и подобное же уравнение для « а+ а Ь + 1 а-1,; а >> . Здесь v q обоз-
n r -о L m 

начает базевекую функцию распределен~я фононов. 

4 

В уравнениях /14/-/16/ функции Грина а,ао и средние значе
ния <ataj > , которые выражаются через одночастичную ФГ, зависят 
от конфигурации атомов в сплаве. Следовательно, для получения 

наблюдаемых величин необходимо провести конфигурационное усред
нение. Мы ограничимся простейшим способом, а именно будем счи

тать, что при усреднении все произведения величин, зависящих от 

J- • конфигурации, усредняются независимо, т.е. будем пренебрегать 
любыми вершинными /в смысле конфигурационного усредн~ния/ по
правками 

,, 

--а.а-а.а. /17/ 

С учетом /17/ введем по определению среднюю нулевую ФГ, для 
которой примем решение когерентного потенциала для двухчастич
ной ФГ 14•131 : 

а.~ ь (ы) 
1J 0 LШ 

1 
/18/ ik1(Rm-Rn) ik2(Rj-Rf)F (k ,k ), 

е е 2 1 2 
N2 k1,k2 

!. 

где 
F 2 (k 1' k2 ), 

F2(k1,k2 ) .. i(•k 2-Ek 1 )Jdыf'(ы)[Iml 
1 11 2 

ы -!.(ы)- Ek 
1 

/19/ 

ДЛЯ IE k -Е k 1 « 1}; (lk )1 
1 2 1 

и 

F 2 ( k1. k .) = f (Е k 1) - f (•k2) /20/ 
,ал я 1Ek1 - Ek21 » I!.(Ek1 )1. 

е k 1- • k2 

Здесь !. (ы) - когерентный потенциал 1 4· 131 , а f (ы) - фермиевская 
функция распQе~еления. Далее запишем одночастичное конфИгурацион

ное среднее <а 8 а 0 > 

где 

+ <asan> ik(kп-Rs) F 1 (i{) • !. е 
-+ 
k 

F 1 (k) =- _! (dы f(ы) Im 1---1---1. 
" . ы-!.(ы)-еk 

/21/ 

/22/ 

После конфигурационного усреднения уравнения /15/ и /16/ могут 
быть разрешены с помощью преобразования Фурье. В итоге получим 

aij,fm !_ !. !. e-ik 1R1 eik2Rj e-ik3Rf eik4R ~ a(k 1k2;k
3
k4). /23/ 

N2 ~k.z kзk4 
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где 

G(k1k2 ;k 3 k4 ) = G(k1k2 ) F2 (k 1 k2 ) 8 (k4 , k1 ) 8 (k3 , k2 ) -

1 F2(k1k2) 

- N F1(k1)- F1(k2) 
х 

/24/ 

xl [ Л(q,k2-q)Л(-q,k2XF1 (k2-q)-1-~·~~)G(~ k2)+Л(q,k.z-q),\~-q.kv(F1 (~)+ Vq)G(~-q.k.z-q) + 

q [F1 (k1)- F1 (k2 -q)-ш9F2 (kl'k2 -q)]F2-~kl'k2 -q) 

Л( q,k 1)>.(-q,k.z -q)(1 + v
9 
-F1 (k2) )G(k Гq,k2-q)-Л(q,~).\(-q,~ -q)(F1 (k1Q)+vq)G(~ ,k.z) 

+ • ] 

[F1 (k-q)- F1 (k.z)- шq F2 (kr q, k2)] F;
1
(k1 -q, k2 ) 

- 2 слагаемых, в которых wq -.-wq и vq 

1 ik(RI-Rj ) 
Здесь Л(q, k) =-N l е Л (i- j). 

k q 

-> (-1 -v ). 
q 

Таким образом для 

функции Грина G(k
1
,k

2
) получено интегральное уравнение /24/. 

4. ЭЛЕКТРОПРОВОДНОСТЬ РАЗУПОРЯДОЧЕННОГО СПЛАВА 

Конфигурационно-усредненная проводимость может быть, в прин

ципе, получена на основе формулы /10/. Однако более удобно вос
пользоваться формулой Куба, записанной уже в обратном простран

стве / 201 

ie 2 1 де -> + 
a = --liml-(-. -k') << a_.a_. _. l p_. >> 

п k'-+0 k k'2 дk k k+ k' -k' i1j 
/25/ 

+ 
г де · р ... , = l а .. а _. ... , . 

-k . k k k-k 
Для того, чтобы найти ФГ << а:'; а". "., 1 р ""k >> можно воспользо-

k. k+k ' - , 
ваться интегральным уравнением t2Ц/. В общем случае решение этого 
уравнения может быть найдено только численным образом. Однако 

в некоторых предельных случаях можно сделать .некоторые оценки. 

Мы обсудим два таких случая. Во-первых, рассмотрим nредел слабо

го рассеяния, когда беспорядок мал. Во-вторых, рассмотрим очень 

простую оценку температурного коэффициента проводимости для силь

ного потенциального рассеяния. 

4.1. Предел слабого рассеяния 

В пределе слабого рассеяния ФГ в приближении когерентного по

тенциала /19/ ведет себя как 14 1 : 

6 

• 

] 

1 
(ek -ek) « ll(ek )1, 

2 1 1 F2 (k 1'k2) = i(eit2- ek l)f'k:l l(e kl} для 

/26/ 

где f~ = ddf • В соответствии с /26/ для ФГ G(k, k + k') решение 
Е k 

будем искать в следующем приближенном виде /для статического 
предела/ /ер. с / 2Б/ /: 

де -+ ') f, _ _.,;1:;.._ __ 
+ 1 ,>> - Н- k ) G(k,k+k')= « alrak+k' P_k 117- дk k l(ek )+ y(ek /27/ 

Здесь у описывает вклад электрон-фонанного рассеяния в когерент

ный потенциал /при условии, что его можно приближенно выделить/. 
Принимая во внимание, что в пределе слабого рассеяния lll << w q 
и заменяя F 2 (k, k- q) в правой части /24/ приближенным выражением 
/20/, запишем интегральное уравнение /24/ при k' -+ 0 в виде 

. 1 
if' (i!.. k') -~=----

k дk l (1 k ) + у ( 1 k) 

if' (~k' ) ~1=----
k дk l(1k) 

1 1 ~ (fk -1-v)f'(дlk') 1 

l(l k) N ~ Л(q, k -q)Л(-q, k) [ ~--~~-qLl(lk) +y(lk )) 
1 k - 1 k -q - (l) q + i;;------ + 

+ 

( v
9 

+ f k) fk' _ q ( ~ 1 -:t~ k ') (l (ek ) + у ( Е k ) ) -
1 

1 д (k 1 - Ч.1 - q -q 
+ 

/28/ 

lk -lk-q -WQ +i1j 

де -+ -1 де.. -1 
· (1 +vq- f k)fk-q ( д (1{ -q) k ')(I (•k-q )+ у ( е k-q)) - (v q +fk_9 )fk (ai k')(l(ek)+y(ek)) 

+--------------------------------------------
1 k - Ek -q + w Q + iry 

- 2 слагаемых, в которых w
9 

-+-w
9 

и Yq -+ (-1- v 9 ). 

Если заменить в /28/ l (е k ) и у (е k) их значениями на уровне 
Ферми l(er)=l и y(lr) = y , то члены, пропорциональные l, взаим
но сократятся, и мы получим 

yf , (Д!. k ') = - !!_ l л ( q, k- q) л (-q, k ) х 
k дi N ч 
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' .a._k') -х ![(fk +vq) fk-q( д(k-Q} 

- (1 + vq- fk-q)fk '( д~k')] 8(а k- а k-q- Ыq) -
дk 

- ((fk-q + Vq }fk( д~ k') 
дk 

- (1 + v - fk)f~ ( ~де -+ k')]8(ek -•k- +ы )!. 
q -q д (k - q) • q q 

Используя приближения д~ = .!..'k, где m*=m* (а r) 
дk m* 

~л2 q , для малых q найдем из /29/ 

У= fЗ_g_ л2m* 4 
2nN 2(2m*•r)312 f q dqыqvq (l +vq ). 

Таким образом 

{
т Б 

у - Т ДЛЯ Т ~~ ®D ' 

где ®0 - температура Дебая. 

/29/ 

и л ( q, k -q) Л{-q,k) ~ 

/30/ 

/31/ 

Для бинарного сплаваА 0В 1_ 0 с концентрациями компонент сА 

и св и соответствующими энергиями атомов tA и t в• когерентный 

потенциал в пределе слабого рассеяния можно представить в виде1 1 31 

2 
l = СА Св (t А - tв ) N0 (е f ), 

где N (е r) -плотность состояний электронов на уровне Ферми. 
С учетом /27/ и /32/ проводимость /25/ примет вид 

е2 
-+ д е )2 f' r dk < -:-:;- k 

дk 
• т ' U=-----

3(277) 3 

где 

т-1 = l +у· 

/32/ 

/33/ 

/34/ 

Таким образом, полученное выражение для электропроводности содер
жит в качестве предельного случая температурное поведение Блоха

Грюнайдена, а также правила Матиссена и Нордгейма /см. уравнения 
/30/, /31//. 
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4.2. ТЕМПЕРАТУРНЫй КОЭФФИЦИЕНТ ПРОВОДИМОСТИ ДЛЯ СИЛЬНОГО 
ПОТЕНЦИАЛЬНОГО РАССЕЯНИЯ 

Для сильно разупорядоченного сплава разумно считать электрон

фононное взаимодействие как возмущение. При этом можно заменить 

ФГ G~,k1 в правой части /24/ функциями Грина в приближении 
когерентного потенциала F (k, k '). Далее, для простоты будем учи

тывать в правой части /24/ только температурную зависимость от 
бозевских функций распределения vq, как это обычно делается 

в теории электропроводности металлов. Тогда функция Грина 
... ~ "'+ -+ 

«а+ а j p » запишется в виде (k 1 = k + k' .. k) 
k k1 k-k.1 

2 + « akak jpk k » i =F
2

(k,k1)0- lЛ(q,k-q)Л(-q,k) x 
1 - 1 Т/ F (k) - F (k ) q 1 1 1 

F2 ~. k- q)[F 2 ~ -q, k 1-q)- F 2(k,k1)](F1 (k)- F 1 (k-q)) 
x vl + 

+ 

q [ ]2 2 2 F 1 (k) - F 1 (k - q) - ы q F2 (k, k - q) 

F 2 (k- q, k) [ F 2 (k - q, k Г q) - F 2 (k, k 1 )] (F 1 (k - q) - F1 ( k)) 

[F 1 (k- q)- F 1(k)] 2
- ы~Fi~ -q,k) 

/35/ 

Пренебрежем в низкотемпературной области членами ы~ Fj(k гq, 
k1)- q4 по сравнению с членами [F (k1)- F1(k 1-q)] 2 - q . Ис
пользуя представление /19/ для ыq « lt\, для малых q и k'-+0 по
лучим 

«a:ak+k~p-k,»iТJ = 

dF1 -2 
F2 (k,k+k')[l +(-) l(L\(q,k-q) -Mq,k))]. /36/ 

даk q 

Здесь !\(q,k)определяет зависящие от температуры поправки к функ
ции Грина в приближении когерентного потенциала 

L\(q,k) = 2Л2 qv (J dы f'(ы)[ Im 1 1 !]2
)

2
• 

q ы -l(ы)- е k 
/37/ 

Для температур kT << е r можно записать 

fdыf '(ы)А(ы, е k) =- A(tr • 1 k) · /38/ 

С учетом /35/-/38/ проводимость сплава представим в виде 
суммы 
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а= аСРА + ~а(Т), 

где 

2 1 !] 2 
_ ~ I (~ )2 

[ Im 1 ------а с Р А - О k дk 1 t - I (1 r ) - 1 k 
/39/ 

- электропроводность сплава в приближении когерентного потенциа
ла 1 4 1 и 

2е2л2 д. 2 
~а(Т) = -- I (-) I qv ([ Iml 

о kдk q q 
1 1] 4 

• r - I (е r) - • k- q 
/40/ 

1 4 
-[Iml IJ ). 

• r - I <• r ) - • k 

В приближении эффективной массы электронов с е k"" е r зависящая 
от температуры поправка /40/ перепишется в виде 

2е ?. 2 з [ 1 1 1 ] 4 ~а (Т) = -- I q v q Im . 
Om * 2 

kq е r - I(e r ) - • k 
/41/ 

Поскольку ~а(Т) - положительно определенная величина, следова
тельно, в сильно разупорядоченном сплаве, когда электрон-фонон

ное взаимодействие меньше рассеяния вследствие неупорядоченнос

ти, температурный коэффициент tfОПротивления становится отрица

тельным. Подчеркнем, однако, что это является лишь оценкой, а не 

строгим утверждением. 
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