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Как известно, волновая функция электрона в кристалле имеет специаль-
ный вид и называется функцией Блоха — это произведение быстро меня-
ющейся на масштабах элементарной ячейки периодической функции и мед-
ленной огибающей в виде плоской волны [1]. Большим достижением теории
твердого тела явилось в свое время доказательство того, что можно решать
уравнения Шредингера только для огибающей функции и не учитывать явно
периодический потенциал кристалла [2]. То есть, рассматривать электроны как
свободные, но с некоторой другой эффективной массой. В теории полупровод-
ников это приближение эффективной массы активно использовалось, но на-
ряду с этим, никогда не забывали, что точные волновые функции электронов
— это Блоховские функции. Например, межзонное поглощение света опреде-
ляется в первую очередь матричными элементами между быстро осциллиру-
ющими частями функций Блоха валентной зоны и зоны проводимости.

Однако, теория металлов, в основном, строилась в подходе свободных
электронов (в приближении эффективной массы). Под обычным металлом
подразумевались кристаллы, построенные из одинаковых атомов с s-оболочка-
ми. Реальное строение волновой функции на масштабах элементарной ячейки
не учитывалось, так как это было не важно для вычисления различных харак-
теристик таких «обычных металлов».

Сейчас появился ряд соединений, которые исходно являются диэлектри-
ками (полупроводниками), но при легировании становятся почти нормальны-
ми металлами и сверхпроводниками. Оказывается, что для таких соединений,
которые являются «нестандартными» металлами с атомами различных эле-
ментов в элементарной ячейке, надо вспомнить о более сложном строении
волновой функции на масштабах элементарной ячейки для того, чтобы вы-
числять стандартные для металлов характеристики. Например, такая величи-
на, как измеряемая в туннельных экспериментах плотность состояний — это
не то же самое, что плотность состояний, вычисляемая по спектру зоны про-
водимости [3]. Также могут возникать эффекты анизотропии при рассеянии
на примесях, как следствие особого строения функций Ванье. Еще большее
значение может иметь учет реального строения волновых функций для сверх-
проводников. Так, появление сильно анизотропного параметра порядка может
быть не связано с особенностями сверхпроводящего взаимодействия, а только
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с особенностями функций Блоха [4].
Современные методы расчета электронных состояний позволяют вычис-

лить атомно-подобные функции Ванье и Блоховские функции данной зо-
ны [5,6] и дают наглядную визуализацию строения волновых функций в та-
ких новых соединениях.
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