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ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÀß È ÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÎÍÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÈÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Û ÎÊÑÈÄÎÂ ÌÅÄÈÂ ÎÁÎÁÙÅÍÍÎÌ ÌÅÒÎÄÅ ÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈÀ. À. Áîðèñîâ *, Â. À. �àâðè÷êîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 äåêàáðÿ 2002 ã.Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà äûðî÷íî äîïèðîâàííûõ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñ ÿâíûì ó÷åòîì ñèëü-íûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Ïðîñëåæåíà ïëàâíàÿ ýâîëþöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû îò íåäîïèðîâàííîãîàíòè�åððîìàãíåòèêà ê îïòèìàëüíî è ñèëüíî äîïèðîâàííûì ïàðàìàãíèòíûì ñîñòàâàì. Ïðè ìàëîì äîïè-ðîâàíèè ïîëó÷åíû âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ ïðèìåñíîãî òèïà, íà êîòîðûõ ïèííèíãóåòñÿ óðîâåíü Ôåðìèâ îáëàñòè ñëàáîãî äîïèðîâàíèÿ. Ýòè ñîñòîÿíèÿ îòäåëåíû ïñåâäîùåëüþ îò âàëåíòíîé çîíû. Â ïàðàìàã-íèòíîé �àçå ðàññ÷èòàííûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ ðàçíîé êîíöåíòðàöèè äûðîê õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñäàííûìè ARPES-ýêñïåðèìåíòîâ è ïîêàçûâàþò ïîñòåïåííóþ ñìåíó òèïà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îò äûðî÷íîãîê ýëåêòðîííîìó.PACS: 74.25.Jb, 71.20.Ps1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄëÿ äåòàëüíîãî ïîíèìàíèÿ ñâîéñòâ âûñîêî�òåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ � ñëîèñòûõêóïðàòîâ � âàæíî çíàíèå íèçêîýíåðãåòè÷åñêîéýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, ò. å. �åðìè-ïîâåðõíîñòè,äèñïåðñèè çîí êàê â ñâåðõïðîâîäÿùåì, òàê è âíîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè. Âñå ýòî íåîáõîäèìî äëÿïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìà ñâåðõïðîâîäèìîñòè è èí�òåðïðåòàöèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òðàíñïîðòíûõñâîéñòâ. Ê òîìó æå ýòà èí�îðìàöèÿ ìîæåò íà�ïðÿìóþ íàáëþäàòüñÿ ñ ïîìîùüþ �îòîýëåêòðîííîéñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì (ARPES)äëÿ ñîåäèíåíèé Bi2Sr2CaCu2O8+y (Bi2212) [1�9℄,Bi2Sr2CuO6+y (Bi2201) [10; 11℄, YBa2Cu3O7�y(YBCO) [12℄. Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íàèáî�ëåå ïîëíûå ARPES-èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíû íàLa2�xSxCO4 (LSCO) è Bi2212 â ÂÒÑÏ. Â ñëàáîäî�ïèðîâàííûõ LSCO íàáëþäàþòñÿ âíóòðèùåëåâûåñîñòîÿíèÿ è îòñóòñòâèå ñäâèãà (ïèííèíã) óðîâíÿÔåðìè. Ñ ïîâûøåíèåì óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ âûøåîïòèìàëüíîãî ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ìåíÿåò ñâîéõàðàêòåð ñ äûðî÷íîãî íà ýëåêòðîííûé [13℄. Ê ñîæà�ëåíèþ, èìååòñÿ ìàëî äàííûõ î ñëàáîäîïèðîâàííûõ*E-mail: alex�sme.krk.ru

Bi2212, èç-çà òîãî ÷òî îòñóòñòâóþò ñòàáèëüíûåìàòåðèàëû. Îäíàêî âñå äðóãèå îñîáåííîñòè Bi2212àíàëîãè÷íû íàáëþäàåìûì â LSCO, â ÷àñòíîñòè,d-ñèììåòðèÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòüïñåâäîùåëè, à òàêæå ýâîëþöèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè (ÏÔ) îò äûðî÷íîãî òèïà ê ýëåêòðîííîìó âîáëàñòè ñèëüíîãî äîïèðîâàíèÿ [13℄. Òàê êàê ýëåê�òðîííûå ñâîéñòâà âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ êóïðàòîâñèëüíî çàâèñÿò îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ, äëÿ ïî�íèìàíèÿ êëþ÷åâûõ îñîáåííîñòåé, îòíîñÿùèõñÿ êâûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè, íåîáõî�äèìî ïðîñëåäèòü çà ýâîëþöèåé çîííîé ñòðóêòóðûARPES-ñïåêòðîâ ïðè äîïèðîâàíèè.Îáû÷íàÿ çîííàÿ òåîðèÿ õîðîøî âîñïðîèçâîäèò�îðìó ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îïòèìàëüíî äîïèðîâàí�íûõ ñîñòàâîâ [14℄, íàïðèìåð, â Bi2212. Îäíàêî ñó�ùåñòâóþò ïðîáëåìû â ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ, êîòîðûå íåíàõîäÿò ñâîåãî ðåøåíèÿ â ðàìêàõ çîííîé òåîðèè.Äåéñòâèòåëüíî, ñîãëàñíî íàáëþäàåìîé �àçîâîé äèà�ãðàììå, La2CuO4 ÿâëÿåòñÿ àíòè�åððîìàãíèòíûì(ÀÔÌ) äèýëåêòðèêîì. Äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðèðîäàîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îáóñëîâëèâàåòñÿ ñèëüíûì êó�ëîíîâñêèì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûì âçàèìîäåéñòâèåìíà îäíîì óçëå. Îäíàêî â ñîãëàñèè ñ êðèòåðèåì Âèëü�ñîíà çîííàÿ òåîðèÿ äåìîíñòðèðóåò, ÷òî La2CuO4 �862



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :ïàðàìàãíèòíûé (ÏÌ) ìåòàëë, à â îáëàñòè ñëàáî äî�ïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ îòñóòñòâóþò êàêèå-ëèáî ¾âíó�òðèùåëåâûå¿ ñîñòîÿíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî ïèííèí�ãà óðîâíÿ Ôåðìè. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòüâûâîä, ÷òî óñïåõè çîííîé òåîðèè â ïðèáëèæåíèè ëî�êàëüíîãî �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè îãðàíè÷åíû îïòè�ìàëüíî è ñèëüíî äîïèðîâàííûìè ÂÒÑÏ-ñîñòàâàìè.Äëÿ ñëàáî äîïèðîâàííûõ è íåäîïèðîâàííûõ ñîñòà�âîâ íåîáõîäèìî ðàññ÷èòûâàòü ýëåêòðîííóþ ñòðóêòó�ðó ñ ó÷åòîì ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Íà�ìè ðàíåå áûë ïðåäëîæåí îáîáùåííûé ìåòîä ñèëüíîéñâÿçè (ÎÌÑÑ) [15℄, ñî÷åòàþùèé òî÷íóþ äèàãîíà�ëèçàöèþ ìíîãîýëåêòðîííîãî ãàìèëüòîíèàíà âíóòðèÿ÷åéêè ñ òåîðèåé âîçìóùåíèé äëÿ ìåæúÿ÷åå÷íûõïåðåñêîêîâ. Äëÿ íåäîïèðîâàííîãî CuO2-ñëîÿ ðàñ÷å�òû â ðàìêàõ ÎÌÑÑ ïðàâèëüíî âîñïðîèçâåëè íå òîëü�êî âåëè÷èíó äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè, íî è äèñïåðñèþíà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû äëÿ Sr2CuO2Cl2 [16℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èññëåäîâàëè ñïåêòðàëü�íóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çî�íû, ñå÷åíèÿ ÏÔ äîïèðîâàííûõ êóïðàòîâ ïðè ðàç�ëè÷íûõ êîíöåíòðàöèÿõ äûðîê. Ìû ïðèâîäèì ðå�çóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà, èõ àíàëèç è ñðàâíåíèåñ ýêñïåðèìåíòîì.Â ðàçä. 2 ïðèâåäåíî êðàòêîå îïèñàíèå ÎÌÑÑ èîñíîâíûå �îðìóëû äëÿ äèñïåðñèè è ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòè. Â ðàçä. 3 ìû ïðèâîäèì ÷èñëåííûå ðàñ÷å�òû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è çàâèñèìîñòè ïîëîæåíèÿõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðè ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðà�öèÿõ äîïèðóþùåé êîìïîíåíòû, êàê äëÿ ÏÌ-�àçû,òàê è äëÿ ÀÔÌ-�àçû. Ïðè ýòîì ìû èñïîëüçóåìëèøü ïàðàìåòðû, íàéäåííûå èç ðàñ÷åòà äèýëåêòðè�÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ [16℄. Â ðàçä. 4 ïðèâåäåíû ñå÷åíèÿïîâåðõíîñòè Ôåðìè è èõ çàâèñèìîñòü îò äîïèðîâà�íèÿ è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè. Â ðàçä. 5 ìû ïîêàçûâàåì, ÷òî íåòðèâèàëü�íàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðàëüíîé ïëîò�íîñòè â êóïðàòàõ òàêæå âîñïðîèçâîäèòñÿ â ðàñ÷åòå.Ñðàâíåíèå ïðèâåäåíî ñ ARPES-äàííûìè äëÿ îêñè�õëîðèäîâ Sr2CuO2Cl2 è Ca2CuO2Cl2.2. Ê�ÀÒÊÎÅ ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÎÁÎÁÙÅÍÍÎ�ÎÌÅÒÎÄÀ ÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈÈñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí ìíîãîçîííîé p�d-ìîäå-ëè ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäå [17℄H = Hd +Hp +Hpd +Hpp; Hd =Xr Hd(r); (1)

Hd(r) =X�� �("� � �)d+�r�d�r� + 12U�n��rn���r ++X�0�0 �Jdd+�r�d�r�0d+�0r�0d�0r�+Xr0 V��0n��rn�0�0r0!# ;Hp =Xi Hp(i);Hp(i) =X�� �("� � �)p+�i�p�i� + 12U�n��in���i ++X�0�0 �Jpp+�i�p�i�0p+�0i�0p�0i� +Xi0 V��0n��in�0�0i0!# ;Hpd =Xhi;jiHpd(i; r);Hpd(i; r) = X����0 �t��p+�i�dr�� + V��n��in�0�r� ;Hpp =Xhi;riX��� �t��p+�i�p�j� +H.
.� ;ãäå n��i = d+�i�d�i� ; n��i = p+�i�p�i� . Èíäåêñû ¾r¿ è¾i¿ ïðîáåãàþò ïî ïîçèöèÿì ìåäíûõ dx2�y2 � dx,d3z2�r2 � dz- è êèñëîðîäíûõ px; py; pz-íàáîðîâ ëîêà�ëèçîâàííûõ àòîìíûõ îðáèòàëåé. Àíàëîãè÷íî "� == "dx(� = dx), "� = "dz(� = dz) è "� = "p(� = px; py)"� = "pz (� = pz) � ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóþùèõ àòîì�íûõ îðáèòàëåé; t�� = tpd (� = dx; � = px; py),t�� = tpd=p3 (� = dz, � = px; py) � ìàòðè÷íûåýëåìåíòû ïåðåñêîêà ìåäü�êèñëîðîä; t�� = tpp �ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàéøè�ìè èîíàìè êèñëîðîäà; U� = Ud (� = dx; dz) èU� = Up (� = px; py; pz) � âíóòðèàòîìíûå êóëîíîâ�ñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ íà ìåäè è êèñëîðîäå; Vdd(Vpp)è Jdd(Jpp) � ýíåðãèè âíóòðèàòîìíîãî êóëîíîâñêîãîè îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ ìåäè (êèñ�ëîðîäà) íà ðàçíûõ îðáèòàëÿõ; V�� = Vpd (� = px; py;� = dx; dz); V�� = V 0pd (� = pz; � = dx; dz) � ýíåðãèèêóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ìåäüþ è êèñëîðî�äîì. Âñå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû êóëîíîâñêîãî è îáìåí�íîãî âçàèìîäåéñòâèé ïðåäïîëàãàþòñÿ íå çàâèñÿùè�ìè îò âèäà d- èëè p-ïëîñêîñòíûõ îðáèòàëåé. Øòðèõîòíîñèòñÿ ê âçàèìîäåéñòâèþ ñ àïè÷åñêèì êèñëîðî�äîì â CuO6-êëàñòåðå.Âñå âû÷èñëåíèÿ ïðîäåëàíû â âàðèàíòå ÎÌÑÑ[16℄ äëÿ CuO2-ïëîñêîñòè, ðàçáèòîé íà ýëåìåíòàðíûåCuO6-ÿ÷åéêè. Â ýòîì âàðèàíòå ñèììåòðèÿ ÿ÷åéêèñîâïàäàåò ñ ñèììåòðèåé êðèñòàëëà, íî âîçíèêàåòïðîáëåìà îáùåãî êèñëîðîäà, ïðèíàäëåæàùåãî îäíî�âðåìåííî äâóì ÿ÷åéêàì.863



À. À. Áîðèñîâ, Â. À. �àâðè÷êîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003Ïðîáëåìà íåîðòîãîíàëüíîñòè ìîëåêóëÿðíûõ îð�áèòàëåé ñîñåäíèõ êëàñòåðîâ ðåøàëàñü ÿâíûì îáðà�çîì � ïîñòðîåíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ �óíêöèé Âà�íüå íà dx2�y2 , d3z2�r2 , px, py, pz-ïÿòèîðáèòàëüíîìèñõîäíîì áàçèñå àòîìíûõ ñîñòîÿíèé. Â íîâîì ñèì�ìåòðè÷íîì áàçèñå îäíîÿ÷åå÷íàÿ ÷àñòü ãàìèëüòîíè�àíà �àêòîðèçóåòñÿ, ïîçâîëÿÿ êëàññè�èöèðîâàòü ïîñèììåòðèè âñå âîçìîæíûå îäíî÷àñòè÷íûå âîçáóæ�äåíèÿ â CuO2-ïëîñêîñòè. Ïîñëåäóþùàÿ òî÷íàÿ äèà�ãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíèàíà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè èïåðåõîä ê ïðåäñòàâëåíèþ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà ÿ÷åé�êè ïîçâîëÿþò âûïîëíèòü ó÷åò ïåðåñêîêîâîé ìåæú�ÿ÷åå÷íîé ÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà ïî òåîðèè âîçìóùå�íèé. Â ðåçóëüòàòå òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè âíóòðèÿ�÷åå÷íûé ãàìèëüòîíèàíH
 äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîé�àçû ïðèîáðåòàåò âèäH
 = XpfG�("1pG��)XppfG�+ XqfG�("2qG�2�)XqqfG� ;fG = ( fA; f 2 A;fB ; f 2 B: (2)Çäåñü p è q íóìåðóþò îäíîäûðî÷íûå è äâóõäû�ðî÷íûå òåðìû ÿ÷åéêè, Xpqf = jpihqj � îïåðàòî�ðû Õàááàðäà, ïîñòðîåííûå íà òî÷íûõ ñîñòîÿíè�ÿõ ÿ÷åéêè. Óðîâíè ïîäðåøåòîê ðàñùåïëåíû ìîëå�êóëÿðíûì ïîëåì àíòè�åððîìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ:"1pA = "1p��h, "1pB = "1p+�h. Âåëè÷èíà h / JhSzi,ãäå J � ý��åêòèâíîå îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå áëè�æàéøèõ ñîñåäåé. Ñ óâåëè÷åíèåì ñòåïåíè äîïèðîâà�íèÿ âåëè÷èíà h óìåíüøàåòñÿ, îáðàùàÿñü â íóëü âïàðàìàãíèòíîé �àçå. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îãðà�íè÷èâàåìñÿ íåñàìîñîãëàñîâàííûì ðàñ÷åòîì, â êîòî�ðîì ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ñ÷èòàåòñÿ çàäàííûì (àíòè��åððîìàãíèòíîå èëè ïàðàìàãíèòíîå).�àìèëüòîíèàí ìåæúÿ÷åå÷íûõ ïåðåñêîêîâ ìîæíîçàïèñàòü â ìàòðè÷íîì âèäå:H

 = 0� HAA HABHBA HBB 1A = X��0�Xkmn 
���(m)
�0�(n)��0B� TAA��0 (k)X+mk� Xnk� TAB��0 (k)X+mk� Y nk�TBA��0 (k)Y +mk� Xnk� TBB��0 (k)Y +mk� Y nk� 1CA+H.
.;ãäå TAA��0 (k) = TBB��0 (k) = 2N XR1 TAA��0 (R1)eikR1 ;TAB��0 (k) = TBA��0 (k) = 2N XR2 TAB��0 (R2)eikR2

(Xmk� , Y nk� � �óðüå-îáðàçû îïåðàòîðîâ Õàááàðäà ñî�îòâåòñòâåííî ïî A- è B-ïîäðåøåòêàì. Çäåñü èíäåêñ¾m¿ íóìåðóåò çîíó êâàçè÷àñòèö è îïðåäåëÿåòñÿ ïà�ðîé èíäåêñîâ (p; q) êîíå÷íîãî è íà÷àëüíîãî ìíîãî�ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé jpi è jqi â îïåðàòîðå Õàááàð�äà Xpq (â òåðìèíàõ ðàáîòû [18℄ m íóìåðóåò êîðíå�âîé âåêòîð �m = �(p; q)).Ñîîòâåòñòâóþùèå äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿäëÿ çîííîé ñòðóêòóðû êâàçè÷àñòèö áûëè ïîëó÷åíûñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ äâóõâðåìåí�íûõ òåìïåðàòóðíûõ �óíêöèé �ðèíà, ïîñòðîåííûõíà îïåðàòîðàõ Õàááàðäà:G��0k� = hh
k�� j
+k�0�iiE ==Xmn 
��(m)
+�0�(n)Dmnk� ; (3)ãäå D̂k� =  D̂k�(AA) D̂k�(AB)D̂k�(BA) D̂k�(BB) ! ;Dmnk� (AB) = hhXmk� jY nk�iiE :Â êîíå÷íîì ñ÷åòå, â ïðèáëèæåíèè Õàááàðä I äèñïåð�ñèîííûå çàâèñèìîñòè îïðåäåëÿþòñÿ óðàâíåíèåì




 (E�
Gm)ÆmnFG� (m) �2X��0 
���(m)TPG��0 (k)
�0�(n)




 == 0: (4)Óðàâíåíèå (4) ÿâëÿåòñÿ àíàëîãîì îáû÷íîãî îäíî�ýëåêòðîííîãî óðàâíåíèÿ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè, îò�ëè÷àÿñü îò íåãî äâóìÿ ìîìåíòàìè. Âî-ïåðâûõ, ëî�êàëüíûå óðîâíè ýíåðãèè 
m îïðåäåëåíû êàê ðå�çîíàíñû ìåæäó ìíîãîýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìèè òåì ñàìûì ÿâíî ó÷èòûâàþò ñèëüíûå êîððåëÿ�öèè çà ñ÷åò òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíèà�íà CuO6-êëàñòåðà. Âî-âòîðûõ, �àêòîðû çàïîëíåíèÿFG� (m) = hXppfG�i+ hXqqfG�i, êîòîðûå âû÷èñëÿþòñÿ ñà�ìîñîãëàñîâàííî, ïðèâîäÿò ê êîíöåíòðàöèîííîé çà�âèñèìîñòè êàê äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèé, òàê èàìïëèòóäû êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà â ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòè. Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ìû èìå�åì äåëî ñ îáîáùåííîé çàäà÷åé íà ñîáñòâåííûå çíà÷å�íèÿ, ãäå âìåñòî ïðèâû÷íîé ¾ìàòðèöû íåîðòîãîíàëü�íîñòè¿ �èãóðèðóåò îáðàòíàÿ ìàòðèöà ñîîòâåòñòâó�þùèõ �àêòîðîâ çàïîëíåíèÿ. Êàæäûé êîðíåâîé âåê�òîð �m îïðåäåëÿåò �åðìèåâñêóþ êâàçè÷àñòèöó ñ çà�ðÿäîì e è ñïèíîì 1/2, íî ñ äðîáíûì ñïåêòðàëüíûìâåñîì ïîðÿäêà F (m), èõ ëîêàëüíûå ýíåðãèè ðàâíû
Gm = "2qG � "1pG.Ôîðìóëà (4) óäîáíà äëÿ ðàñ÷åòà äèñïåðñèîííûõçàâèñèìîñòåé â òîì ñìûñëå, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü864



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :à á

�3

5

�2�1
01
23
4

Ì�Õ

E; ýÂ

�2:1 �1:1 �0:1 0:9�3:1 1:9 2:9 0 2 4 6

Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé

�èñ. 1. Çàêîí äèñïåðñèè è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íåäîïèðîâàííîãî CuO2-ñëîÿ â ïàðàìàãíèòíîé �àçå èç ðàáîòû [19℄âñå âîçìîæíûå êâàçè÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ. Îäíàêîíå âñå èç íèõ ìîãóò íàáëþäàòüñÿ â ýêñïåðèìåíòå.Êàê èçâåñòíî, â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ ñïåêòð ïðî�ïîðöèîíàëåí ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè êâàçè÷àñòèö,êîòîðàÿ ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà â ÎÌÑÑ â âèäåA�(k; E) = � 1�X� Im(G��k� ) == � 1� X�mn 
��(m)
+��(n)�� Im (Dmnk� (AA) +Dmnk� (BB)) : (5)Áëàãîäàðÿ ñîîòâåòñòâóþùèì �àêòîðàì çàïîëíåíèÿäëÿ íåêîòîðûõ òèïîâ êâàçè÷àñòèö ñïåêòðàëüíàÿïëîòíîñòü ïðîñòî ìîæåò îêàçàòüñÿ ïðåíåáðåæèìîìàëîé èëè äàæå íóëåâîé. Ñëåäîâàòåëüíî, â ýêñïå�ðèìåíòå ñîîòâåòñòâóþùèé êâàçè÷àñòè÷íûé ïèê îò�ñóòñòâóåò. ×èñëåííûé ðàñ÷åò ñïåêòðàëüíîé ïëîòíî�ñòè ïî �îðìóëå (5) ïðîâîäèëñÿ âäîëü îñíîâíûõñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé çîíû Áðèëëþýíà ïðèT = 0. Äëÿ ÏÌ-�àçû çàêîí äèñïåðñèè è ñïåêòðàëü�

íàÿ ïëîòíîñòü ïîëó÷àþòñÿ ñ ïîìîùüþ îäíîïîäðåøå�òî÷íûõ àíàëîãîâ �îðìóë (4) è (5). Çîííàÿ ñòðóêòó�ðà íåäîïèðîâàííîãî CuO2-ñëîÿ â ÏÌ-�àçå áûëà ðàñ�ñ÷èòàíà â ðàáîòå [19℄ è ïîêàçàíà íà ðèñ. 1. Ïðè ýòîìóðîâåíü Ôåðìè ëåæèò âíóòðè çàïðåùåííîé çîíû, àâåëè÷èíà äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè Eg � 0:2 ýÂ áëèçêàê ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé. Îòìåòèì, ÷òî äè�ýëåêòðè÷åñêîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèå îáóñëîâëåíî ñèëü�íûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè, à âåëè÷èíà ùå�ëè îïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîì ïðîöåññàìè ïåðåíîñà çà�ðÿäà. Ñëîæíàÿ ñòðóêòóðà âàëåíòíîé çîíû îáóñëîâ�ëåíà áîëüøèì ÷èñëîì êâàçè÷àñòèö ñ ó÷àñòèåì äâóõ�äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ÿ÷åéêè, øèðèíà âàëåíòíîé çî�íû ñîñòàâëÿåò îêîëî 3 ýÂ â ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåí�òàìè äëÿ La2CuO4.Ïîñëå ðàáîòû [19℄ ïîÿâèëèñü ìíîãî÷èñëåííûåýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðûêóïðàòîâ ìåòîäàìè ARPES-ñïåêòðîñêîïèè, ÷òî ïîç�âîëèëî íàì â ðàáîòå [16℄ óòî÷íèòü ïàðàìåòðû ìî�äåëè è äîáèòüñÿ êîëè÷åñòâåííîãî ñîãëàñèÿ äëÿ çàêî�íà äèñïåðñèè ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû â Sr2CuO2Cl2.Ïðè ýòîì ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû ìîäåëè,10 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 865



À. À. Áîðèñîâ, Â. À. �àâðè÷êîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003â åäèíèöàõ tpd ("dx = 0):"dz = 2; "p = 1:6; "pz = 0:5;tpp = 0:46; t0pp = 0:42; Ud = 9;Up = 4; Upd = 1:5; Jd = 1: (6)Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îïèñûâàåì êîíöåíòðàöèîí�íóþ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, íå ââîäÿäîïîëíèòåëüíûõ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ.3. ÏËÎÒÍÎÑÒÜ ÑÎÑÒÎßÍÈÉÍà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû çàêîíû äèñïåðñèè äíà çîíûïðîâîäèìîñòè è ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû íåäîïèðî�âàííîãî CuO2-ñëîÿ, ðàññ÷èòàííûå â ÀÔÌ-�àçå ïðèT = 0, ñ ïàðàìåòðàìè (6). Óðîâåíü Ôåðìè ëåæèòâ ùåëè. Áåçäèñïåðñíûå óðîâíè íà äíå çîíû ïðîâî�äèìîñòè è íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû ïîêàçûâàþòïîëó÷åííûå â ðàáîòå [16℄ âèðòóàëüíûå ñîñòîÿíèÿ ñíóëåâûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì. Ïîñëå äîïèðîâàíèÿèìåííî îíè �îðìèðóþò âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿñî ñïåêòðàëüíûì âåñîì, ïðîïîðöèîíàëüíûì óðîâíþäîïèðîâàíèÿ.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ÷àñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéâáëèçè ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû CuO2-ñëîÿ, äîïèðî�âàííîãî äûðêàìè â ÀÔÌ-�àçå. Âêëàä â N(E) îò ïî�òîëêà âàëåíòíîé çîíû îáîçíà÷èì N1(E), îí õàðàêòå�ðèçóåòñÿ óçêèì ïèêîì, îáóñëîâëåííûì îñîáåííîñòÿ�ìè Âàí Õîâà. Ñ äîïèðîâàíèåì âèðòóàëüíûé óðîâåíü
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�èñ. 3. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé CuO2-ñëîÿ, äîïèðî-âàííîãî äûðêàìè ñ êîíöåíòðàöèåé x â ÀÔÌ-�àçåïðèîáðåòàåò äèñïåðñèþ, ïëîòíîñòü âíóòðèùåëåâûõñîñòîÿíèéN2(E) ìàëà â ìåðó ìàëîñòè êîíöåíòðàöèèäûðîê. Çà ñ÷åò âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé íàáëþäà�åòñÿ êðàñíûé ñäâèã ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû, îäíàêîèç-çà ìàëîñòè ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè åãî òðóäíîíàáëþäàòü â ýêñïåðèìåíòå. Îñíîâíîé ñïåêòðàëüíûéâåñ ïèêà N1(E) èñïûòûâàåò ¾ãîëóáîé¿ ñäâèã, ðàâ�íûé ïðèìåðíî 0.1 ýÂ. Ïðè÷åì íà ¾ïëå÷å¿ îñíîâíî�ãî ïèêà ïîÿâëÿåòñÿ åùå îäèí, ñîîòâåòñòâóþùèé îñî�áåííîñòè Âàí Õîâà, â òî÷êå k = (�; 0). �àçóìååòñÿ,íà �îíå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé îò âñåé âàëåíòíîé çî�íû (ðèñ. 1) èìååò ìåñòî ëèøü íåçíà÷èòåëüíûé ¾ãî�ëóáîé¿ ñäâèã, òàê êàê âåëè÷èíà N1(E) ìíîãî ìåíü�øå ñóììàðíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Òàêèì îáðàçîì,êðàé ïîãëîùåíèÿ ïðè ìàëûõ óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿâ ÀÔÌ-�àçå �îðìèðóåòñÿ ñ ó÷àñòèåì ñîñòîÿíèé, ñà�ìî ïðèñóòñòâèå êîòîðûõ íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíûîáÿçàíî ñèëüíûì ýëåêòðîííûì êîððåëÿöèÿì. Ñïåê�òðàëüíàÿ ïëîòíîñòü òàêîãî îòäåëüíî âçÿòîãî ñîñòîÿ-íèÿ ìîæåò èçìåíÿòüñÿ â ïðåäåëàõ ïðàâèëà ñóìì,îáóñëîâëåííîãî íàëè÷èåì ¾êîíñòðýéíòà¿ (íåäîñòóï�íîñòè ÷àñòè ìíîãîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé çà ñ÷åòñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé)Z A1(k; E) dk = N1(E);Z A2(k; E) dk = N2(E);Z N1(E)dE + Z N2(E) dE = 1;èñïîëüçîâàííîãî íàìè ïðè âû÷èñëåíèè ïîëîæåíèÿóðîâíÿ Ôåðìè. Òàêèì îáðàçîì, ïîëîæåíèå óðîâíÿÔåðìè îïðåäåëÿåòñÿ èç óðàâíåíèÿ866



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :x = 1Z� N1(E) dE + 1Z� N2(E) dE;ãäå ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèéçàâèñÿò îò êîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåé êîìïîíåíòû.Èíà÷å ãîâîðÿ, èìååò ìåñòî ñèòóàöèÿ, ïðîòèâîïîëîæ�íàÿ ìîäåëè æåñòêîé çîíû. Êàê âèäíî íà ðèñ. 3, âïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé çîíû ïðèìåñíîãî òèïà N2(E)èìåþòñÿ ïðîâàëû â îêðåñòíîñòè E � �0:8 ýÂ, ñî�îòâåòñòâóþùèå ïñåâäîùåëè ìåæäó âàëåíòíîé çîíîéè âèðòóàëüíûì óðîâíåì. Íàèáîëüøèé âêëàä â �îð�ìèðîâàíèå ïñåâäîùåëè äàþò ñîñòîÿíèÿ â îêðåñòíî�ñòè òî÷êè (�; 0) çîíû Áðèëëþýíà. Äëÿ x � 0:01,ãäå ñîõðàíÿåòñÿ ÀÔÌ-�àçà ïðè äîïèðîâàíèè, ñïåê�òðàëüíûé âåñ âíóòðèùåëåâîãî ñîñòîÿíèÿ ìàë â ìå�ðó ìàëîñòè x. Ïîýòîìó äëÿ íàãëÿäíîñòè ìû ïîêà�çûâàåì íà ðèñ. 3 ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ áîëü�øèõ x èç îáëàñòè ñëàáî äîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ.Äëÿ x = 0:10 óæå íåò äàëüíåãî ÀÔÌ-ïîðÿäêà, íî âýòîé îáëàñòè èìååòñÿ áëèæíèé ïîðÿäîê ÀÔÌ-òèïàñ êîððåëÿöèîííîé äëèíîé �AFM áîëüøåé, ÷åì äëè�íà �îðìèðîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ` (àíàëîãäëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà), ` = 2�3 ïàðàìåòðà ðå�øåòêè. Ïîýòîìó â êà÷åñòâå ðàçóìíîé èíòåðïîëÿöèèìåæäó ÀÔÌ-óïîðÿäî÷åíèåì ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì(x < 0:03) è ïàðàìàãíèòíîé ñèëüíî äîïèðîâàííîé îá�ëàñòüþ (x > 0:18) ìû ïðåíåáðåãàåì ðàçëè÷èåì ìåæ�äó áëèæíèì è äàëüíèì ÀÔÌ-ïîðÿäêîì â ñëàáî èîïòèìàëüíî äîïèðîâàííûõ îáðàçöàõ è ðàññ÷èòûâà�åì çîííóþ ñòðóêòóðó â ÀÔÌ-�àçå, à ïðè x > xopt �â ÏÌ-�àçå. Âåðòèêàëüíîé ëèíèåé íà ðèñ. 3. ïîêà�çàíî ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè. Ýâîëþöèÿ ïîëîæå�íèÿ óðîâíÿ Ôåðìè ñ äîïèðîâàíèåì (ðèñ. 4) ñâèäå�òåëüñòâóåò î âîçìîæíîñòè ïèííèíãà óðîâíÿ Ôåðìèâñëåäñòâèå îäíîâðåìåííîãî ðîñòà êîíöåíòðàöèè íî�ñèòåëåé è ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè íà âèðòóàëüíîìóðîâíå. Èìåííî òàêîå ïîâåäåíèå óðîâíÿ Ôåðìè íà�áëþäàëîñü â [20℄ äëÿ La2�xSrxCuO4. Â ÏÌ-�àçå ïðè�ìåñíàÿ çîíà ñëèâàåòñÿ ñ âàëåíòíîé è óðîâåíü Ôåðìèïðè x > 0:15 ñìåùàåòñÿ â ãëóáü âàëåíòíîé çîíû.4. ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÜ ÔÅ�ÌÈÍà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà äèíàìèêà ñå÷åíèÿ ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè ïðè èçìåíåíèè óðîâíÿ äîïèðîâà�íèÿ äëÿ ÏÔ. Äëÿ áîëåå íèçêèõ ñòåïåíåé äîïèðîâà�íèÿ ìû íå ïîëó÷èëè ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè [21℄. Îáúÿñíÿåòñÿ ýòî íåîáõîäèìîñòüþáîëåå òùàòåëüíîãî îïèñàíèÿ ñïèíîâîé ñèñòåìû ïðèìåíüøèõ ñòåïåíÿõ äîïèðîâàíèÿ. Ïîâåðõíîñòü Ôåð�
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�èñ. 4. Ñäâèã õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êàê �óíê-öèÿ ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ðå-çóëüòàò ÎÌÑÑ-ðàñ÷åòîâ (äëÿ ÀÔÌ x < 0:15 èÏÔ x > 0:15). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿLa2�xSrxCuO4 âçÿòû èç ðàáîòû [20℄ìè áîëåå ïîäâåðæåíà âëèÿíèþ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò�ðîâ ñèñòåìû, à íå òîëüêî õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà,êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ èíòåãðàëüíîé õàðàêòåðèñòèêîé. Âíàøèõ ðàñ÷åòàõ îïòèìàëüíàÿ ñòåïåíü äîïèðîâàíèÿ,ïðè êîòîðîé óðîâåíü Ôåðìè äîñòèãàåò îñîáåííîñòèÂàí Õîâà, â ÏÌ-�àçå èìååò ìåñòî ïðè xTopt � 0:55,â òî âðåìÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ðàâíîxexpopt = 0:18. Ñ÷èòàÿ, ÷òî ìû îøèáëèñü òîëüêî â ìàñ�øòàáå êîíöåíòðàöèé äîïèðîâàíèÿ, à ýâîëþöèÿ ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòó, ïðè�âîäèì íàøè ðåçóëüòàòû â åäèíèöàõ îòíîñèòåëüíûõñòåïåíåé äîïèðîâàíèÿ xT = x�xTopt=xexpopt . Äåéñòâè�òåëüíî, êàê âèäíî íà ðèñ. 5, ìû ïîëó÷èëè õîðî�øåå êîëè÷åñòâåííîå ñîâïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòàñ ýêñïåðèìåíòîì. Òàêèì îáðàçîì, êà÷åñòâåííî âîñ�ïðîèçâåäåíà ýâîëþöèÿ ÏÔ â LSCO â äèàïàçîíå êîí�öåíòðàöèé x > 0:15. Êîëè÷åñòâåííûå ðàñõîæäåíèÿêàñàþòñÿ àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ äëÿ xopt. Âûõîä çàðàìêè ïðèáëèæåíèÿ Õàááàðä I, â êîòîðîì ïîëó÷åíîóðàâíåíèå (4), è ó÷åò ñïèíîâûõ êîððåëÿöèé áëèæ�íåãî ïîðÿäêà, ïî-âèäèìîìó, ïðèâåäóò ê ñóæåíèþ çî�íû è ê ïðàâèëüíîìó îïðåäåëåíèþ çíà÷åíèé êîíöåí�òðàöèé. Àíàëîãè÷íîå çàêëþ÷åíèå áûëî ñäåëàíî äëÿt�J-ìîäåëè â ðàáîòàõ [22; 23℄.5. ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜARPES-ÑÏÅÊÒ�ÎÂÀâòîðàìè ðàáîòû [24℄ áûëè ïîëó÷åíû ðåçóëü�òàòû íåîáû÷íîãî èçìåíåíèÿ ARPES-ñïåêòðîâSr2CuO2Cl2 îò òåìïåðàòóðû. Ïðè óâåëè÷åíèèòåìïåðàòóðû ïèêè ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè óìåíü�øàëèñü è ñäâèãàëèñü â ñòîðîíó óìåíüøåíèÿ ýíåð�867 10*
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�èñ. 5. Ýâîëþöèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè äûðîê â La2�xSrxCuO4. Òîíêèå ëèíèè � ðåçóëüòàòðàñ÷åòà â ðàìêàõ ÎÌÑÑ, æèðíûå ëèíèè � äàííûå ARPES-ñïåêòðîñêîïèè èç ðàáîòû [21℄t1t2t3 (0:67�; 0) t3 t2 t1
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�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè äëÿ òî÷åê (2�=3; 0), (�=2; �=2) è (0:4�; 0:4�)ãèè. Ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ èíòåíñèâíîñòüARPES-ñïåêòðà èìååò âèäI(k; !) / fF (!)A(k; !);ãäå A(k; !) âû÷èñëÿåòñÿ ïî �îðìóëå (5) ñ ïîìî�ùüþ òåìïåðàòóðíûõ äâóõâðåìåííûõ �óíêöèé �ðè�íà. Îáû÷íî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü �îòîýëåê�òðîííûõ ñïåêòðîâ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè îïðåäåëÿ�åòñÿ ðàçìûòèåì �åðìèåâñêîé �óíêöèè ðàñïðåäåëå�íèÿ. Îäíàêî â ñèñòåìàõ ñ ñèëüíûìè êîððåëÿöèÿ�ìè ïîÿâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå, áîëåå ñèëüíûå, ìå�õàíèçìû òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè, ñâÿçàííûå ññàìîé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ. Â íàøåì ñëó÷àåäëÿ íåäîïèðîâàííîãî CuO2-ñëîÿ �àêòîðû çàïîëíå�íèÿ çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû èç-çà òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè çàñåëåííîñòè âåðõíåãî ñïèíîâîãî óðîâ�íÿ "��1;A. Åñëè áû íå áûëî ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé, òîâûïîëíÿëèñü áû ðàâåíñòâà hSZAi = 1=2 è n��1 = 0.Îäíàêî â ÀÔÌ-�àçå óæå ïðè T = 0 èìåþòñÿ íó�ëåâûå ñïèíîâûå êîëåáàíèÿ, hSZAi = 1=2 � n��1 (0) è

n��1 = n(T ). Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ÷èñëî çàïîë�íåíèÿ âåðõíåãî ñïèíîâîãî óðîâíÿ n(T ) ðàñòåò. �àñ�÷åò n(T ) ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî ïðîñòî âûïîëíåí âñïèí-âîëíîâîì ïðèáëèæåíèè (÷òî äàåò n��1 � 2 äëÿT = 0), îäíàêî ýêñïåðèìåíòû [24℄ âûïîëíåíû äëÿâåñüìà âûñîêèõ òåìïåðàòóð T � TN , ãäå ðàñ÷åò êîí�öåíòðàöèè ìàãíîíîâ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíóþçàäà÷ó, âûõîäÿùóþ çà ðàìêè íàñòîÿùåé ñòàòüè. Ïî�ýòîìó âìåñòî ðàñ÷åòà n(T ) ìû ðàññ÷èòûâàåì ñïåê�òðàëüíóþ ïëîòíîñòü â òðåõ òî÷êàõ, îòâå÷àþùèõ òåì�ïåðàòóðàì T1 < T2 < T3 òàêèì, ÷òî n(T1) = 0:3,n(T2) = 0:4 è n(T2) = 0:5, ïðè÷åì òî÷êà T3 ëåæèòâûøå TN . Êàê âèäíî íà ðèñ. 6, äëÿ âñåõ òðåõ òî�÷åê çîíû Áðèëëþýíà, â êîòîðûõ èçìåðÿëàñü òåì�ïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ARPES-ñïåêòðîâ, ïîëó÷åíîêà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì, ïðè÷åì äëÿSr2CuO2Cl2 àìïëèòóäà ïèêà ñïåêòðàëüíîé ïëîòíî�ñòè â òî÷êå k = (0:67�; 0) ïîíèæàåòñÿ ñ ðîñòîì òåì�ïåðàòóðû áûñòðåå, ÷åì â òî÷êå k = (0:5�; 0:5�) âñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì.868



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 4 (10), 2003 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :6. ÂÛÂÎÄÛÑèñòåìàòè÷åñêîå èçó÷åíèå ýâîëþöèè ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû ñ äîïèðîâàíèåì â LSCO â ðàìêàõÎÌÑÑ ïîêàçûâàåò òðè îò÷åòëèâûå îñîáåííîñòè.Âî-ïåðâûõ, â îáëàñòè ñëàáî äîïèðîâàííûõ äû�ðî÷íûõ ÂÒÑÏ-ñîñòàâîâ óðîâåíü Ôåðìè ïèííèíãóåò�ñÿ ñîñòîÿíèÿìè âèðòóàëüíîãî óðîâíÿ â îáëàñòè äè�ýëåêòðè÷åñêîé ùåëè è åãî ñäâèã îòñóòñòâóåò. Äåé�ñòâèòåëüíî, èç-çà ïðèñóòñòâèÿ íà ïîòîëêå âàëåíòíîéçîíû íåäîïèðîâàííîãî âèðòóàëüíîãî CuO2-óðîâíÿ,êîòîðûé ïðèîáðåòàåò â ðåçóëüòàòå äîïèðîâàíèÿ êî�íå÷íóþ ñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü è äèñïåðñèþ, óðî�âåíü Ôåðìè ïèííèíãóåòñÿ ýòèìè ñîñòîÿíèÿìè, à íåñàìîé âàëåíòíîé çîíîé.Âî-âòîðûõ, â ÏÌ-�àçå ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèèäîïèðóþùåé êîìïîíåíòû èìååò ìåñòî ïåðåõîä îòäûðî÷íîé ÏÔ ñ öåíòðîì â k = (�; �) ê ÏÔ ýëåê�òðîííîãî òèïà ñ öåíòðîì â k = (0; 0) [21℄. Ýòîò ñöå�íàðèé âîñïðîèçâîäèòñÿ â ðàñ÷åòå. Îäíàêî âîçíèêàþ�ùèå ïðè ýòîì ðàñõîæäåíèÿ êàñàþòñÿ çíà÷åíèÿ xopt.Òàê êàê ïîñëåäíèå èìåþò ìåíüøåå çíà÷åíèå â ðàñ÷å�òå äëÿ ÀÔÌ-�àçû, xopt � 0:28�0.3, ìû äóìàåì, ÷òîðàñõîæäåíèÿ ñâÿçàíû ñ óïðîùåííûìè îïèñàíèÿìèñïèíîâûõ êîððåëÿöèé, è íàäååìñÿ, ÷òî ó÷åò áëèæ�íåãî ñïèíîâîãî ïîðÿäêà ïîçâîëèò ïîëó÷èòü ïðàâèëü�íóþ âåëè÷èíó xopt.Â-òðåòüèõ, â ÀÔÌ-�àçå ÂÒÑÏ-ñîñòàâîâ íàøèðàñ÷åòû âîñïðîèçâîäÿò ïñåâäîùåëü ìåæäó ¾ïðèìåñ�íîé¿ çîíîé è ïîòîëêîì âàëåíòíîé çîíû. Ïñåâäîùåëüðàçðóøàåòñÿ âìåñòå ñ ïðèìåñíîé çîíîé ñ ðîñòîì äî�ïèðîâàíèÿ, òàê êàê â ÏÌ-�àçå äèñïåðñèÿ ýëåêòðî�íîâ àíàëîãè÷íà äèñïåðñèè îïòèìàëüíî äîïèðîâàí�íûõ ÂÒÑÏ-ñîñòàâîâ.Êðîìå òîãî, çîííàÿ ñòðóêòóðà êâàçè÷àñòèö èñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñèëüíî çàâèñÿò îò òåìïå�ðàòóðû â àíòè�åððîìàãíèòíîé �àçå, ïðèðîäà ýòîéçàâèñèìîñòè îáóñëîâëåíà ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ñïåê�òðàëüíîãî âåñà ìåæäó ðàçëè÷íûìè êâàçè÷àñòèöà�ìè ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû. È òåìïåðàòóðíàÿ, èêîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè çîííîé ñòðóêòóðûíå ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû â òðàäèöèîííîì îäíîýëåê�òðîííîì çîííîì ïîäõîäå è ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåìñïåöè�èêè çîííîé ñòðóêòóðû êâàçè÷àñòèö â ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîííûõ ñèñòåìàõ [25℄.Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîéïîääåðæêå ÔÖÏ ¾Èíòåãðàöèÿ¿ (ãðàíò �Á0017),�ÔÔÈ-ÊÊÔÍ ¾Åíèñåé¿ (ãðàíò �02-02-97705),�ÔÔÈ (ãðàíò �03-02-16124) è ÈÍÒÀÑ (ãðàíò�01-0654), à òàêæå ïðîãðàììû ¾Êâàíòîâàÿ ìàêðî��èçèêà¿ �ÀÍ.
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