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Предложена модель спаривания электронов через спиновые флуюуации в легиро­

ванных диэлектриках. За1Равочные СОСТОЯНIIJI ЩI1l образующеrocя конденсата в сверхпро­

водящем состоянии соответствуют примсскыы зонам в исходной диэлектрической щели 

нелегированноro материала. Получена ~ сисгема уравнений для сверхпроводяще­

го СОСТОЯНИЯ. Показано, что возможно спариаание 'фермионов в примесных зонах распро­

С1Раненных состояний и, co~ннo, возникновение сверхпроводимости, если имеет 

место образование локализованных бозонов соспнном О. Последиее обязательно сопро­

вождается наличием локализованных бозоиов со спином 1, что обусловливает- взаимную 
связь между синглетным и 1Риплетным каналами сПRpИВRНIIJI кваэичастиц. 

t. ВВFДЕНИЕ 

@1998 

С момента открытия высокотемпературной сверхпроводимости и вплоть до насто­

ящего времени ведутся чрезвычайно обширные экспериментальные и теоретические 

исследования этого явления. Однако до сих пор остаются невыясненными не только 

механизм спаривания в сверхпроводящем состоянии, но и происхождение носителей 

заряда в нормальном состоянии легированных купратов. Также остается неустановлен­
ным, являются ли идентичными механизмы сверхпроводимости в 3D-оксидах на основе 

Bi (Ваl_"'К"'ВiOз_у и др.) и в слоистых оксидах на основе Си (р-типа La2_жSrЖСUО4, 
УВа2СuзО7_." др. и n-типа Nd2_"СежСuО4_Ж)' 

Исходные кynpaTЫ имеют, как правило, антиферромагнитное диэлектрическое со­

стояние. Известно [1,2], что при малых концентрациях примеси замещения магнитная 
фаза исчезает. При дальнейшем увеличении концентрации примеси материал перехо­

дит в металлическую фазу с относительно низкой проводимостью И высокой температу­

рой сверхпроводящего перехода. Проведенные исследования показали, что ВТСП-ма­

териaльJ относятся к классу легированных диэлектриков и влияние примесей на фазо­

вые переходы является определяющим [2,3]. 
Купраты обладают необычными анизотропными свойствами в диэлектрической, 

металлической и сверхпроводящей фазах [1-4]. Полученные экспериментальные за­

кономерности стимулировали развитие различных подходов в описании свойств этих 

материалов. Эти подходы можно разделить на две группы. 

После того как было получено, что подвижности носителей заряда в кynpaTax сраn­

нимы с критерием Мотта-Иоффе-Регеля (ea2/h), стало ясно, что эффекты локализации 
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иrpают в этих системах важную роль [5]. Первая rpуппа подходов использует тот факт, 
что, согласно экспериментальным данным, уровень Ферми расположен в электронных 

состояниях, которые создаются при легировании в диэлектрической щели материала, 

например, в щели, обусловленной переносом заряда, между 02р- и Сu3d-зонами в куп­

ратах [1,4,6-11]. Образование этих примесных состояний, известных как in-gap states, 
присуще всем допированным соединениям [1]. Характерные спектральные особенно­
сти наблюдались как в оптической проводимости [12, 13], так и в электронной спектро­
скопи~! [8-11,14]. При использовании угловой фотоэлектронной спектроскопии было 
установлено, что локализованные и распространенные электронные состояния сосуще­

ствуют н:а уровне Ферми и могут давать вклад в формирование сверхпроводящей ще­

ли [15]. 
Если исходить из того, что в легированных купратах имеет место пиннинг уровня 

Ферми в примесных состояниях, то сверхпроводящая щель должна открываться внутри 

диэлектрической щели. Тогда обнаруженный пик проводимости при нулевом смеще­

нии в туннельных экспериментах [16] и отсутствие проявления' сверхпроводящей ще­
ли в оптических спектрах при очень низких энергиях фотонов [17] (в противополож­
ность БКШ сверхпроводникам) следует рассматривать как проявления этих состояний. 

В предположении того что природа этих состояний обусловлена поляронами [18,19], 
примесными комплексами [20] или бистабильными примесными центрами захвата [21], 
построены теории, объясняющие свойства высокотемпературных сверхпроводников, 

основанные на теории ферми-жидкости, теории БКШ (не только с фононным меха­

низмом спаривания квазичастиц) и квантовой перколяционной теории. 

С другой стороны, многие исследователи, высказывая сомнение в возможности ис­

пользования этих концепций для описания свойств купратов, связывают происхожде­

ние высокотемпературной сверхпроводимости с возможными сильными электронными 
корреляциями в материалах [1,3,22-27]. Этот второй подход основывается на наиболее 
распространенном предположении, что высокотемпературная сверхпрщlOДИМОСТЬ обу­

словлена процессами, происходящими в Cu02-ПЛОСКОСТЯХ. При этом остальные проме­

жуточные слои купратов рассматриваются как резервуары носителей заряда для СuО2-

плоскостей. Это' предположение может ,оказаться справедливым, если только уровень 

Ферми в легированных купратах расположен в той части электронного спектра, плот­

ность состояний которой определяется Cu02-ПЛОСКОСТЬЮ [1]. Поскольку известные экс­
периментальные результаты указывают на важность спиновых флуктуаций в легирован­

ных системах (см., например, [1,23,28]), нам представляется важным указать на резуль­
таты работ [29,30] по изУчению механизма спаривания, вызванного спин-спиновым 
взаимодействием носителей заряда в Cu02-ПЛОСКОСТЯХ. 

Отметим, что в моделях сильных электронных корреляций в Cu02-ПЛОСКОСТЯХ хотя 

И может возникать спектральная электронная плотность в области диэлектрической ще­

ли, однако неизменным является движение уровня Ферми через диэлектрическую щель 

при переходе от дырочного легирования к электронному (см. [1] и ссьmки в ней). В то 
же время экспериментальные данные показывают близость уровней Ферми в дырочном 

И электронном проводниках, хотя величина диэлектрической щели является большой 

(1.5-2 эВ) [4]. 
Мы считаем, что наряду с детальным исследованием механизма сверхпроводимо­

сти по Cu02-ПЛОСКОСТЯМ В легированных купратах, следует проводить изучение разных 

возможностей образования сверхпроводящего состояния. Здесь мы, в первую очередь, 

имеем в виду известные исследования по поиску сверхпроводимости в полупроводни-
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ках [31] и электронных механизмов сверхпроводимости в сплавах [32]. Еще в работе [33] 
не исключалась возможность сверхпроводимости в вырожденных легированных полу­

проводниках. Теперь представляется актуальным npоанализировать эту возможность и, 

в частности, рассмотреть сверхпроводимость в примесных зонах в отсутствие трансля­

ционной симметрии с учетом важной роли гибридизации и кулоновских корреляций 

на примесных орбиталях. Это изучение важно для поиска новых сверхпроводящих со­

единений не обязателы!o на основе 2D-npoводимости в плоскостях. 

В настоящей работе представлена модель сверхпроводимости попримесным зонам 

в легированном диэлектрике, обладающем изначально зонным электронным спектром. 

Мы предполагаем, что в легированНых диэлектриках уровень Ферми может захватывать­
ся примесными состояниями глубоко в исходной диэлектрической щели нелегирован­

ного материала. Тогда сверхпроводящая щель должна открываться внутри диэлектри­

ческой щели. Состояния, которые являются затравочными для образующегося конден­

сата в сверхпроводящем состоянии, должны COOTBeTCТВ~Baть примесным зонам. Этот 

подход не исключает возможности применить его и для ВТСП-материалов. 

Ранее мы рассматривали модель образован~ примесных зон локализованных и 
делокализованных (распространенных) состояний в легированных диэлектриках, в ко­
торой электронные корреляции имели место только на npимесных орбиталях [34,35]. 
Было показано, что эти узкие примесные зоны распространенных состояний в исходной 

диэлектрической щели возникают из-за гибридизации, которая приводит к виртуаль­

ным одноэлектронным переходам по примесному ансамблю: исходный примесный узел 

--+ зонное состояние --+ другой узел ..-t зонное состояние и т. Д. В самосогласовlЩНОМ 

приближении Хартри-Фока мы показали, что в такой системе имеет место квантовый 

переход диэлектрик -+ металл при увеличении концентрации примеси. Однако в этом 

приближении не учитываются спиновые флуктуации в электронно-коррелированной 

системе. 

Мы полагаем, что происхождение сверхпроводящего состояния может определяться 

спиновыми флуктуациями в легированной системе. Это коррелирует с известными экс­

периментальными результатами, указывающими на важность спиновых флуктуаций в 

легированных системах. В работе предлагается модельный гамильтониан для нормаль­
ного и сверхпроводящего состояний. Будет ПОЛУЧена замкнутая система уравнений для 

нормальных и аномальных функций грина:. Мы покажем, что эта система содержит 

несколько параметров порядка, которые опрер:еляют состояние легированного матери­

ала. Спиновым флуктуациям в системе отвечают два различных типа этих параметров. 

Один из них, связанный с нормальными функциями Грина для локализованных состо­

яний, изначально проявляется в свойствах диэлектрического и металлического состоя­

ний легированного материала. В то же время другой тип параметров порядка, связан­

ный с аномальными Функциями Грина, недиагональными по спиновым переменным и 

диагональными по примесным узлам, может приводить к новому нефононному каналу 

спаривания квазичастиц глубоко в исходной диэлектрической щели. 

2. МОДЕЛЬ 

Возникновение примесных состояний, обусловленных примесью замещения, явля­

ется типичным для легированных диэлектриков. При введении npимеси замещения, 

например, в Ваl_ХКхВiOз атомы Ва2+ в узлах Кристаллической решетки случ:айным 

1767 



А. И. Агафонов, Э. А. Маныкин ЖЭТФ, 1998, 114, выn. 5(11) 

образом замещаются атомами КН. Валенrnый электрон К идет на образование валент­
ных связей и, следовательно, можно ожидать возникновения однокраrnо заполненной 

примесной орбитали акцепторного типа. . 
Принимая во внимание кулоновские корреляции на исходных примесных орбита­

лях, гамильтониан для легированного диэлектрика представим в виде 

(1) 

где ak<т и ajr7 - обычные операторы уничтожения соответственно для исходного зонно­

го состояния диэлектрика и для примесной орбитали с номером j; (1 = ±(1/2)(i, 1) -
спиновый индекс; k - трехмерный волновой вектор электрона в зонном состоянии с 

энергией O:k; 0:0 - энергиЯ примесной орбитали; Vkj - матричный элемент гибриди­
зации; И - затравочный параметр внугрицентрового взаимодействия электронов на 

примесной орбитали. ~ 
Возможность применения (1) для легированных кynpaToB связана со следующим. 

При введении примеси замещения, например, в La2-х SГх СuО4 атомы La3+ в сло­
ях LaO случайным образом замещаются атомами sr2+. Оба валентных электрона 
Sr идyr на образование валенrnых связей и, следовательно, можно ожидать возник­
новения однократно заполненной примесной орбитали акцепторного типа. Кynрат­

ный слой СUО2 В . этом соединении находится между двумя проме:жyrочными слоя­
ми состава La1-x/2M.:j20. Поскольку центры примесных орбиталей расположены вне 
СUО2-ПЛОСКОСТИ, взаимодействие примесных орбиталей с зонными состояниями СUО2-

плоскости приведет к гибридизации между ними. Здесь, для простоты, оrpаничимся од­

нозонным приближением для плоrnости состояний в СUО2-ПЛОСКОСТИ. При учете силь­

ной анизотропии физических характеристик кynpaToB гамильтониан для одной струк­
турной ячейки, не связанной с другими ячейками переносом заряда вдоль оси c(z), 
можно представить в виде (1) в двумерном пространстве для соответствующих ВОЛНО"" 

\ 

вых векторов. 

Структура Nd2CU04 является подобной La2Cti04 за исключением позиций атомов 
О вне CuО2..:плоскостеЙ. При «электронном легировании» замещение атомов NdЗ+ ат(,)­
мами Се4+ должно приводить к возникновению однократно заполненного донорного 
уровня в Nd2_хСежСUО4. В случае La2Cu04+y избыточные атомЫ кислорода MOгyr за­
нимать междоузельные позиции вблизи CU02-плоскостеЙ. Тогда все валенrnые элек­

троны атомов О MOryr принимать участие в формировании примесных зон. 

Здесь отметим, что рассмотрение примесных центров, которые захватывают уровень 

Ферми и расположены между купраrnыми плоскостями, но не в них, проводилось В [21] 
для легированных купратов. 

Решение (1) в приближении Хартри-Фока дает довольно сложную структуру при­
месных зон локализованных и делокализованных (распространенных) электронных со­

стояний в диэлектрической щели. Было показано, что динамика этой структуры при­

месных зон в зависимости от концентрации примеси определяет фазовый переход 

диэлектрик-металл. Причем для диэлектриков с более узкими разрешенными блохов­

скими зонами этот переход имеет место при меньших концентрациях примеси. Далее 

проводится решение гамилътониана (1), которое отвечает сверхпроводящему состоянию 
системы. Мы покажем, что именно спиновые флуктуации MOгyr привести К образова­

нию сверхпроводящей фазы в легированном материале. Здесь это делается при нулевой 

температуре. 
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3. СИСТЕМА УРАВНЕНИЙ для г1-иновских ФУНКЦИЙ 

вВедем нормальные функции Грина (ФГ): 

G~;,'(t, tд = -i(N<1'-<1IТii'l<1(t)ii;'<1,(tl)INо} 

и аномальные ФГ: 

где использованы операторы в гайзенберговском представлении сгамильтонианом (1); 
'fJ принимает значения k или j; J.L - химический потенциал системы. Усреднение про­

водится по основным состояниям системы с полными числами частиц N и N + 2 [36]. 
Нижний индекс у основных состояний INu,-u) и I(N + 2)<1+<1') указывает на наличие 
избыточных спинов при заданном полном числе частиц по сравнению со спиновым 

состоянием в INo) и I(N + 2)0). 
Здесь отметим следующее. Среди введенных выше ФГ имеется, например, ано­

мальная гриновская функция Fj;m. Возникновение этой ФГ для гам:ильтониана (1) 
не противоречит принципу Паули. Дело в том, что мы рассматриваем систему взаимо­

действующих ферми-частиц. Поэтому действие оператора iijj(t) на IN) не приводит к 
изменению заполнения конкретного узелъноro состояния на единицу. Среднее число 

заполнения какого-либо локализованноro (узелъиоro) состояния может принимать зна­

чения существенно меньше единицы. это принципиально отличается от любой систе­

мы невзаимодействующих частиц, когда числа заполнения могут принимать значения 

либо О, либо 1. 
Используя уравнения двИжения для гайзенберroвских операторов с учетом (1), мы 

получаем систему уравнений для введенных ФГ: 

(i :t -ek) G~:'(t, tl) = Бt.'10U<1,О(t - tl) + L: ~jGj;'(t - tд, 
J 

(2) 

(i :t + ek - 2J.L) Ft;)<1<1'(t - tl) == - L: 1!зkFJ;)<1<1'(t - tl), 
J 

(3) 

(i ~ - ео) Gj;'(t - tl) = Oj'l0<1<1,6(t - t\) + ~ 1!зkG~;'(t - tt> + K'J;i;,-<1,<1'(t, tд, (4) 

(i~ + е - 211) F(+)<1<1'(t - t ) = - '"' v.: ·F.(+)<1<1'(t - t ) - H<1~-:<1,-<1,<1'(t t) 8t о .- З'! 1 L....t kJ k'l 1 зп'1/ ' 1 . 
k 

I 
Здесь для возникающих двухчастичных ФГ использованы обозначения: 

(5) 

H'J;~<1,-<1,<1'(t, t\) = И ехр( -2iJ.Lt)((N + 2)q+u, I Tiiju (t)iij,_<1(t)aj,_u(t)ii;u, (tl)INo). (7) 
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В правых частях (6) и (7) перейдем к представлению взаимодействия с оператором 
взаимодействия 

Hint(r) = Щnt(r) + H;nt(r), 

где H~nt(r) и H;nt(r) задаются соответственно двумя последними членами в (1) с за­
меной операторов аТ/r7 и a~r7 в шредингеровском представлении на операторы af/r7(t) и 
a~r7(t) в представлении взаимодействия. Невозмущенный гамильтониан определяется 
д~умя первыми членами в (1). В результате получим: 

и 

H'j;j;,-r7,r71(t, t 1) = U ехр( -2ip,t) х 

х (N + 2)r7+r71IT[S(0o)ajr7(t)aj,_r7(t)aj,-r7(t)а~r71 (t1)]lNo)c, (9) 

где учитываются только связанные диаграммы, что отмечено индексом с. 

Все связанные диаграммы в (8) и (9) можно разделить на две группы. К одной из 
них принадлежат диаграммы, которые соответствуют всевозможным спариваниям че­

тырех операторов в гайзенберговском представлении в правых частях (6) и (7). Переходя 
в представление взаимодействия, для (6) получаем 

-iU(Nr7,-r7IТ[S(0о)аjr7(t)аj,_r7(tЩNr71+r7)С х 

х (Nr71+r7IT[S(0o)aj,-r7(t)а~r71 (tlЩNо)с, + 

+iU(Nr71 - r7 IT[S(oo)ajr7(t)aj,_r7(t)]l(N + 2) r71- r7 )С х 

х (N + 2)r7I-r7IТ[S(0о)аj,_r7(t)а~r71 (tl)]INo)c,­

-iU (Nr71-r7IТ[S(0о)аjr7(t)а~r7, (tl)]lNo)c х 

х (NoIT[S( 00 )aj,_r7(t)aj,-r7 (tЩNо)с, 

что по определению есть 

iUGjГr7 (0~)Gj;,r71 (t,tl)+iU Fj;-r7 (0+)F;;>-r7,r71(t, tl)-iUGj/,-r7 (_0+)Gj~r71 (t, tl). (10) 

Аналогично, для (7) получаем 

iU F;;>r7,-r7 (0+)Gj:,r71 (t, tl) + iUG;r7,r7 (0+)F;;>-r7,r71(t, tl) -

-iua,;r7,-r7 (_O+)F;;>r7,r7I(t, tl). (11) 

Диаграммы для (10) и (11) показаны соответственно на рис. lа и 16. Здесь тонкая ли­
ния соответствует Gjjr7r7, волнистая линия отвечает iU. Первые две диаграммы для (10) 
и (11) связаны с внутриузельным взаимодействием, сопровождающимся переворотом 
спинов частиц, а последние петельные диаграммы имеют хартри-фоковское происхож­

дение и приводят к перенормировке затравочного уровня энергии примесной орбита­

ли с:о. 

Другая группа представляет совокупность всех диаграмм, в которых при разложе­

нии S-матрицы по Hint(r) И использовании теоремы Вика любой из четырех операто­
ров, стоящих после S-матрицы в (8) и (9), спаривается только с операторами из этого 
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разложения S-матрицы. ПОСКWIЪКУ резонансное рассеяние (гибрццизация) Hfnt(T) со­
держит только пару операторов, диаграммы, соответствующие первому порядку разло­

жения S-матрицы по Иfnt(Т), уже учтены (10) и (11). для (8) и (9) в первом порядке по 
H;nt (Т) мы получаем по 24 простейших диаграммы из этой второй группы. Частичное 
суммирование более сложных диаграмм приводит к замене затравочных Фf на пол­

ные. ,Врезулътате для Kj;j,;,-U,U'(t,tJ) получаем диаграммы, показанные на рис. 2. 
Каждой волнистой линии соответствует iU. Проводится суммирование по jJ, 0"2 И ин­

тегрирование по Т. Перед получившимся выражением ставится множитель (_1)0"-0"1. 
Соответствующие диаграммы для Hj;j1/O"'-U'О"'(t, tl) мы здесь не приводим. Они имеют 
структуру, схожую с диаграммами на рис. 2. Однако входЯЩУЮ тонкую ЛИНИЮ в узел 
j, Gjj"''''(t), следует заменить на выходЯЩУЮ, G;jUO" (-t), и соединенные с ней сред-
ние линии, Gjj,(t, Т) и Fjj,(t, Т), следует заменить на полные фf. Gj,j(T, t) и FJ;;<t, Т). 
Правила для вычисления диаграмм те же. 

во пором порядке разложения S-матрицы по Hint(T) мы получим для (8) и (9) 
Т-средние от операторов со вторым порядком по Hfnt(T), с произведением Hfnt(Tl) и 
H;nt(T2), а также со вторым порядком по Hint(T). Заметим, что Т-среднее со вторым 
порядком по гибрццизации приводит к диаграммам, которые уже учтены в (10) и (11). 
Далее, Т-среднее с произведением Н~nt(ТI)И Hint(T2) приводит к диаграммам, часть 
кОторых учтена в (1 О) и (11) или в диаграммах на рис. 1, а другая часть учитывается 
при частичном суммировании для диаграмм на рис. 2. Эта ситуация имеет место и 

в более высоких порядках приближения. Только в Т -среднем со вторым порядком по 

Hint(T) появляются новые связанные и топологически различные диаграммы, содержа­
щие три волнистые линии. После частичного суммирования более сложных диаграмм 

затравочные Фf можно заменить на полные фf. 

Легко видеть, что в уравнении (4), выписанном, например, для Gд, двухчастичной 
фf KJJN (t, tl) будет cqoтвeTCТВOвaть совокупность диаграмм, которые начинаются с 
тонкой линии G~jii (t) и заканчиваются полными Фf GJ,t(T, tj), G},t(T, tJ), F1;Hi (Т, tt>, 
F11!1 (7, tl) (по 7 проводится интегрирование и суммирование по jl). Это позволяет 
ввести вершинные части, с помощыо которых двухчастичные Фf представимы в виде 

Kj;j';'-U'''''(t, tt> :;: L J d7Ajj~'(t, 7)Gj,2~U'(T, tl) + 
jt,U2 

(12) 

и 

(13) 

Вычисление А, В, С, D может быть осуществлено путем суммирования диаграмм. При­
меры таких диаграмм приведены на рис. 1 и 2. Причем гибридизация учтена в полных 
ФГ, что непосредственно ВИДНО из (2)-(5). 

Систему уравнений (2Н$), (10)-(13) следует дополнить уравнением для химиче­
ского потенциала системы JL: 
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р 

Nt + Nim =; f tk.JlmTrG(w), (14) 

-00 

где N t - полное число электронов в исходной _зоне диэлектрика (для определенности, 

в валентной зоне диэлектрика или Сu~-nлоскости, легирование -ДЬiрочное)j Nim -

концентрация атомов замещения. Здесь принято, что примесный уровень является од­

нократно заполненным. 

Теперь обсудим параметры порядка, имеющиеся в рассматриваемой -модели. Пе­
тельные части в последних членах (1 О) и (11) (см. рис. 1) представляют перенормировку 
узельнь)х ФГ за счет внутриузельных кулоновских корреляций В приближении Хартри­

Фока. Эта перенормировка определяется средними числами заполнения локализован­

ных орбиталей, кoropые представимы в ВИде 

р 

а,;;(-о+) = lim jtk.J2 G';;<w)exp(ird)=i.!. j dJ..JlmGj;(w) ""'iAj,g. (15) 
t ..... o· 7r 7r 

Поскольку примесные атомы случайным образом занимают эквивалентные узлы 

кристаллической решетки материала, имеются то.т.ко следующие возможности: 

1) .Aj,,,, не зав.исит от j и (J'. Как былопоказанов ('14), этот случай вcerдa соответству­
ет парамагнитному металлическому состоянию системы В приближении Хартри-Фока. 

2) Аj,O' не зависит от j и Aj,.,.=rAj,-",. Такая ситуация приводит либо к мarнитному 
диэлектрическому, либо магнитному металлическому состояниям системы в прибли­

жении Хартри-Фока [14]. 
3) для конкретного jo реализуется Aj •• .,. = А" Aj~,_'" "" А2 И At=r А2• Но для ансам­

бля примеси A j ,,, как функция j для заданного (J' случайным образом принимает либо 

значение A j , либо значение Az. Т. е., например, для узлаj,=rjо Aj,,<t == Az и Aj1 ,-<t == А,. 
Это всегда OTBe~aeT парамarнитному решению. 

Отметим, что для парамагнитного состояния З) предстаалястся интересным иСсле­

довать фононный механизм спаривания & узких примесных зонах с высокой ПЛОТНОСТЬЮ 

состояний. В случае магнитного металлического состояния системы это было сделано 

в (35] для триnлетного спаривания. для парамагнитной фазы примесные зоны вырож­
дены по спиноsой переменной. Поэтому здесь открываетсй и· синглетный канал спа­
ривания квазичастиц, который важен для купратов. 

Кроме того, в системе имеются два различных типа параметров порядка, связанные 

со CJJинODЫМИ флуКтуациями. Один из них определяется недиarонam.ными по CJJино­
вым индексам нормальными функциями Грина для локализованных состояний: 

(16) 

и. соответственно. 

Легко видеть, что для нормальнorо состояния системы МИЯние спююв.ых ф.лyJayaцИЙ 
описывается именно величиной л. 
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Возможность сверхпроводящего состояния системы связана с аномальными ФГ. 

Здесь важен параметр порядка, который определяется недиагональными по спиновым 
переменным узельными ФГ Fj?7,-0" (w) И F;;-O" (w). Эти функции описывают коррели­
рованное рождение или уничтожение пары локализованных квазичастиц на узле, кото­

рую можно рассматривать как локализованный бозон с нулевым спином. Введем обо­

значение: 

(17) 

Тогда имеем 

F(+)O"'-O"(O+) = '(3* 
зз Z З' F~:)-O",O"(O+) = - '(3~ 

зз Z З' 

Система интегродифференциальных уравнений (2)-(5), (10)-(17) с учетом диаграмм 
для вершинных частей математически полностью задана. Эта система является слож­

HOji. В конечном ~чете, важно показать, что возможны решения, отвечающие сверхпро­

водимости в примесной зоне, когда отсутствует трансляционная симметрия в системе. 

Своеобразной предтечей этого является образование локализованных бозонов и, соот­

ветственно, реализация ненулевого решения (17). Однако затравочное внутриузельное 
взаимодейсТвие является отталкивающим. Поэтому представляется важным проанали­

зировать перенормировку внутриузельного взаимодействия за счет гибридизации и спи­

новых флуктуаций. Эта перенормировка определяется введенными выше вершинными 

частями А, В, С, D. Ниже мы это сделаем в приближении, когда для двухчастичных 
ФГ учитываются только диаграммы на рис. 1 и в случае 1), когда Aj,O" не зависит 017 

j И 0'. 

4. РЕШЕНИЕ сиcrЕмы УРАВНЕНИЙ В ПАРАМАГНИТНОМ СЛУЧАЕ 

Заметим, что из величин л (16) или (3 (17) одну можно выбрать вещественной. Это 
возможно, поскольку (1) не меняется в результате следующего преобразования в двух 
спиновых подпространствах: 

с постоянной фазой ф. для определенности вьiберем вещественной л. 
Используя (16), (17) и Fj;Нf(o+) = -i(3*, систему (2)-(9) приведем к следующему 

виду для распространенных состояний: 

Gbl, (w) = G~~(w) (8kk, + L VkjG}J, (w») , 
j 

G}J = Gll(LVjk,G~,t - лUG;J - (3UFj;Нf) , 
k, 

GH (w) = G(O)(w) ""' v. ·G~ т (w) 
", kk L...J kJ Jk, ' 

j 
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Ро(+Н i = _Ро(О) '" V. F(+H i 
kk, kk L Jk Jk, ' 

j 

F(+)! i = - R ('" v. . Ро(+Н i + {3* и аН - лИ F(+Jii) 
Jk . II L k'J k,k зk Jk' 

k, 

Po(+Нj = _Ро(О) '" V. F(+Jii 
kk, kk L Jk jk, ' 

j 

Fj;Нi = - Fll ( L 'Vk,j F~,~ii - {3* И G;J - лИ FJ:m) . 
k, 

Аналогично, для локализованных состояний мы получим 

GЛ = G II (8jj, + L VJkGП, - ЛИ а;], - {3И Fj;;!i) , 
k 

F(+)H = -А ("'v. ·Ро(-:т -{3*ИGit -лИF~-:m) З3' II L kJ kJ, ЗЗ1 зз,' 
k 

Ро(+)Н = - Ро(О) '" V' F(+~ii 
kJ kk L J,k З1} • 

j1 

Здесь использованы обозначения: 

Gll(l.J) = (I.J) - ЕО + iИGj/-rт(-о+») -1, 

Fll(I.J) = (I.J) + ЕО - 2J.L _ iUGj/-rт(-о+») -1. 

(21) 

(22) 

(23) 

(24) 

(25) 

(26) 

(27) 

(28) 

(29) 

(30) 

(31) 

(32) 

(33) 

Поскольку Aj,rт не зависит от j и и, Функции G'JJ и РУ/ не зависят от j, вместо кото­
рого использован индекс l, и от и, который мы опустили. Ниже приводится решение 
системы уравнений (18)-(33). 
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4.1. Локализованные состояния 

Рассмотрим уравнения (26) и (27). Подставляя недиаroнальный матричный элемент 
G м (26) в (27), получим 

tf ( (ОГ' 2 - ) тт - ""' !i Gkj Gkk - NimlV),11 ан = V),jGjj - лИGll L.J V),j,GJIj -

j,'1; 

(34) 

для рассматриваемого примеtного ансамбля матричный элемент гиБРИдизации Vi.j 
имеет ВИд 

где Rj - трехмерный радиус-вектор примесного j-атома, а n - объем диэлектрика. 

для купратов следует заменить n -> S, S - площадь Cu02-плоскости, И учесть, что 
Rj - двумерный радиус-вектор примеси В промежyrочных плОСкостях, например, в 

плоскостях Lat-Ж/2МЖ/20 в La2_xSrxCu04' 
При суммировании по jl В последнем члене правой части уравнения (34) следует 

проводитьусреднение полученного результата по случайному распределению примес­

ных атомов. для вычисления этих конфигурационно-усредненцых величин использо­

вался метод, развитый в [37]. После этого получим, что последний член в (34) npoпор­
ционален 

где ( ... ) av обозначают усреднение по всем возможным конфигурациям примесноro ан­
самбля. Выражения аналогичные последнему члену в (34) получаются и при исполь­
зовании пар уравнений (28), (29); (30), (31) и (32), (33). С учетом сказанного выше в 
дальнейшем будем npенебрегать членами .с подобными двойными суммами. 

Подставляя выражение 

""' v. аН - аНа(ОГ' v. аН L.J kj, з,] - kj kk - kj з; 

з,'1) . 

согласно (29) и выражение 

""' V. . p(+Нi = _р(fЩ р(ОГ' - V. .р~:Щ L.J kJ' З') -kJ -k-k kJ JJ 
j,'1j , 

согласно (31) в (34) мы получим выражение,'представляющее связь недиагональных 
по нижним индексам гриновских функций G~J, GtJ и p~;H i с диагональными по j 
функциями ai~ a~ Т и р(+)! i 

зз' зз JJ' 
Используя этот подход также для пар уравнений (28), (29), (30), (31) и (32), (33), 

мы получаем Следующую систему уравнений: 
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(О(ОГ' _ N v.2G )Gt ! + лид lо(ОГ'G!i - {3ИG F(ОГ' F(+ч t -
kk ,т kl 11 kJ 1 kk kJ 11 -1<-1< -I<J т" 

- (' ff - Н (3 - F(+)!T) - Vkj Gjj + лИGllGjj + ИGll jj , (35) 

лИGllG(ОГ' Gff + (G(ОГ' - N· V?GII)G!T + {3ИGIIF(ОГ' F(+)!t = 
kk I<J kk 1т kl kз -I<-}t -I<J 

- (Н - тt {3 д (+>tТ) - Vkj Gjj + >..uGuGjj - и IlFjj. ' (36) 

-{3* и R G(ОГ' GtT + (F(ОГ' - N· v.2 R )р(+Ч f _ лИ R гО)-' p+)fi = 
, II kk k) -I<-k 1т kl 11 -kJ 11 -1<-1< -kз 

= -VkJ' (F(+Щ + (3*ИРllGr.~ - ЛИFlIF~)iТ), 
,З) j) JJ (37) 

{3*ИR G(ОГ'GН + (F(ОГ' - N· V.?R )г+)Р - лИR гОГ' F(+)~t = 
II kk kJ -k-k 1т kl l/ -kJ Jl -k-I< -1<) 

- (.,..,(+)Тf (3* - н - (+Щ) - -Vkj l:'jj - ИFllGjj - лИFllFjj . (38) 

Решение системы (35)-(38) дает выражения недиагональных по нижним индексам 
гриновских функций чере.З диагональные. Подстамяя эти выражения в (26), (28), (30) 
и (32), при j = j, можно получить систему четырех линейных алгебраических урав­
нений для диагональных по j гриновских функций. Этими последними функциями и 
определяются искомые три параметра и спектры локализованных состояний. 

Однако удобнее поступить следующим образом. 'Найдем сумму и разность уравне­

( ний (35) и (36) и уравнений (37) и (38). Получим 

а (л)(Gf1' + G!T) - С F(ОГ' (F(+)~t - F(+)P) = 
1 I<з I<з 3 -1<-1< -k) -kJ 

= V. . (с,(л)(о\Т + G!t) + С (F(+Hf - F+>ti)) 
k) JJ JJ 3 JJ зз ' 

. .-/' 

(39) 

а (-л)(GТТ - G!T) - С ГОГ' (F(+)~i + г+НТ) = 1 1<) kJ 3 -k-I< -kJ -1<) 

= Vk' (Ct(-л)(GТi - G!T) + сз(F~~)!Т + F(~)ff)) 
) JJ ЗЗ )) зз ' (40) 

а (_л)(F(+Нi + F(+>Тi) - c*G(O)-' (Gii _ GH ) == 
2 -k} -kэ 4 kk I<J kJ 

= -и· (С (_л)(F(+НТ +F(~HT) +c*(Gii -G!T)) I<з 2 ЭJ З1 4 JЗ JЗ ' 
(41) 

а (л)(F(+)~i -F(+)!i) _с*G(ОГ'(Оii +GH ) = 
2 -kJ -kз 4 kk kJ kJ 

= -v.. (С2(л)(F(+НТ -г+>тт) + с,* (G\T +G!T)) ,kJ JJ 11 4 зз зз . (42) 

Здесь использовано обозначение: сl(-л) = 1 - лИGи, С2(Л) = 1 + лИFll, аl(Л) = 
(ОГ' 2 - (ОГ' 2 - - -= Сl(л)Gkk - N im v.c1Gu , а2( -л) = С2( -л)F_k_k - N im VklFll , сз = {3ИGll , С4 = {3*И FIl• 

Теперь, например, из пары уравнений (39) и (42) находим выражения GП +Gbl и 
F~+Jj t - F~+JГ только через диагональные по j гриновские функции. Первое выраже­
ние подставляем в сумму уравнений (26) и (28) для диагональных функций (j = j,), а 
второе - в разность уравнений (30) и (32). В результате получаем: 
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(Gi~ + G1i) (w - $0 - В,) + (3UZ(F(:Hi - F(+>ii) = 1 
. ЗЗ ЗЗ з; JJ (43) 

и 

( F(+Hi - F(:>ii) (w + $ - 211 - S ) + (3*UZ(Gi~ + G~i) = О ЗЗ зз О t'" 2 п' зз . (44) 

Здесь мы ввели собственно-энергетические части, которые зависят от параметров 

А, /t,.л, (3: 

где 

и 

где 

F (+Hi F(+>ii - l7' (. А \ (3) 
jj - jj - -rloc W,/t, ,Л, , 

Fi - (3*UZ(w;А,J.L,.л;(3). 

loc - (w + $0 - 2м - S2(.л») (w :- $0 - в, (.л») - 1(31 2U2 Z2(.л). 

(45) 

(46) 

(47) 

(48) 

(49) 

(50) 

(51) 

Легко убедиться, что использованная выше процедура для уравнений (40) и (41), 
которая приводит к определению величин Gii - a~ i и F(+>1 i + F~+)ii, дает для них 

ЗЗ ЗЗ JJ JJ 
выражения подобные (48), (49) и (50), (51) с заменой .л - -.л. в результате получим 

а}] - а;] = G1oc(w; М, А, -.л, (3) (52) 

и 

FJ?i + FJ;>ii = -F!ос(w;/t,А, -.л,(3). (53) 

Окончательно, из (48)-(53) для узельных функций, получаем 

1 1 
а}] = 2G1oc(w; м, А,.л, (3) + 2G1oc(w; м, А, -.л, (3), (54) 

1 1 
а;] = 2G1oc(w; м, А,.л, (3) - 2G1oc(w; м, А, -.л, (3), (55) 

(+>1i _ 1 . . 1 . 
Fjj - -2F!oc(w, м, А,.л, (3) - 2F!oc(w, м, А, -.л, (3), (56) 

(+>ii _ 1. 1. 
Fjj - 2F!ос(w,/t,А,.л,(3)- 2F!oc(w,/t,A,-.л,(3). (57) 
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4.2. Распространенные состояния 

Рассмотрим, например, пару уравнений (18) и (19). Подставляя недиагональный 

по k матричный элемент Gkk, (18) в (19), получим 

GД(w)(Gil 1 - 2)Vk'112G~~~,) +лИG;J +,8ИF;;Щ ~ 
k,1k 

= VjkGbl + L Vjk,G~~~,v..,j,GJ.t· (58) 
k,1k,j,т'j 

в соответствии с (35)-(38) гриновская функция GJJ ос Vjk. С учетом сказанного 
выше npенебрегаем членами подобными последнему в (58). В результате из системы 
(18)-(25) получаем 

(59) 

(60) 

F(+Hi(w) (р-l _ '" V;2 р,(О») +,8*ИG~i - лИF(+)ii = -v· F(+Щ 
Jk II L..J k,l k,k, Jk Jk, Jk -" , 

k,т'-k . 
(61) 

(62) 

Система (59)-(62) позволяет получить выражения для недиагональных по нижним 
индексам функций через диагональные. для пар уравнений (59), (60) и (61), (62) сложим 
их и вычтем одно из другого. В результате имеем: 

ь (Л)(G~i + аН) + ,8И(F~+Нi - F~+>ii) = V· (аН + аН ) 1 Jk Jk зk ' зk зk kk "' (63) 

ь (Л)(F~+Нi - F(+>ii) + ,8*И(GН + a~T) = -V· (F(+Hi - F(+)H) 
2 зk зk Jk зk, Jk -" -kk' (64) 

ь (-Л)(G~i _a~T) +,8И(F(+Нi +F(+Нi) =V· (аН _G.J.i) 
1· Jk зk Jk зk Jk kk "' 

(65) 

ь (-л) (F(+H i + F+>ii) +,8* и (аТ(Т - a~ Т) = - V· (F(+H i + F(+>ii) 
2 Jk зk зk Jk Jk -" -kk' (66) 

Здесь введено 

Ь1(л) = Gil l - L ViIG~~~, + лИ, Ь2(-л) = F!ll - L Vk~IF~~~, - лИ. 
k,1k k,т'-k 

Используя (63)-(66) и (18), (20), (22), (24), получаем первую пару уравнений: 

(ан +аН) (а(ог' _ NimVk~l) _ ,8И F(ОГ' (F(+>.J.i -F(+)H) = 1 (67) 
kk kk kk ы � (л) ы� (л) -k-k -" -" , 
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и вторую пару уравнений: 

Решение системы уравнений (67)-(70) имеет ВИД 

GU + Gi~ = Gext (k, "'-'; J1-, А, А, (3), (71) 

где 

и' 

Р(+>Н р(+m - F ,.. . А \ (з) 
-kII - -kk - ехН"', "'-', J1-, ,Л, , (73) 

где 

(3*UW(л) 
(74) 

Здесь использовано обозначение: 

~ N im v..7 
W(л) - Ь t(Л)Ь2().) -!(З!2U2' (75) 

Выражения для GU - Gbl и p~+';; i + p~+~~ f равны соответствеflНО правым частям 
(71) и (73) с заменой ..\ -1> -..\ В (72) и (74). 

Окончательно, для гриноscxиx функций получаем 

(76) 

(77) 

(78) 

(79) 
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5. ОБсУждЕнИЕ И ВЫВОДЫ 

Получено решение (1), отвечающее сверхпроводящему состоянию леmрованного 
диэлектрика за счет спиновых флуктуаций. В использованном приближении для вер­

шинных частей (10) и (11) учитыnaлись процессы рассеяния электронов с переворотом 
спина. Это привело к возникновению ДВУХ последних слагаемых в правых частях в 
каждом из уравнений (19), (21), (23), (25), (26), (28), (30) и (32). Амплитуды этих про­
цессов рассеяния определяются двумя cпuн-флуктуационными параметрами порядка. 

Один из этих параметров, Л, определяется иj уравнения (16) через нормальную недиа­
гональную по спиновому индексу фf Gj/"J (55). Ясно, что ненУлевые реше»ия для л 
могут быть получены как для нормального (металлического или диэлектрического), так 

и для сверхпроводящего состояний сиcreмы. 

С другой стороны, ненулевое реше»ие для второго параметра, fЗ, который опре­

деляется из уравнения (17) через аномальную фf Fз?-О''' (56), означает образование 
в системе локализованных 6озонов, со спином О. Кроме них в системе должны также 

ПРИСУТСТ1Ювать и локализованные 6озоны со спином 1, как это видно из (51) и (57). 
И именно параметр /3 задает функцию (74), через которую определяется сверxnpoво­
дящий конденсат как в синглетном (78), так и в триплетном (79) канала:хспаривания 
квазичастиц. 

Возможность нетривиального решения (17) определяется вкладом от полюсов или 
их областей аномальной фf (56), расположенных вблизи уровня Ферми на полуоси 
Re f.t) ;;::: р, в нижней части комплексной IUlоскости (1т f.t) < О). Эта фf зависит от функ­
ции Z, которая представляет пере нормировку энергии электронных корреляций спи­
новыми флуктуациями и mбридизацией (46). Если второй член в пра1ЮЙ части (46) 
меньше единицы, возникшей здесь от затравочной корреляционной энергии, то, как 

легко вид~ть,. уравнение (17) будет иметь только трив:имьное решение /3 = о и, соот­
ветственно, состояние системы - нормальное (либо металлическое, либо диэлектри­

'1еское). Решение /3 =f о может существовать, если существует по крайней мере область 
вблизи уровня Ферми, где Re Z < О. Это означало бы, что в этой области спектра 

корреляционная энергия и z изменила свой затравочный положИтельный знак и стала 
соответствовать притяжению. 

Функция Z зависит от р" А, .л и /3, которые являются самосогласованными пара­
метрами и определяются (14)-(17). для того чтобы показать возможность Re Z < О. мы 
рассмотрим Z в приближении Хартри-Фока (А = О и /3 = О). Полагая v..l независящим 
от k и рассматривая, для определенности, валентную зону исходного диэлектрика, из 
(46) получаем 

(80) 

где f.t) отсчитывается от р" 

(81) 

и 

'()- + NimvJ ."VJ-f.t) р- . 
r..l- е(1- ИА+ р, 

(&2) 
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ReZ 
12 

-0.4 -0.2 0.0 . 0.2 
w-J.l, эВ 

Im~Z~ ____________________ ~ 
25 

20 

15 

10 

5 

-0.1 0.0 
W-J.l, эВ 

0.1 0.2 

Рис. З. Зависимости Re Z(w) (а) и 1т Z(w) (6), рассчитанные по (80)-(83) при 
Nt = 0.1 А -d (d = 2,3), Db = 1.5 эВ, Niтn = O.INt , ео = Db +0.5 эВ, и = 0.5 эВ, 
р,= 2.5 эВ и р, - ео - и А = 0.2 эВ. Кривые 1 соответствуют V" = 1.0 эВ; 

2 - 1.2 эВ; 3 - 1.35 эВ; 4 - 1.45 эВ; 5 - 1.6 эВ 
~. 

Из (80)-(а2) следует, что эффектiвная корреляционная энерrия И Z является ком­
плексной и четной функцией w. для того чтобы вычислить сумму по k, мы выберем 
следующую модель валентной зоны: 

{ 
Nt [D 2 2]1/2 

(0)( ) _ D 2 Ь - е , lel:::;Db 
р е - 1г Ь 

О, lel > D b 

(83) 

На рис. 3 показаны зависимости Re Z и 1т Z от w для различных Пl\Pаметров mбри-
1/2 ' 

дизации Vh = Vk1Nt . Зависимость Z(w) весьма чувствительна к соотношению.между 
JL и ео + И А, но в любом случае JL 2:: ео + И А, как это следует из (15). для заданного 
JL - ео - И А = 0.2 эВ и при относительно малых Vh существуют лишь узкие' области 
вдали от уровня Ферми, гдеRе Z < О, см. кривую 1 на рис. 30. Функция 1т Z так­
же является относительно малой и расположена далеко от уровня-Ферми (кривая 1 на 
рис. 36). По мере увеличения Vh области с Re Z < о увеличиваются и перекрываются на 
уровне Ферми, как это представлено зависимостями 2, 3, 4и 5 на рис, 30. Схожее по­
ведение имеет и 1т Z (зависимости 2, 3, 4, 5 на рис. З6). При значении mбридизации, 
соответствующем кривым 5 на рис. 3, но при увеличении отстройки JL - ео - И А =0.3 эВ 
зависимость Z(w) оказывается подобной кривым 1 на рис. З. Однако увеличение па­
раметра mбридизации до Vh = 1.9 эВ восстанавливает зависимости ReZ(w) и ImZ(w) 
подобно кривым 5 на рис. З. 

в заключение отметим следующее. Мы показали, что в приближении Хартри-Фока 

перенормированная гибридизацией корреляционная энерrия на примесных орбиталях 

может быть отрицательной вблизи уровня Ферми. Но в этом приближении речь всегда 

идет только об одночастичных состояниях и, соответственно, только о нормальных со­

стояниях системы. для того чтобы этот эффект отрицательной корреляционной энергии 

на примесных орбиталях мог бы привести к сверхпроводимости в легированном диэлек­

трике, мы вынуждены были учесть спиновые флуктуации в системе. В этом случае бы-
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ла получена система уравнений, которая включает аномальные ФГ для локализованных 

бозонов и сверхпроводящего конденсата. Теперь эффективная корреляционная энергия 

становится зависящей и от спин-флуктуационных параметров порядка. 

В этой теории спин-флуктуационной сверхпроводимости в примесных зонах в леш­

рованных диэлектриках энергетическая щель не описывается уравнением БКШ. Вместо 

него ключевым для сверхпроводящего состояния является уравнение (17), описываю­
щее локализованные бозоны со спином О. Механизм образования сверхпроводящего 

конденсата вблизи уровня Ферми в исходной диэлектрической щели обусловлен вир­

туальными двухквазичастичными переходаМи по примесному ансамблю: локализован­
ный бозон на каком-либо примесном узле ~ пара квазичастиц (-kk) в примесной зо­
не распространенных состояний ~ локализованный бозон на другом примесном узле 

и т. д. При этом синглетный !:Iтриплетные каналы спаривания квазичастиц являются 

взаимосвязанными. 
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