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ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ Â ÑÈÑÒÅÌÅ p�d-ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ�. Î. Çàéöåâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 íîÿáðÿ 2004 ã.Èçó÷àåòñÿ ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ñîåäèíåíèé ïðè ó÷åòå ýíåðãèè Õàááàðäà êàê íàèáîëüøåãî ýíåðãåòè÷å-ñêîãî ïàðàìåòðà. Ïîëó÷åíû óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè. Îïðåäåëåíà �àçîâàÿäèàãðàììà ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ d- è p-îáî-ëî÷åê ïåðåõîäíîãî è íåïåðåõîäíîãî ýëåìåíòîâ.PACS: 74.20.-z, 71.10.Fd, 74.25.Dw1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊëàññè÷åñêàÿ ìîäåëü Õàááàðäà, â êîòîðîé ó÷è�òûâàåòñÿ ïðÿìîé ïåðåñêîê ìåæäó áëèæàéøèìè êà�òèîíàìè t- èëè e-îáîëî÷êè ïåðåõîäíîãî ýëåìåíòà,ïîçâîëÿåò ïðàâèëüíî îïèñàòü ýëåêòðîííûå ñâîé�ñòâà ñâåðõïðîâîäíèêîâ òèïà Ln3+2�xM4+x CuO4 [1; 2℄.Çäåñü ïðè âîçðàñòàíèè êîíöåíòðàöèè x ÷åòûðåõâà�ëåíòíîãî êàòèîíà M4+ ïðîèñõîäèò çàïîëíåíèå âåðõ�íåé ïîëîâèíû ïîäçîíû Õàááàðäà, îòâå÷àþùåé êîë�ëåêòèâèçàöèè (x2 � y2)-ñîñòîÿíèé ìåäè. Ïðè ýòîì2p6-îáîëî÷êà êèñëîðîäà îñòàåòñÿ ïîëíîñòüþ çàïîë�íåííîé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðåäïîëîæåíèþ î áîëü�øîé ýíåðãèè äûðî÷íûõ p-âîçáóæäåíèé ïî ñðàâíå�íèþ ñ ýíåðãèåé äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé â 3d10-îáîëî÷êåCu+.Äëÿ äðóãèõ ñîåäèíåíèé, òàêèõ êàêLn3+2�xM2+x CuO4, YBa2Cu3O7�Æ è Sr2RuO4, ñëåäóåòîòêàçàòüñÿ îò ïðåäïîëîæåíèÿ î ïîëíîì çàïîëíåíèèp-îáîëî÷êè àíèîíîâ O2� è ÿâíî ó÷åñòü ïåðåñêîêìåæäó êèñëîðîäíûìè àíèîíàìè è ìåäíûìè êàòè�îíàìè [3; 4℄. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñäâèã êèñëîðîäíûõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãèåé �p îòíîñèòåëüíîêàòèîííûõ ñ ýíåðãèåé �d ñ÷èòàåòñÿ çàäàííûì:r = �p � �d, òàê ÷òî êëàññè÷åñêîé ìîäåëè Õàááàðäàñîîòâåòñòâóåò r � U . �åàëüíîé ñèòóàöèè îòâå÷àåòîáðàòíûé ïðåäåë, êîãäà ýíåðãèÿ Õàááàðäà U îêàçû�âàåòñÿ áîëüøå èëè ïîðÿäêà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñäâèãàr. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîä X-îïåðàòîðîâ èñïîëü�çóåòñÿ â òàê íàçûâàåìîé p�d-ìîäåëè. Îñíîâíîå*E-mail: zaitsev�mbslab.kiae.ru

ïðåäïîëîæåíèå ïðè âûáîðå ãàìèëüòîíèàíà ñîñòîèòâ òîì, ÷òî ýíåðãèÿ Õàááàðäà â çàâèñèìîñòè îòãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n ìîæåò áûòü îöåíåíàïî �îðìóëå U(n) � U(1)=n; ãäå U(1) � ýíåðãèÿÕàááàðäà s-ýëåêòðîíîâ ðàâíàÿ 17 ýÂ. Ïîýòîìó äëÿ2p-ýëåêòðîíîâ êèñëîðîäà è äëÿ 3d-ýëåêòðîíîâ ìåäèèìååì ñîîòâåòñòâåííî 8.5 ýÂ è 5.67 ýÂ.Ñîãëàñíî ýòèì îöåíêàì ñëåäóåò ñ÷èòàòü, ÷òî êàêäëÿ d-, òàê è äëÿ p-ýëåêòðîíîâ ýíåðãèÿ Õàááàðäàâåëèêà ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé ïåðåñêîêà tpd. Ïîýòîé ïðè÷èíå ïðàâèëüíûé âûáîð íóëåâîãî ïðèáëè�æåíèÿ è ïåðåõîä ê X-îïåðàòîðàì ïîçâîëÿåò ïîëó�÷èòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿ ïîðÿäêà tpd(p) êàê â ñëó�÷àå (d�d)-, òàê è â ñëó÷àå (p�p)-ðàññåÿíèÿ. Ýòîò æåìåòîä ïîçâîëÿåò çàïèñàòü óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, ò. å.óñòàíîâèòü ñâÿçü ìåæäó õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì,ïàðàìåòðîì � = �p � �d è ÷èñëîì äûðîê íà 2p6- è3d10-îáîëî÷êàõ êèñëîðîäà è ìåäè.×òî æå êàñàåòñÿ âåëè÷èíû Upd, ò. å. êóëîíîâñêîéýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ, îòíîñÿùèõñÿ êñîñåäíèì êàòèîíàì ìåäè è àíèîíàì êèñëîðîäà, òîýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïðåäïîëàãàþòñÿ ìàëûìè èâìåñòå ñ ýíåðãèåé âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ (Vddè Vpp), ïðèíàäëåæàùèõ ê ñîñåäíèì àòîìàì, â ñòàòüåâîîáùå íå ðàññìàòðèâàþòñÿ.Ïðè ýòîì ïàðàìåòð Ýìåðè r = �p � �d ñ÷èòàåòñÿïðîèçâîëüíûì. Äåëî â òîì, ÷òî îí ñîäåðæèò âêëàäêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, îáóñëîâëåííîãî ðàçíîñòüþïîòåíöèàëîâ â ìåñòàõ íàõîæäåíèÿ êàòèîíîâ ìåäè èàíèîíîâ êèñëîðîäà, êîòîðûé èç-çà ý��åêòîâ ýêðà�íèðîâàíèÿ äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå ïîääàâàëñÿ êà�êèì-ëèáî ðàçóìíûì îöåíêàì.796



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p�d-ýëåêòðîíîâÂ òàêîé ïîñòàíîâêå íàøà çàäà÷à � ïîñòðîèòü�àçîâóþ äèàãðàììó â çàâèñèìîñòè îò äâóõ ïàðà�ìåòðîâ: r = �p � �d è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà� = �(�p � �d)=2. Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ïîçâîëÿþòîòîáðàçèòü ïîëó÷åííóþ �àçîâóþ äèàãðàììó â ïåðå�ìåííûõ hp; hd.Ýêñïåðèìåíòû ïî èçó÷åíèþ ñîïðîòèâëåíèÿ â ñî�åäèíåíèÿõ Sr2RuO4 è Nd3+2�xCe4+x CuO2O2�2 îáíàðó�æèâàþò êâàäðàòè÷íóþ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü[5℄, ÷òî óêàçûâàåò íà ñëàáîñòü ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Õàðàêòåðíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè, êî�òîðàÿ îïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðó ïåðåõîäà ïî �îð�ìóëå ÁÊØ äëÿ ñîåäèíåíèÿ Nd2�xCexCuO4, èìå�åò òîò æå ïîðÿäîê, ÷òî è ó èçâåñòíîãî ñîåäèíå�íèÿ La3+2�xMe2+x CuO4, äîïèðîâàííîãî äâóõâàëåíòíû�ìè êàòèîíàìè Ba, Sr èëè Hg. Ýòè �àêòû óêàçûâàþòíà òî, ÷òî ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå èã�ðàåò êëþ÷åâóþ ðîëü, âåëè÷èíà êîòîðîãî ñóùåñòâåí�íî ïðåâûøàåò øèðèíó çàïîëíÿþùåéñÿ eg-îáîëî÷-êè Cu.Â ñîåäèíåíèè SrRuO4 ýíåðãèÿ Õàááàðäà4d-ýëåêòðîíîâ ðóòåíèÿ îêàçûâàåòñÿ ìåíüøå, ÷åìýíåðãèÿ Õàááàðäà 3d-ýëåêòðîíîâ ìåäè, îäíàêî îíàïî-ïðåæíåìó ïðåâûøàåò øèðèíó íåäîçàïîëíåííîétxy-îáîëî÷êè.×èñëî äûðîê íà 2p6-îáîëî÷êå êèñëîðîäà (hp), ëå�æàùèõ â ïëîñêîñòè CuO2-ñëîÿ, ñâÿçàíî ñ ÷èñëîìäûðîê íà 3d10-îáîëî÷êå êàòèîíîâ Cu ÷åðåç óñëîâèåýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè:2hp + hd = 1� x â ñëó÷àå Nd2�xCexCuO4; (1a)2hp+ hd = 1+ x â ñëó÷àå La2�xMe2+x CuO4: (1á)Ýíåðãèÿ 4s-ñîñòîÿíèé áîëüøå, ÷åì ýíåðãèÿ 3d-ñîñ-òîÿíèé. Ñîîòâåòñòâåííî ýòîìó 0 < hd < 2, èìû äîëæíû ñëåäèòü çà ñòåïåíüþ íåäîçàïîëíåíèÿpx;y-îáîëî÷åê êèñëîðîäà, ëåæàùèõ â ïëîñêîñòèCuO2, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå èõ äâóêðàòíîåâûðîæäåíèå è çàìå÷àÿ, ÷òî ýíåðãèÿ Õàááàðäàçíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì ýíåðãèÿ Ôåðìè.Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî â ñîåäèíåíèèSr2+2 RuO4, ãäå âûðîæäåííûå 4tzx- è 4tyz-îáîëî÷êèîêàçûâàþòñÿ çàïîëíåííûìè, â òî âðåìÿ êàê4txy-îáîëî÷êà çàïîëíÿåòñÿ â ìåðó ñóùåñòâîâàíèÿäûðîê íà 2p6-îáîëî÷êàõ êèñëîðîäíûõ àíèîíîâ,ëåæàùèõ â ïëîñêîñòè RuO2. Ó÷èòûâàÿ óñëîâèÿýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè, ìîæíî çàïèñàòü ñâÿçüìåæäó ÷èñëîì äûðîê ht íà txy-îáîëî÷êå êàòèî�íîâ ðóòåíèÿ è ÷èñëîì äûðîê hp íà êèñëîðîäíûõàíèîíàõ:2hp + ht = 2 â ñëó÷àå Sr2RuO4: (1â)

Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà Sr2+2 RuO4 íå îòëè÷àåò�ñÿ îò ñòðóêòóðû La3+2 CuO4, òàê ÷òî �àçîâàÿ äèà�ãðàììà ýòèõ ñîåäèíåíèé îêàçûâàåòñÿ îäèíàêîâîé.Îñíîâíîå ðàçëè÷èå îïðåäåëÿåòñÿ ðàçëè÷íûì ðàñïî�ëîæåíèåì ëèíèé ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè (1á) è (1â).2. �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ È ÏÎÑÒÀÍÎÂÊÀÇÀÄÀ×ÈÄëÿ ïðîñòîòû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ýòà ýíåðãèÿ ÿâ�ëÿåòñÿ áåñêîíå÷íîé ïî ñðàâíåíèþ ñ èíòåãðàëàìè ïå�ðåñêîêà tik(r); ti(r) è �(r), êîòîðûå âõîäÿò â îïðåäå�ëåíèå ãàìèëüòîíèàíà:Ĥ = Xi;j;r;r0;�;r6=r0 p̂+ir� p̂jr0�t(ij)(r� r0) ++ Xi;r;r0;� hâ+r�p̂ir0�t(i)(r� r0) + h..i++ Xr;r0;�;r6=r0 â+r� âr0��(r � r0) ++ �pXi;r;� p̂+ir� p̂ir� + �dXi;r;� â+r� âr� : (2)Çäåñü i; j � âåêòîðíûå èíäåêñû, ñîîòâåòñòâóþùèåt1u-ñîñòîÿíèÿì, �p è �d � ýíåðãèè îäíîäûðî÷íûõ p-è d-ñîñòîÿíèé.Åñëè ñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ hp è hd ìåíü�øå åäèíèöû, òî äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü ïåðåõîäûìåæäó ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûì è ÷åòûðüìÿ âîçìîæ�íûìè îäíîäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè. Ñîîòâåòñòâåí�íî ýòîìó âûðàçèì îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òî�æåíèÿ ÷åðåç X-îïåðàòîðû, îòâå÷àþùèå ïåðåõîäàììåæäó ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìè è îäíîäûðî÷íûìèñîñòîÿíèÿìè:̂a+r� = X̂�;0; âr� = X̂0;�;p̂+kr� = X̂k�;0r ; p̂kr� = X̂0;k�r : (3)Çäåñü k = x; y, à èíäåêñû (k�; 0) è (0; k�) îáîçíà÷àþòïåðåõîäû ìåæäó ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîé îáîëî÷êîé2p6 è îäíîäûðî÷íûìè jpx;y;�i-ñîñòîÿíèÿìè (è îáðàò�íî).Äëÿ îáëàñòè 1 < hd < 2 íåîáõîäèìî ðàñ�ñìîòðåòü ïåðåõîäû ìåæäó äâóìÿ îäíîäûðî÷íûìè(x2 � y2)-ñîñòîÿíèÿìè è äâóõäûðî÷íûì ñîñòîÿíèåìñ íóëåâûì ñóììàðíûì ñïèíîì.Êàê âïåðâûå çàìåòèë Ýìåðè [3℄, îñíîâíóþ ðîëü â�îðìèðîâàíèè ñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèéCuO2-êîìïëåêñà èìåþò ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû w ïå�ðåñêîêà ìåæäó êèñëîðîäîì è ìåäüþ. Ïðè ýòîì ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû, ïðîïîðöèîíàëüíûå wp è wd; ìåíü�øå è èìåþò âåñüìà ñëîæíóþ óãëîâóþ çàâèñèìîñòü797



�. Î. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005îò êâàçèèìïóëüñà. Ïî ýòîé ïîñëåäíåé ïðè÷èíå â öå�ëÿõ óïðîùåíèÿ áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî äèàãîíàëü�íûå p�p- è d�d-ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïðîïîðöèîíàëü�íû îäíîé è òîé æå áåçðàçìåðíîé �óíêöèè tp.Ñ ó÷åòîì ýòèõ óïðîùåíèé çàïèøåì îáðàòíóþ îä�íî÷àñòè÷íóþ �óíêöèþ �ðèíà, êîòîðàÿ â íóëüïåòëå�âîì ïðèáëèæåíèè ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ (¾Õàá�áàðä I¿) è ïðè Up, Ud = +1 èìååò ñëåäóþùèé âèä:G�1! (p) = (0; �)(ax)(by)(ay)(bx) �
�0BBBBBB� 
d(p) �fdw�x(p) �fdw�y(p) 0 0�fpw��x (p) 
p(p) 0 0 0�fpw��y (p) 0 
p(p) 0 00 0 0 
p 00 0 0 0 
p

1CCCCCCA : (4)Çäåñü ââåäåíû óäîáíûå îáîçíà÷åíèÿ:!n = (2n+ 1)�T;
p = i! � �p; 
d(p) = i! � wdfdtp � �d;
p(p) = i! � wpfptp � �p: (5)Ñóììà �p+�pfptp ñîñòîèò èõ äâóõ àíèçîòðîïíûõ âåò�âåé px;y âûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Äâå äðóãèå âåòâèíå êîëëåêòèâèçèðóþòñÿ è èìåþò ýíåðãèþ �p:Äëÿ áåñêîíå÷íîé ýíåðãèè Õàááàðäà êîíöåâûåìíîæèòåëè fp è fd ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè �óíêöèÿìèhp;d [6℄. Íà êðàÿõ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâà�ëà k < h(k)p;d < k+1 îíè îêàçûâàþòñÿ ðàâíûìè îáðàò�íîé ñòåïåíè âûðîæäåíèÿ íèçøåãî k-äûðî÷íîãî èëè(k + 1)-äûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ:f (0)d = 1� hd2 ; 0 < nd < 1;fp = 1� 34hp; 0 < np < 1;f (1)d = hd2 ; 1 < hd < 2;f (1)p = hp + 212 ; 1 < hp < 2: (6)Íèæå ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì îáëàñòè0 < hd < 2; 0 < hp < 1:3. Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈßÍàðÿäó ñ äâóìÿ íå êîëëåêòèâèçèðîâàííûìèpx;y-âåòâÿìè, êîòîðûå èìåþò îäèíàêîâûå ýíåðãèè

E(1;2) = �p; ïîëþñû îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíà(4) îïðåäåëÿþò åùå òðè âåòâè:E(3)p = �(p)p = wpfptp + �p; �(�)p = �(p)p + �(d)p2 �� 12r��(p)p � �(d)p �2 + 4w2fpfdj�pj2;ãäå j�pj2 = j�x(p)j2 + j�y(p)j2: (7)Èñïîëüçóÿ îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèå, íàõîäèìñîîòíîøåíèå ìåæäó õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì� = � (�d + �p) =2; òåìïåðàòóðîé è ñðåäíèìè ÷èñëà�ìè ÷àñòèö, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäíó ýëåìåíòàðíóþÿ÷åéêó. C ó÷åòîì êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ïî ñïèíî�âûì è êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì èìååì ñóììû îòäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îäíî÷àñòè÷íîé�óíêöèè �ðèíà:hd = 2fdTX!;p Gd;d! (p) exp (iÆ!) ;hp = fpTX!;p �Gxx +Gyy + 2i! � �p� exp (iÆ!) : (8)Ïðè÷èíà èñ÷åçíîâåíèÿ äâîéêè ïåðåä ñóììîé ïîp-ýëåêòðîííûì ñîñòîÿíèÿì äâóõàòîìíîé ìîëåêóëûCuO2 ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî hp åñòü ñðåäíåå ÷èñëîp-ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí àíèîí êèñëî�ðîäà, à íå íà âñþ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó.Èñïîëüçóÿ ÿâíîå âûðàæåíèå äëÿ îáðàòíîé �óíê�öèè �ðèíà (4), íàõîäèìGdd = X�=�A(��)p 1i!n � �(�)p ;Gxx = Gyy = 12�i!n��(p)p �+12 X�=�A(�)p 1i!n��(�)p ;A�p = 12 26641� �(p)p � �(d)pr��(p)p � �(d)p �2 + 4w2fpfdj�pj23775 : (9)Â ðåçóëüòàòå ïîäñòàíîâêè è ñóììèðîâàíèÿ ïî i!nïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, âûðàæåííûå ÷åðåçñóììû îò �óíêöèé Ôåðìè nF (�).Äëÿ d-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé íåîáõîäèìî ðàññìîò�ðåòü äâå îáëàñòè:hd = 2fd Xp;�=�A(��)p nF ��(�)p �ïðè 0 < hd < 1; fd = 1� hd2 ;hd = 1 + fd Xp;�=�A(��)p nF ��(�)p �ïðè 1 < hd < 2; fd = hd2 : (10a)
798



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p�d-ýëåêòðîíîâÄëÿ p-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé äîñòàòî÷íî ðàññìîò�ðåòü îáëàñòü 0 < hp < 1; äëÿ êîòîðîé èìååìfp = 1� 3hp=4;hp = fp(2nF (�p) +Xp "nF ��(p)p �++ X�=�A(�)p nF ��(�)p �#) : (10á)Ñ ó÷åòîì êâàäðàòíîé ñèììåòðèè âñå èíòåãðàëû ïå�ðåñêîêà âûðàæàþòñÿ ÷åðåç åäèíñòâåííóþ �óíêöèþêâàçèèìïóëüñîâ �(p):�(p)p = wp�(p); �(d)p = wd�(p);w2j�pj2 = w2 (1� �(p)) :Äëÿ ýòîé �óíêöèè ìîæíî çàäàòü çàòðàâî÷íóþ�óíêöèþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé�0(�) =Xp Æ (�� �(p)) ;ïîñëå ÷åãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèé ïðåäñòàâëÿþòñÿ ââèäå îäíîêðàòíûõ èíòåãðàëîâ.Êëàññè÷åñêîé ìîäåëè Ýìåðè ñîîòâåòñòâóåò ïðè�áëèæåíèå w � wp � wd, îäíàêî áîëåå ðåàëèñòè÷å�ñêàÿ ñèòóàöèÿ îòâå÷àåò íåðàâåíñòâàì w � wp � wd.4. Ê�ÈÒÅ�ÈÉ ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÈÏðè áåñêîíå÷íîé ýíåðãèè Õàááàðäà âçàèìîäåé�ñòâèå s- è t-âîçáóæäåíèé ïðîÿâëÿåòñÿ â ðàññåÿíèèè ñèëüíîé çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ îò ïî�ëîæåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè. Ìû íàõîäèì êóïåðîâñêóþíåóñòîé÷èâîñòü èç óñëîâèÿ ïîÿâëåíèÿ ñèíãóëÿðíî�ñòè ó äâóõ÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíà [7℄. Â ëåñò�íè÷íîì ïðèáëèæåíèè ïðîáëåìà ñâîäèòñÿ ê íàõîæäå�íèþ óñëîâèé íåèñ÷åçàþùèõ ðåøåíèé â ñîîòâåòñòâó�þùåé îäíîðîäíîé ñèñòåìå óðàâíåíèé. Ïðè íóëåâûõñóììàðíîì èìïóëüñå, ñóììàðíîé ïðîåêöèè ñïèíà èýíåðãèè â íàøåé çàäà÷å ýòà ñèñòåìà èìååò ñëåäóþ�ùèé âèä:����;��� (p) = g���;���(p)�� Xp0;�;�� g���;� ��(p0)K;��;��(p0)��;�;��(p0); (11)ãäå K;��;��(p0) = TX! G��!(�p0)G���! (p0):

Èíäåêñû � è �� îòíîñÿòñÿ ê ïåðåõîäàì ñ ïðîòèâîïî�ëîæíûìè çíàêàìè èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà. Êîì�ïîíåíòû ãðèíîâñêîé �óíêöèè G��! (p) îïðåäåëÿþòñÿ÷åðåç îáðàòíóþ ìàòðèöó (4). Ñîãëàñíî Äàéñîíó [8℄,àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ g���;� �� îïðåäåëÿåòñÿ äâîéíûìêîììóòàòîðîì: nX̂�r hX̂ ��r Ĥio. Â êîíå÷íîì ñ÷åòå îíâûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñòðóêòóðíûå ïîñòîÿííûå N��;� ñî�îòâåòñòâóþùåé ñóïåðàëãåáðû [1; 2℄:hX̂�r ; X̂�r0i� = N��;�X̂�+�r Ær;r0 : (12)Â íàøåì ñëó÷àå ãàìèëüòîíèàí (2) ïðåäñòàâëÿåòñÿ ââèäå ñóììû ïðîèçâåäåíèé �åðìè-îïåðàòîðîâ, îòíî�ñÿùèõñÿ ê ðàçíûì ÿ÷åéêàì:Ĥ == Xr;r0;r6=r0 �t(r; r0)�;�X̂�r X̂�r0+t(r; r0)��;��X̂ ��r X̂ ��r0� : (13)Çäåñü èíäåêñû ñ ÷åðòîé (íàïðèìåð, ��) îáîçíà÷àþòïåðåõîäû ñ èçìåíåííûì çíàêîì ïðîåêöèè ñïèíà (ïîîòíîøåíèþ ê �).Íåïîñðåäñòâåííîå âû÷èñëåíèå ïðèâîäèò ê ñëåäó�þùèì ðàâåíñòâàì:hX ��r ; Ĥi = Xr0;�;�;r0 6=rN+��;�t(r; r0)�;�X̂ ��+�r X̂�r0 ++ Xr0;��;��;r0 6=rN+��;��t(r; r0)��;��X̂ ��+��r X̂ ��r0 : (14)nX̂�r hX̂ ��r ; Ĥio == Xr0;�;�;r0 6=rN��;��+�N+��;�t(r; r0)�;�X̂�+��+�r X̂�r0 ++ Xr0;��;��;r0 6=rN��;��+��N+��;��t(r; r0)��;��X̂�+��+��r X̂ ��r0 : (15)Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà ìû èçó÷àåì ïåðåõîäû ìåæäóñîñòîÿíèÿìè ñ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûìè îáîëî÷êà�ìè è îäíîäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè, ìîæíî áåç òðó�äà ïðîâåñòè âû÷èñëåíèå äâîéíûõ êîììóòàòîðîâ. Íàðèñ. 1 äàíî ãðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå áîðíîâñêèõàìïëèòóä.Â ñëó÷àå (d� d)-ðàññåÿíèÿ ñ ïîìîùüþ ãàìèëüòî�íèàíà (2) íàõîäèì799
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(0, +)�èñ. 1. Áîðíîâñêèå àìïëèòóäû êèíåìàòè÷åñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïðè nd < 1; äëÿ âåðõíåé ïîäçî-íû Õàááàðäà (nd > 1) ñëåäóåò ïðîâåñòè çàìåíó(0; �)! (��; 2)hX̂(0;��)r nX̂(0;�)r ; Ĥoi == �Xi;r0 X̂(0;�)r p̂ir0��t(i)(r�r0)��Xi;r0 p̂ir0�X̂(0;��)r t(i)(r� r0)�� Xr0;r0 6=r X̂(0;�)r âr0���(r � r0)�� Xr0;r6=r0 âr0�X̂(0;��)r �(r � r0): (16)Â ñëó÷àå (p� p)-ðàññåÿíèÿhX̂(0;i;��)r nX̂(0;i;�)r ; Ĥoi == �Xr0 X̂(0;i;�)r p̂ir0��t(i)(r� r0)��Xr0 p̂ir0�X̂(0;i��)r t(i)(r� r0)�� Xj;r0;�;r0 6=r X̂(0;i;�)r p̂jr0;��t(ij)(r� r0)�� Xj;r0;�;r0 6=r p̂jr0�X̂(0;i;��;r)t(ij)(r� r0): (17)Ïîñëå ïåðåõîäà ê êîìïîíåíòàì Ôóðüå è ê ñèñòåìåöåíòðà èíåðöèè îêàçûâàåòñÿ, ÷òî àìïëèòóäû ðàññåÿ�íèÿ çàâèñÿò òîëüêî îò èìïóëüñà ðàññåÿííûõ ÷àñòèöè òîëüêî ìíîæèòåëÿìè îòëè÷àþòñÿ îò èíòåãðàëîâïåðåñêîêà t�;�(p):g�;�;�(p;p0) = �Æ�; ft�;�(p0) + t�;�(�p0)g �� Æ�;� ft�;(p0) + t�;(�p0)g : (18)

Èíäåêñû �; ; � � íîìåðà îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ(d; x; y).Äàëüíåéøèå óïðîùåíèÿ ÿäðà èíòåãðàëüíîãîóðàâíåíèÿ (11) ñâÿçàíû ñ âîçìîæíîñòüþ ïðîâåñòèñóììèðîâàíèå ïî âíóòðåííèì èíäåêñàì � è ��. Äëÿäîñòèæåíèÿ ýòîé öåëè çàïèøåì óðàâíåíèå Äàéñîíà,êîòîðîå óæå áûëî èñïîëüçîâàíî äëÿ íàõîæäåíèÿîáðàòíîé �óíêöèè �ðèíà (10). Â îäíîïåòëåâîìïðèáëèæåíèè (¾Õàááàðä I¿) èìååìX� f�t�;�(p)G�;! (p) == Æ�; � ��Ĝ(0)! ��1 Ĝ!(p)�� ; (19a)X�� f��t��;��(�p)G��;��!(�p) == Æ��;� � ��Ĝ(0)�!��1 Ĝ�!(�p)���� : (19á)Óìíîæèì ñîîòíîøåíèå (16) íà [G�!(�p)℄��� , àñîîòíîøåíèå (17) � íà [G!(p)℄� , òîãäà ïîëó÷èìâîçìîæíîñòü èñêëþ÷èòü ñóììû ïî íîìåðàì ïåðå�õîäîâ, ñîäåðæàùèå èíòåãðàëû ïåðåñêîêà t�;�(p) èt���;��(�p).Èñêëþ÷èâ ýòè ñóììû, à òàêæå ïðåíåáðåãàÿ íåëî�ãàðè�ìè÷åñêèìè ñëàãàåìûìè, ñîäåðæàùèìè ïåðâûåñòåïåíè ãðèíîâñêèõ �óíêöèé, ïîëó÷èì ñëåäóþùóþñèñòåìó óðàâíåíèé:����;��� (p) = g���;���(p) ++ T X!;p0;�;��( 1f� ��Ĝ(0)! ��1 Ĝ!(p)�� hĜ�!(�p)i��� ++ 1f�� ��Ĝ(0)�!��1 Ĝ�!(�p)���� hĜ!(p)i�)�� ��;�;��(p0): (20)Äëÿ îïðåäåëåíèÿ óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ êóïåðîâ�ñêîé íåóñòîé÷èâîñòè äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü ñèñòå�ìó îäíîðîäíûõ óðàâíåíèé, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþòíåîäíîðîäíîé ñèñòåìå (20):���� == T X!;p0;;�( 1f� ��Ĝ(0)! ��1 Ĝ!(p)�� hĜ�!(�p)i��� ++ 1f�� ��Ĝ(0)�!��1 Ĝ�!(�p)���� hĜ!(p)i�)�� : (21)800



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p�d-ýëåêòðîíîâÂ îòñóòñòâèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ âñå ìàòðè÷íûåýëåìåíòû íå çàâèñÿò îò çíà÷åíèÿ ïðîåêöèèñïèíà. Îáðàòíàÿ íóëåâàÿ �óíêöèÿ �ðèíà èìå�åò òîëüêî äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû��Ĝ(0)�!��1��� = i! � ��; òàê ÷òî â ðàìêàõ èñïîëü�çóåìîãî ëîãàðè�ìè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ çàäà÷àîïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðå�õîäà ñâîäèòñÿ ê íàïèñàíèþ óñëîâèÿ ðàçðåøèìîñòèîäíîðîäíîé ñèñòåìû àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé:�� = �2 ��f�T X!;p0; hĜ!(p)i� hĜ�!(�p)i� � : (22)Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à âû÷èñëåíèÿ òåìïåðàòóðûñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà ñâîäèòñÿ ê íàõîæäå�íèþ óñëîâèÿ ðàçðåøèìîñòè ñèñòåìû àëãåáðàè÷åñêèõóðàâíåíèé (22).ßäðî ýòîãî óðàâíåíèÿ èìååò ñèëüíîå âûðîæäå�íèå ïî èíäåêñàì �, . Íåïîñðåäñòâåííûå âû÷èñëå�íèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî èç îêîí÷àòåëüíîãî óñëîâèÿ ðàç�ðåøèìîñòè èñ÷åçàþò âñå ïðîèçâåäåíèÿ íåäèàãîíàëü�íûõ ìèíîðîâ ìàòðèöû îïåðàòîðà ïðàâîé ÷àñòè óðàâ�íåíèÿ (22). ×òî æå êàñàåòñÿ äèàãîíàëüíûõ ñîñòàâëÿ�þùèõ, òî óñëîâèå ðàçðåøèìîñòè âûðàæàåòñÿ ÷åðåçïðîñòåéøóþ ñóììó äèàãîíàëüíûõ êîìïîíåíò:1 = �2X� ��f�TX!;p hĜ!(p)i�� hĜ�!(�p)i�� : (23)Äèàãîíàëüíûå êîìïîíåíòû îäíî÷àñòè÷íûõ �óíê�öèé �ðèíà óäîáíî âûðàçèòü ÷åðåç íîðìàëüíûå êî�îðäèíàòû è ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåéîáðàòíîé ìàòðèöû:hĜ!(p)ikk =X� A(�)k (p)i!n � �(�)p ; �(�)p = ��p � �; (24)ãäå ��p � ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îáðàòíîé ìàòðè�öû (4).Ïðè ïîäñòàíîâêå ýòîãî ðàçëîæåíèÿ â (23) ñëåäó�åò çàìåòèòü, ÷òî ñ ïðèíÿòîé ëîãàðè�ìè÷åñêîé òî÷�íîñòüþ ñëåäóåò îòáðîñèòü ñëàãàåìûå ñ ðàçëè÷íûìèíîìåðàìè ïîëþñíûõ ñëàãàåìûõ:1 = �2Xk� �kfk TX!;p A(�)k (p)A(�)k (�p)!2n + (�(�)p )2 == �Xk� �kfk Xp A(�)k (p)A(�)k (�p)�(�)p th �(�)p2T! : (25)Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàäàííîì íîìåðå ýíåðãåòè÷å�ñêîé ïîëîñû èìååòñÿ ñîâîêóïíîñòü ñèíãóëÿðíûõ ñëà�ãàåìûõ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò òåìïåðàòóðó ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Èíûìè ñëîâàìè, â îáëàñòè

ìåòàëëè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ïðè çàäàííîì çíà÷å�íèè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ñóùåñòâóåò �èêñèðî�âàííûé íîìåð �; äëÿ êîòîðîãî óñëîâèå �(�)p = 0 îïðå�äåëÿåò ïîâåðõíîñòü Ôåðìè.Âûäåëÿÿ òàêèå ñëàãàåìûå, ìîæíî ïåðåïèñàòüóñëîâèå êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè äëÿ çàäàííîãîíîìåðà ýíåðãåòè÷åñêîé ïîëîñû �:1 = �Xk �kfk Xp A(�)k (p)A(�)k (�p)�(�)p th �(�)p2T! : (26)Ýòî ñîîòíîøåíèå ìîæåò áûòü çàïèñàíî â êëàññè÷å�ñêîé �îðìå ÁÊØ: T = �� exp (�1=�), ãäå� = �2Xk �kfk Xp A(�)k (p)A(�)k (�p)Æ(�(�)p ): (27)Â íàøåì ïðîñòåéøåì ñëó÷àå, êîãäà çàïîëíÿåòñÿíèæíÿÿ õàááàðäîâñêàÿ ïîäçîíà hd < 1, íîðìàëüíûåêîîðäèíàòû è ñîáñòâåííûå �óíêöèè îïðåäåëÿþòñÿñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé (9). Â ðåçóëüòàòå ïðè çà�äàííîì � íàõîäèì êîíñòàíòó ÁÊØ è óñëîâèå ñóùå�ñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïðè T = 0: �(�) > 0,ãäå�(�) = �2 �dfd Xp �A(��)k (p)�2 Æ ��(�)p ��� �pfp Xp �A(�)k (p)�2 Æ ��(�)p � : (28)Íåòðóäíî ïðîñëåäèòü, ÷òî ïðè ïåðåõîäå ê çàïîëíå�íèþ âåðõíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû óñëîâèå ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè èìååò òîò æå âèä (28), íî ñ çàìåíîéçíàêà ïåðåä �d:�(�) = 2 �dfd Xp �A(��)k (p)�2 Æ ��(�)p ��� �pfp Xp �A(�)k (p)�2 Æ ��(�)p � : (29)Â îáîèõ ñëó÷àÿõ � = �1 ïðè çàïîëíåíèè íèæíåé ãè�áðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû, � = +1 ïðè çàïîëíåíèèâåðõíåé ãèáðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû.Óñëîâèå ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïðèíåçàâèñèìîì çàïîëíåíèè íåãèáðèäèçîâàííîé p-çîíûèìååò âèä �p < 0:5. ÌÎÄÅËÜ ÝÌÅ�È�ÕÈ�ØÀ�àññìîòðèì ìàêñèìàëüíî óïðîùåííóþ ìîäåëü,êîãäà ìîæíî âîîáùå ïðåíåáðå÷ü ïðÿìûìè ïåðåñêî�êàìè wp, wd ïî ñðàâíåíèþ ñ ïåðåñêîêàìè ìåæäó3d-ýëåêòðîíàìè ìåäè è px;y-ýëåêòðîíàìè êèñëîðîäà.6 ÆÝÒÔ, âûï. 4 801



�. Î. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005Òàêàÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è áûëà ïðåäëîæåíà Ýìå�ðè [3℄, à òàêæå Õèðøåì [4℄, êîòîðûå èçó÷àëè ñèñòåìóñ çàäàííûìè îäíî÷àñòè÷íûìè ýíåðãèÿìè �p è �d, ÷òîñîîòâåòñòâóåò ñëåäóþùåìó ãàìèëüòîíèàíó:Ĥ = �t Xr;r0;�;� hp̂+r;�;�âr0;� + h..i++ �p Xr;�;� p̂+r;�;�p̂r;�;� + �dXr;� â+r;� âr;�: (30)Çäåñü p̂+r;�;� è â+r;� � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ äûðî÷íûõp- è d-âîçáóæäåíèé â r-ÿ÷åéêå ñ ïðîåêöèåé ñïèíà �è îðáèòàëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè � = x; y.Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ýíåðãèÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãîîòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ, ïðèíàäëåæàùèõ îäíîìóè òîìó æå àòîìó, âåëèêà êàê ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãè�ÿìè îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �p;d; òàê è ïî ñðàâ�íåíèþ ñ èíòåãðàëîì ïåðåñêîêà t.Óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ ñïåêòðà îäíî÷àñòè÷�íûõ âîçáóæäåíèé íàõîäèì ÷åðåç ïîëþñû ÷åòûðåõ�êîìïîíåíòíîé �óíêöèè �ðèíà, êîòîðóþ îïðåäåëèì÷åðåç îáðàòíóþ ìàòðèöó:G�1! p = (0;�)(�; 2)(0; j; �) ��0B� 
0 0 �� (0;k)p0 
2 �� (2;k)p�� (j;0)p �� (j;2)p Æ(j;k)
p 1CA : (31)Äëÿ CuO2-ñëîÿ� (�;k)p = tf� (1� exp(ipk)) ;� (j�)p = tfj (1� exp(�ipj)) :Êðèñòàëëè÷åñêèå èíäåêñû k; j íåçàâèñèìî ïðîáåãà�þò ïî äâà çíà÷åíèÿ: x; y. Äëÿ ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ êâàä-ðàòíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êîíöåâûå ìíîæèòåëèäëÿ p-ýëåêòðîíîâ íå çàâèñÿò îò êðèñòàëëè÷åñêîãîèíäåêñà fj = fp = 1 � 3hp=4. ×òî æå êàñàåòñÿ(x2 � y2)-äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, òî îíè ñóùåñòâåííîðàçëè÷àþòñÿ äëÿ íèæíåé è âåðõíåé õàááàðäîâñêîéïîäçîí è ïîýòîìóf0 = 1� hd=2; f2 = hd=2:Â íóëüïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè ¾Õàááàðä I¿ ñðåä�íèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííûì îáðàçîìîïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç ïðîèçâåäåíèÿ âèðòóàëüíîé

�óíêöèè �ðèíà â ñîâïàäàþùèõ òî÷êàõ íà ñîîòâåò�ñòâóþùèå êîíöåâûå ìíîæèòåëè. Òàê, äëÿ ñðåäíåãî÷èñëà (x2 � y2)-äûðîêhd = 2TX!;p exp(i!Æ)
p (f0
2 + f2
0) ��1: (32)Äëÿ ñðåäíåãî ÷èñëà p-äûðîêhp = fp(3nF (�p) + TX!;p exp(i!Æ)
0
2��1) : (33)Îïðåäåëèòåëü ìàòðèöû (31) äàåò óðàâíåíèå äëÿñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé ��i!(p) = 0,ãäå � = 
0
2
p � fpt2p(f0
2 + f2
0);t2p = 2t2 2�Xk os pk! : (34)Ïîñëå ââåäåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � ïîëó÷àåì
0 = i! + U2 + �; 
2 = i! � U2 + �;
p = i! � �p: (35)Â ñëó÷àå ïðåäåëüíî áîëüøîé ýíåðãèè �p, êîãäà
p ! �1, ïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ äëÿ ñïåêòðà âîç�áóæäåíèé, êîòîðûå ñâîäÿòñÿ ê êëàññè÷åñêîé ìîäå�ëè Õàááàðäà ñ ý��åêòèâíûì èíòåãðàëîì ïåðåñêîêà��p = t2p=�p.Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå áåñêîíå÷íî áîëüøîé ýíåð�ãèè Õàááàðäà d-ýëåêòðîíîâ (
2 ! �1) èìååì âàðè�àíò îäíîâðåìåííîãî çàïîëíåíèÿ p- è d-íèæíåé õàá�áàðäîâñêîé ïîäçîíû ñî ñëåäóþùèì ñïåêòðîì:��p = �rr204 + f0fpt2p � �0; hd < 1; (36)ãäå r0 = �p + U2 ; �0 = �� �p2 :Â ýòîì ïðåäåëå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ïåðåïèñûâàþò�ñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:hp = fp8<:3nF (�p)++ Xp;�=� hA(�)(p)nF (�(�)(p))i9=; ; (37a)hd = 2fd Xp;�=�A(��)(p)nF (�(�)(p)): (37á)802



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p�d-ýëåêòðîíîâÅñëè íèæíÿÿ ïîäçîíà Õàááàðäà çàïîëíåíà, àâåðõíÿÿ çàïîëíÿåòñÿ îäíîâðåìåííî ñ p-ñîñòîÿíèÿìè,òî 
0 ! +1 è ñíîâà èìååì äâå âåòâè:��p = �rr224 + f2fpt2p � �2; 1 < hd < 2; (38)ãäå r2 = �p � U2 ; �2 = �� �p2 :Â ýòîì ïðåäåëå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ èìåþò ñëå�äóþùèé âèä:hp = fp8<:3nF (�p)++ Xp;�=� hA(�)(p)nF (�(�)(p))i9=; ; (39a)hd = 1 + fd Xp;�=�A(��)(p)nF (�(�)(p)): (39á)Â îáîèõ ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ íîðìàëüíûå êîîðäèíà�òû íå çàâèñÿò îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è îïðåäå�ëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:A(�)p = 12 241� rqr2 + 4fpfdt2p35 : (40)Óñëîâèå âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñ-òîÿíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ èç òðåáîâàíèÿ ïîÿâëåíèÿ ñèí�ãóëÿðíîñòè ó äâóõ÷àñòè÷íîé âåðøèííîé ÷àñòè ��;�ïðè íóëåâûõ ñóììàðíûõ ÷àñòîòå, èìïóëüñå è ñïèíå.Èñïîëüçóÿ ëåñòíè÷íîå ïðèáëèæåíèå, ïîëó÷àåìëèíåéíîå íåîäíîðîäíîå èíòåãðàëüíîå óðàâíåíèå äëÿ��;� . Òî÷êå âîçíèêíîâåíèÿ ñèíãóëÿðíîñòè îòâå÷à�åò âîçìîæíîñòü ðàçðåøèòü ñèñòåìó îäíîðîäíûõóðàâíåíèé, ñîîòâåòñòâóþùóþ ñèñòåìå èíòåãðàëü�íûõ óðàâíåíèé (11).Äëÿ ëþáûõ äâóõ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà X̂�r èìååìòîæäåñòâîhĤ; X̂�r X̂�r0i = �X̂�r0 hĤ; X̂�r i++ X̂�r hĤ; X̂�r0i+ nhĤ; X̂�r i X̂�r0o : (41)Åñëè ïîä X̂�r ïîäðàçóìåâàòü îïåðàòîðû ðîæäåíèÿîäíîäûðî÷íûõ �åðìè-âîçáóæäåíèé, òî, äåéñòâóÿ ëå�âîé ÷àñòüþ ðàâåíñòâà (41) íà âîëíîâóþ �óíêöèþîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷àåì ýíåðãèþ äâóõäûðî÷�íûõ âîçáóæäåíèé ïëþñ äîïîëíèòåëüíóþ ýíåðãèþ,ïðîèñõîäÿùóþ îò òðåòüåãî ñëàãàåìîãî ïðàâîé ÷àñòè

�îðìóëû (41). Îíî êàê ðàç è îïðåäåëÿåò áîðíîâñêèåàìïëèòóäû êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Âûðàçèì ãàìèëüòîíèàí (30) ÷åðåç îïåðàòîðûÕàááàðäà:p̂+r;�;� = X̂(�;0)r;� ; â+r;� = X̂(�;0)r + �X̂(2;��)r ; (42)à çàòåì ïîäñòàâèì åãî â ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå ñîîò�íîøåíèÿ (41). Â ðåçóëüòàòå äëÿ ñëó÷àÿ ðàññåÿíèÿ ñïðîòèâîïîëîæíûìè çíà÷åíèÿìè ïðîåêöèè ñïèíà �èìååì ñëåäóþùèå íåíóëåâûå àìïëèòóäû:nhĤ; X̂(�;0)r i X̂(��;0)r0 o = �Ær;r0 ��Xr2;� t�(r2; r)�X̂(�;0)r2;� X̂(��;0)r � X̂(~�;0)r2;��X̂(�;0)r � ;nhĤ; X̂(�;0)r;� i X̂(~�;0)r0;��o == �Ær;r0Æ�;�r0 ��Xr2 t�(r2; r)�X̂(�;0)r2 X̂(�;0)r;�� � X̂(��;0)r2 X̂(�;0)r;� � ;nhĤ; X̂(2;��)r i X̂(2;�)r0 o = Ær;r0 Xr2;� t�(r2; r)�� �X̂(�;0)r2;� X̂(2;�)r � X̂(~�;0)r2;��X̂(2;��)r � : (43)Ïîñëå ïåðåõîäà ê èìïóëüñíîìó ïðåäñòàâëåíèþX̂�r =Pp X̂(�)p exp (ip � r) îáíàðóæèâàåì, ÷òî êàæäîåñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè (43) äàåò áîðíîâñêóþàìïëèòóäó êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿg�;�;�;�(p). Ïàðû (�; �) îòâå÷àþò íà÷àëüíûìñîñòîÿíèÿì â ëåâîé ÷àñòè (43):[(��; 0); (�; 0)℄ ; [(�; 0); (��; 0)℄ ; [(2;��); (2; �)℄ :Èíäåêñàì ¾�¿, ¾�¿ ñîîòâåòñòâóþò âñåâîçìîæíûåäâóõ÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ â ïðàâîé ÷àñòè (43).Êîìáèíèðóÿ âñåâîçìîæíûå ïàðû ïåðåõîäîâ, ïî�ëó÷àåì âñåãî øåñòü àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Ýòîóïðîùåíèå ïðîèñõîäèò îòòîãî, ÷òî àìïëèòóäû êèíå�ìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (41) îòëè÷íû îò íóëÿòîëüêî äëÿ ïåðåõîäîâ ñ îäèíàêîâûìè êðèñòàëëè÷å�ñêèìè èíäåêñàìè � è äëÿ ñîâïàäàþùèõ ÿ÷ååê (ñì.ðèñ. 1).Äëÿ íåèçâåñòíûõ âåðøèííûõ ÷àñòåé �00, �22,�20, �02 è ��� èìåþòñÿ òðè ñîîòíîøåíèÿ:��;� = �p; 2�02 = �00 � �22 = �2�20: (44)Óñëîâèå ðàçðåøèìîñòè ïîëó÷àþùèõñÿ óðàâíåíèéóäàåòñÿ çàïèñàòü òàêèì îáðàçîì, ÷òî ìåæäó âåðøè�íàìè �00 è �22 èìååòñÿ ñâÿçü: �00=�22 = �f0�22=f2�20 .803 6*



�. Î. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005Îêîí÷àòåëüíàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ �p è� = �00�20=f0 = ��22�22=f0 èìååò ñëåäóþùèé âèä:� = 2T ��X!;p t2p �t2pf2p (
2 �
0)�f0
2
0 + f2
0
2 �� ++ 
p
20
22�p� j�!(p)j;�p = 2fpT ��X!;p �t2pf2p (
2 �
0)�f0
2
0 + f2
0
2 �� ++ 
p
20
22f2p �p� j�!(p)j;
(45)

ãäå �!(p) = �
0
2
p � (
0f2 +
2f0) fpt2p��2 :Óñëîâèå ðàçðåøèìîñòè ïîëó÷åííîé ñèñòåìû èìååòñëåäóþùèé âèä:2fpTX!;p �t4pfp(
2 �
0)�f0
2
0 + f2
0
2 �++ 
p
20
222f2p � j�!(p)j = 1: (46)Ó÷èòûâàÿ óñëîâèå 
0 �
2 = U è ïîëàãàÿt2pf0 (f0
2 + f2
0) � 
0
2
p;
� � ��� (� = 0; 2; p);íàõîäèì óñëîâèå ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãîñîñòîÿíèÿ:2Ufp �2p �f0�22 + f2�20��0�2 + �p(f2�0 + f0�2)2 < 0: (47)Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå �p � U èç �îðìóëû (47) ïî�ëó÷àåì �îðìóëó ÁÊØ T / exp(�1=�0), â êîòîðóþâõîäèò ïîñòîÿííàÿ �0; êîòîðàÿ ñîâïàäàåò ñ îáùèìâûðàæåíèåì, ïîëó÷åííûì â íåäàâíåé ðàáîòå àâòîðà[2℄: �0 = 2�0 U(U2 � 4�2)[U(1� n)� 2�℄2 ; (48)ãäå 1�n = x � ñòåïåíü íåäîçàïîëíåíèÿ íèæíåé ïîä�çîíû Õàááàðäà, �0 � çàòðàâî÷íàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿ�íèé ñ ý��åêòèâíûì èíòåãðàëîì ïåðåñêîêà �t2p=�p.Íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ñëó÷àé, êî�ãäà ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèé íàõîäèòñÿ âíóòðè êîððå�ëÿöèîííîé ùåëè. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå U ! 1,êîãäà ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííîå çàïîëíåíèå íèæ�íèõ õàááàðäîâñêèõ ïîäçîí êàê äëÿ d-, òàê è äëÿ
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0
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hp

hd�èñ. 2. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ñëîÿ CuO2 ïðèT = 0, ðàññ÷èòàííàÿ â ïðåäåëå áåñêîíå÷íîé ýíåð-ãèè Õàááàðäà è ñ ïðÿìîóãîëüíîé ïëîòíîñòüþ ñî-ñòîÿíèé. Èçîáðàæåíû ëèíèè ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè:1 � 2hp + hd = 1 (Ln2CuO4), 2 � 2hp + hd = 4=3(YBa2Cu3O7), 3 � 2hp + hd = 1 (YBa2Cu3O6:5),4 � 2hp + ht = 2 (Sr2RuO4)p-âîçáóæäåíèé, èìååì ñïåêòð (36), np;d < 1, à óñëî�âèå ñâåðõïðîâîäèìîñòè (47) ïðåîáðàçóåòñÿ ê ñëåäó�þùåìó âèäó [9℄:�pf0 + �d2fp < 0; r = �p � �d; � = ��p + �d2 : (49)Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ýòî óñëîâèå âûïîëíÿåòñÿ òîëü�êî ïðè çàïîëíåíèè âåðõíåé �(+)p -ïîäçîíû (36). Èñ�ïîëüçóÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ â �îðìå (37), óäàåò�ñÿ îáíàðóæèòü, ÷òî â ýòèõ óñëîâèÿõ ñâåðõïðîâîäè�ìîñòü ìîæåò ñóùåñòâîâàòü òîëüêî äëÿ çíà÷åíèé hp;äîñòàòî÷íî áëèçêèõ ê åäèíèöå:4(8� 5hd)=(32� 19hd) < hp < 1; 0 < hd < 1: (50)Åñëè íèæíÿÿ d-ïîäçîíà Õàááàðäà çàïîëíåíà, àp-ñîñòîÿíèÿ çàïîëíÿþòñÿ îäíîâðåìåííî ñ âåðõíåéïîäçîíîé 1 < hd < 2, òî �0 � �U ! �1, à óñëî�âèå ñâåðõïðîâîäèìîñòè (47) ïðåîáðàçóåòñÿ ê âèäó,àíàëîãè÷íîìó (49):� �pf2 + �d2fp < 0; r = �p � �d; � = ��p + �d2 : (51)Â ýòîé îáëàñòè ñâåðõïðîâîäèìîñòü ìîæåò îñóùå�ñòâëÿòüñÿ êàê ïðè çàïîëíåíèè �(�)p , òàê è ïðè çàïîë�íåíèè �(+)p (ì. ðèñ. 2).Åñëè æå ýíåðãèÿ p-ñîñòîÿíèé ïðåâûøàåò ýíåð�ãèþ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â âåðõíåé d-ïîäçîíå(�p > �d), òî ïðè hd > 4=3 ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñóùå�ñòâóåò âî âñåé �(�)p -ïîäçîíå:0 < hp < 4(2� hd)=(6 + hd); 4=3 < hd < 2: (52)804



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p�d-ýëåêòðîíîâÂ ñëó÷àå, êîãäà ýíåðãèÿ p-ñîñòîÿíèé íàõîäèòñÿâíóòðè êîððåëÿöèîííîé ùåëè, 1 < hd < 4=3,�p < �d, ãðàíèöà ïî hp îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíè�åì (52) è îñóùåñòâëÿåòñÿ òîëüêî äëÿ íèæíåé ÷àñòè�(�)p -ïîäçîíû.Ñîîòâåòñòâóþùàÿ êðèâàÿ hp = hp(hd), ïîëó÷åí�íàÿ â ìîäåëè ïëîñêîé çîíû, íà÷èíàåòñÿ îò òî÷êèhd = 1, hp = 0, äîñòèãàåò ìàêñèìóìà hmaxp = 0:39ïðè hd � 1:23 è ïåðåõîäèò â êðèâóþ (52) â òî÷êåhd = 4=3; hp = 4=11 (ðèñ. 2).Â ýòîé îáëàñòè ÷èñëî p-âîçáóæäåíèé äîñòàòî÷�íî ìàëî, èõ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ïîëîæèòåëüíà,à ñâåðõïðîâîäèìîñòü îñóùåñòâëÿåòñÿ êèíåìàòè÷å�ñêèì âçàèìîäåéñòâèåì d-âîçáóæäåíèé. Ñ ïîâûøå�íèåì ÷èñëà p-âîçáóæäåíèé èõ ¾îòòàëêèâàòåëüíàÿ¿ðîëü âîçðàñòàåò, ÷òî è ïðèâîäèò ê îãðàíè÷åíèþ ïîhp îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ðåøå�íèé.Çàìåòèì òàêæå, ÷òî óñëîâèå ñâåðõïðîâîäèìîñòè(49) âûïîëíÿåòñÿ è ïðè hd > 4=3; hp � 1, ò. å.ïðè çàïîëíåíèè âåðõíåé ïîäçîíû (38). Îäíàêî âýòîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé çàðÿä CuO2-êîìïëåêñàQ = 2hp + hd � 3 âåçäå ïîëîæèòåëåí, ÷òî äåëàåò ååíåèíòåðåñíîé äëÿ �èçè÷åñêîãî ðàññìîòðåíèÿ.Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ïîëó÷åííîé �àçîâîé äèà�ãðàììû ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå ñèììåòðèè îòíîñèòåëü�íî ÷àñòè÷íî-äûðî÷íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ hd ! 2�hdïðè çàäàííîì ÷èñëå p-äûðîê hp. Ñâåðõïðîâîäè�ìîñòü îêàçûâàåòñÿ íàèáîëåå ý��åêòèâíîé â îáëàñòèhd > 1, â òî âðåìÿ êàê â îáëàñòè hd < 1; hp < 0:9ñâåðõïðîâîäèìîñòü âîîáùå îòñóòñòâóåò.Ýòà ñèòóàöèÿ êà÷åñòâåííî ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðè�ìåíòó íà Ln3+2�xMexCuO4. Ïðè äîïèðîâàíèè äâóõâà�ëåíòíûìè êàòèîíàìè Me2+ ïðè T = 0 ñâåðõïðîâîäè�ìîñòü âîçíèêàåò è ñóùåñòâóåò â äîñòàòî÷íî øèðîêîéîáëàñòè êîíöåíòðàöèé: 0:04 < x < 2=3.Â ñëó÷àå èòòðèåâûõ ñîåäèíåíèé Y3+Ba2Cu3O7�Æïðè âñåõ ýêñïåðèìåíòàëüíî äîñòèæèìûõ Æ � 1=2 âå�ëè÷èíà hd � 1, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò äûðî÷íîé ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè. Ïðè ýòîì ñòåõèîìåòðè÷åñêîå ñîåäè�íåíèå YBa2Cu3O7 èìååò ìàêñèìàëüíî âîçìîæíóþT, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàøèìè ðåçóëüòà�òàìè.Äëÿ ñîåäèíåíèÿ ñ ðóòåíèåì Sr2RuO4 ëèíèÿ ýëåê�òðîíåéòðàëüíîñòè ïðîõîäèò âáëèçè ïðàâîé ãðàíèöûñâåðõïðîâîäÿùåé �àçû, ÷òî îáóñëîâëèâàåò åãî äî�ñòàòî÷íî íèçêóþ òåìïåðàòóðó ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïå�ðåõîäà (T � 1 K).Ïðè äîïèðîâàíèè ÷åòûðåõâàëåíòíûìè êàòèîíà�ìè Me4+ ñâåðõïðîâîäèìîñòü îáíàðóæèâàåòñÿ â óç�êîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé: 0:14 < x < 0:18. Ñó�ùåñòâîâàíèå ïîñëåäíåãî ý��åêòà (òàê íàçûâàåìîé

ýëåêòðîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè), íå ïðîÿâëÿþùåãî�ñÿ â ìîäåëè Ýìåðè, ñëåäóåò ñ÷èòàòü îáóñëîâëåííûìïðÿìûìè ïåðåñêîêàìè ìåæäó êàòèîíàìè ìåäè.6. ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅÎÁÎÁÙÅÍÍÎÉ p�d-ÌÎÄÅËÈÄëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü �àçîâóþ äèàãðàììóîáùåãî âèäà, ïðèìåíèìóþ äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñ�ïåðèìåíòàìè, ñâÿçàííûìè ñ äîïèðîâàíèåì òðåõâà�ëåíòíûìè è ÷åòûðåõâàëåíòíûìè êàòèîíàìè, íåîá�õîäèìî ïðîâåñòè ó÷åò íå òîëüêî ïðÿìûõ êèñëî�ðîä-êèñëîðîäíûõ ïåðåñêîêîâ wp, íî òàêæå è ïåðå�ñêîêîâ ìåæäó êàòèîíàìè ìåäè wd.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ �àçîâîé äèàãðàììû äîñòàòî÷íîçàìåòèòü, ÷òî óñëîâèå � = 0 óñòàíàâëèâàåò ñâÿçüìåæäó ýíåðãåòè÷åñêîé ðàçíîñòüþ r = �p � �d è õè�ìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì � (�p + �d) =2. Ïîäñòàíîâêàýòîé ñâÿçè â óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ (10) ïðèâîäèò êâîçíèêíîâåíèþ çàâèñèìîñòè ìåæäó hp è hd; ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçîâîé äèàãðàììå.Äëÿ äàëüíåéøèõ âû÷èñëåíèé âìåñòî äâóõ êîíöå�âûõ ìíîæèòåëåé fp è fd óäîáíî ââåñòè áåçðàçìåðíûåïåðåìåííûå u è v:u = wpfp � wdfdjrj ; v = 4w2fpfdr2 : (53a)Èç ýòèõ óðàâíåíèé íàõîäèì âåëè÷èíû wpfp è wdfd:wpfp = jrj�u2 + 12pu2 + av� ;wdfd = jrj��u2 + 12pu2 + av� ; (53á)ãäå a = wpwd=w2:Âìåñòî õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðè T = 0 áóäåìèñïîëüçîâàòü áåçðàçìåðíóþ ïåðåìåííóþ y, êîòîðóþíàõîäèì èç óñëîâèÿ �(�)(y) = 0.Ýòî ñîîòíîøåíèå, çàïèñàííîå â íîâûõ ïåðåìåí�íûõ è ñ ïîìîùüþ ÿâíîãî âèäà ñïåêòðà âîçáóæäåíèé(7), èìååò ñëåäóþùèé âèä:� = ��p + �d2 = �ywpfp + wdfd2 �� jrj2 p(1 + uy sign r)2 + v(1� y): (54)Â ðåçóëüòàòå õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, à òàêæå �p è �dîêàçûâàþòñÿ �óíêöèÿìè ïåðåìåííûõ u; v; r; y.Ïðîâîäÿ ýëåìåíòàðíûå âû÷èñëåíèÿ ñ ïîìîùüþ805



�. Î. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005�îðìóë (53) è (54), ïîëó÷èì �p = �� + r=2;�d = ��� r=2 èëè�p = �yjrj2 pu2 + av �� jrj2 p(1 + uy sign r)2 + v(1� y) + r2 ;�d = �yjrj2 pu2 + av �� jrj2 p(1 + uy sign r)2 + v(1� y)� r2 ; (55)
ãäå a = wpwd=w2, âåðõíèé è íèæíèé çíàêè îòíîñÿò�ñÿ ê âåðõíåé è íèæíåé ãèáðèäèçàöèîííûì ïîäçîíàì.Êîíöåâûå ìíîæèòåëè è ñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíå�íèÿ òàêæå çàïèñûâàþòñÿ ÷åðåç ïåðåìåííûå u; v; y.Òàê, ïðè çàïîëíåíèè íèæíåé ãèáðèäèçàöèîííîé ïîä�çîíû è ïðè T = 0 èìååìhp = 4K(�)4 + 3K(�) ; fp = 44 + 3K(�)(0 < hp < 1);hd = 2K(+)1 +K(+) ; fd = 11 +K(�)(0 < hd < 1);hd = 22�K(+) ; fd = 12 +K(+)(1 < hd < 2): (56)Ââåäåííûå çäåñü âåëè÷èíû K(�); âîîáùå ãîâîðÿ, çà�âèñÿò îò ÷åòûðåõ ïàðàìåòðîâ u; v; y; r. Îäíàêî â ïðå�äåëüíîì ñëó÷àå T = 0 âåëè÷èíûK(�) çàâèñÿò òîëüêîîò òðåõ ïåðåìåííûõ u; v; y:Â ïðåäåëå T = 0 è ïðè çàïîëíåíèè íèæíåé ãèá-ðèäèçàöèîííîé ïîäçîíû èìååì ñëåäóþùèå îïðåäåëå�íèÿ: K(�)(u; v; y) = yZ�1 A(�)(u; v; x)�0(x) dx: (57)Çäåñü ââåäåíà íîðìèðîâàííàÿ çàòðàâî÷íàÿ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé �0(�), à íîðìàëüíûå êîîðäèíàòûîêàçûâàþòñÿ íå çàâèñÿùèìè îò ýíåðãåòè÷åñêîé ðàç�íîñòè r = �p � �d:A(�)(u; v; x) = 12 �� 241� sign r 1 + ux sign rq(1 + ux sign r)2 + v(1� x)35 : (58)

Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ïëîñêîé çîíû, êîãäà�0(�) = �(1 � �2)=2; ïðè T = 0 íàõîäèì �óíê�öèè K(�)(u; v; y):K(�)(u; v; y) = 14 n�v2 �� ln"2u(1 + uy)� v + 2jujp(1 + uy)2 + v(1� y)2u(1� u)� v + 2jujp(1� u)2 + 2v #++ (1 + y)� 1u hp(1 + uy)2 + v(1� y)�� p(1� u)2 + 2v io : (59)Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ òðåõáåçðàçìåðíûõ ýíåðãèé wp=jrj, wd=jrj è a = wpwd=w2óðàâíåíèÿ (54) âìåñòå ñ ñîîòíîøåíèÿìè (56)�(59)ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ïåðåìåííûå u; v, à ñ íèìè èñðåäíèå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ hd; hp â çàâèñèìîñòè îòåäèíñòâåííîãî ïàðàìåòðà y.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü ñâåðõïðîâîäÿùóþ �à�çîâóþ äèàãðàììó, ñíà÷àëà èñêëþ÷èì èç óðàâíåíèé(53) ïåðåìåííóþ jrj:wdfd hu+pu2+av i = wpfp h�u+pu2+av i : (60)Äàëåå èñïîëüçóåì óñëîâèå ïîÿâëåíèÿ ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè (29), çàïèñàííîå äëÿ íèæíåé ãèáðèäèçàöèîí�íîé ïîäçîíû: �(�) = 0. Çàïèñàííîå â ïåðåìåííûõ�p=r è �d=r, îíî áóäåò çàâèñåòü òîëüêî îò u; v; y:� 2 �djrjfd �A(+)(u; v; y)�2 �� �pjrjfp �A(�)(u; v; y)�2 = 0: (61)Çäåñü âåðõíèé çíàê îòíîñèòñÿ ê îáëàñòè 0 < hd < 1,íèæíèé çíàê � ê îáëàñòè 1 < hd < 2.Ïîëó÷åííàÿ èç îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà äëÿ âåëè÷èí �p=r è �d=r èõ ÿâíàÿ çàâèñèìîñòüîò u, v, y èìååò ñëåäóþùèé âèä:�pjrj = �y2pu2 + av �� 12p(1 + uy sign r)2 + v(1� y) + sign r2 ;�djrj = �y2pu2 + av �� 12p(1 + uy sign r)2 + v(1� y)� sign r2 : (62)
Òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìà óðàâíåíèé (60) è (61) ïîç�âîëÿåò îïðåäåëèòü äâå âåëè÷èíû â çàâèñèìîñòè îòòðåòüåé: íàïðèìåð, u = u(y) è v = v(y).806
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�èñ. 3. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà îáîáùåííîé ìîäåëèÝìåðè ïðè èíòåãðàëàõ ïåðåñêîêà w = wp = wd èT = 0: 1 � 2hp+hd = 0:9, 2 � r = 0, 3 � r = 2:5wp,4 � ~r = 0, 5 � 2hp + hd = 2
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�èñ. 4. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà îáîáùåííîé ìîäåëèÝìåðè ïðè èíòåãðàëàõ ïåðåñêîêà w = wp = wd èT = 0: 1 � 2hp + hd = 0:9, 2 � r = 0, 3 � r = wp,4 � r = 0, 5 � r = wp, 6 � 2hp + hd = 2Ïîäñòàíîâêà ýòèõ �óíêöèé â óðàâíåíèÿ ñîñòîÿ�íèÿ (56)�(58) ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü âèä �àçîâîé äèà�ãðàììû â ïåðåìåííûõ hp; hd (ðèñ. 3 è 4).Îáùåå ñîîòíîøåíèå ñïðàâåäëèâî ïðè óñëîâèèhp < 1. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñóùåñòâóåò ïðè óñëîâèè�k > 0.Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå v = 0 ïðîèñõîäèò íåçàâèñè�ìîå çàïîëíåíèå ïîäçîí, êîãäà âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèåðàâåíñòâà õèìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ, îòíîñÿùèõñÿ êp- è d-äûðî÷íûì ïîäñèñòåìàì. Â ýòîì ñëó÷àå ñîõðà�íÿåòñÿ ñèììåòðèÿ �àçîâîé äèàãðàììû îòíîñèòåëü�íî ÷àñòè÷íî-äûðî÷íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ hd ! 2�hd.

Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïðÿìûå ïåðåñêîêè ìà�ëû ïî ñðàâíåíèþ ñ p�d-ïåðåñêîêàìè ìåæäó êèñëî�ðîäíûìè àíèîíàìè è êàòèîíàìè ìåäè, òîãäà ñëåäó�åò ñ÷èòàòü, ÷òî u = 0. Â ýòîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìûïîëó÷àåì ðåçóëüòàòû, îòíîñÿùèåñÿ ê êëàññè÷åñêîéìîäåëè Ýìåðè. Çäåñü �àçîâàÿ äèàãðàììà èìååò ìàê�ñèìàëüíóþ àñèììåòðèþ. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü îòñóò�ñòâóåò â îáëàñòè ìàëûõ hp è ïðè hd < 1: Îäíàêî ïðèìàëîì ÷èñëå hp è ïðè hd > 1 ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñó�ùåñòâóåò â øèðîêîé îáëàñòè èçìåíåíèÿ ïåðåìåííûõ1 < hd < 2: (ðèñ. 2).7. ÂÛÂÎÄÛÂ ðàçä. 6 ðàññìîòðåí íàèáîëåå ðåàëèñòè÷åñêèéñëó÷àé, êîãäà ïðÿìûå ïåðåñêîêè ìåæäó ìåäíûìè êà�òèîíàìè ìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðÿìûìè ïåðåñêîêà�ìè ìåæäó àíèîíàìè êèñëîðîäà. Âû÷èñëåíèÿ ïðîâî�äÿòñÿ äëÿ ìîäåëè ïëîñêîé çîíû.Êàê âèäíî íà ðèñ. 3 è 4, â îáëàñòè hp < 1 è hd < 1ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñóùåñòâóåò òîëüêî â äîñòàòî÷íîóçêîé îáëàñòè, ïðèëåãàþùåé ê ïîëîñå 2=3 < hd < 1,hp � 1. ×òî æå êàñàåòñÿ îáëàñòè 1 < hd < 2, òîçäåñü ñâåðõïðîâîäèìîñòü îòñóòñòâóåò òîëüêî â îá-ëàñòè ìàëûõ ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé 2�hd � 1,hp < 1.Â çàêëþ÷åíèå çàìåòèì, ÷òî äëÿ èçó÷àåìûõ ñîåäè�íåíèé, êàê è äëÿ âñåõ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõ�ïðîâîäíèêîâ, ñóùåñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü T îò êîí�öåíòðàöèè äîïèðóþùåé ïðèìåñè ïîëíîñòüþ îáóñ-ëîâëåíà ñèëüíîé çàâèñèìîñòüþ àìïëèòóäû ýëåêò-ðîí-ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ îò ðàñïîëîæåíèÿ óðîâ�íÿ Ôåðìè îòíîñèòåëüíî ñåðåäèíû çîíû ïðîâîäèìî�ñòè. Õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò T;èìååò ïîðÿäîê èíòåãðàëà ïåðåñêîêà, ðàâíîãî 103K. Áåçðàçìåðíàÿ ïîñòîÿííàÿ �k; âõîäÿùàÿ â �îð�ìóëó ÁÊØ è îïðåäåëÿåìàÿ â óðàâíåíèè (29), íåïðåâûøàåò 1/4. Îíà ñèëüíî çàâèñèò îò ÷èñëà p- èd-ýëåêòðîíîâ, êîòîðûå ðàññåèâàþòñÿ ñ ýíåðãèÿìè,áëèçêèìè ê ýíåðãèè Ôåðìè. Âñå ýòè �àêòû êà÷å�ñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàìè íà ñîåäèíå�íèÿõ Ln3+2�xMexCuO4, YBa2Cu3O7�Æ è Sr2RuO4.8. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÍàñòîÿùàÿ ðàáîòà �àêòè÷åñêè åñòü ïðîäîëæå�íèå è îáîáùåíèå ïðåäûäóùåé ñòàòüè àâòîðà [2℄, âêîòîðîé ðàññìîòðåí ïðåäåëüíûé ñëó÷àé Udd � tddè â ýòîì ïðåäåëå âû÷èñëåíà àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿäâóõ ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ñïèíàìè.807



�. Î. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 4, 2005Ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òî ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ (â ãà�çîâîé �àçå) ýòà àìïëèòóäà ïîëîæèòåëüíà, îäíàêî ñïîâûøåíèåì ýíåðãèè Ôåðìè îíà ìåíÿåò çíàê, ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò ý��åêòó �àìçàóýðà â ðåøåòêå. Ñëåäóåòçàìåòèòü, ÷òî äëÿ ãàçîâîé �àçû â ìîäåëè Õàááàð�äà ýòîò ðåçóëüòàò áûë ïîëó÷åí àâòîðîì â 1976 ãî�äó [6℄. Òàì æå áûëà äîêàçàíà ýêâèâàëåíòíîñòü ñòàí�äàðòíîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ è ìåòîäà X-îïåðàòîðîâ,îòíîñÿùèõñÿ ê ñëó÷àþ áåñêîíå÷íîé ýíåðãèè Õàááàð�äà. Ñõîäíûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû è â òàê íà�çûâàåìîé t�J-ìîäåëè [10℄, ãäå àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿáûëà âû÷èñëåíà ñ ïîìîùüþ T -ìàòðèöû, à çàòåì ïðî�âåäåí ïåðåõîä ê ïðåäåëó Udd !1.Îñíîâíîé ðåçóëüòàò íàñòîÿùåé ðàáîòû ñîñòîèòâ ïîëó÷åíèè �àçîâîé äèàãðàììû êàê äëÿ âåðõíåé,òàê è äëÿ íèæíåé çîíû (x2 � y2)-ýëåêòðîíîâ ïðèñëàáîì íåäîçàïîëíåíèè 2p6-îáîëî÷êè êèñëîðîäíûõàíèîíîâ. Çäåñü íàáëþäàåòñÿ îñíîâíîå îòëè÷èå �àçî�âîé äèàãðàììû ìîäåëè Ýìåðè îò êëàññè÷åñêîé ìîäå�ëè Õàááàðäà, êîòîðîå ñîñòîèò â íàðóøåíèè ÷àñòè÷�íî-äûðî÷íîé ñèììåòðèè d-ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìûïðè çàäàííîì ÷èñëå p-äûðîê. Ýòîò ðåçóëüòàò ñîîò�âåòñòâóåò íàáëþäàåìîé àñèììåòðèè ïðè ïåðåõîäå îòëàíòàí-ñòðîíöèåâûõ ê íåîäèì-öåðèåâûì êóïðàòàì.Âñå ýòè ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû èç ãàìèëüòîíèàíà Ýìå�ðè �Õèðøà [3; 4℄ ïðè íóëåâûõ çíà÷åíèÿõ ìåæúÿ÷å�å÷íûõ êóëîíîâñêèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ: Upd = 0,Vdd = 0, Vpp = 0: Äîñòàòî÷íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òîýíåðãèÿ Õàááàðäà åñòü íàèáîëüøèé ýíåðãåòè÷åñêèéïàðàìåòð.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âû÷èñëåíèå òåìïåðàòó�ðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà â ðàìêàõ t�J-ìîäå-ëè [11℄ íå ÿâëÿåòñÿ ïîñëåäîâàòåëüíûì ïî òîé ïðè�÷èíå, ÷òî ó÷èòûâàåò ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà ïîèíòåãðàëó ïåðåñêîêà (ïîñêîëüêó J � t2=U), â òî âðå�ìÿ êàê ïðè U � jtj ðàçëîæåíèå àìïëèòóäû ðàññå�ÿíèÿ íà÷èíàåòñÿ ñ ÷ëåíîâ ïåðâîãî ïîðÿäêà ïî tpd.Ýòîò æå íåäîñòàòîê èìååò òåîðèÿ Çàíãà ��àéñà [12℄,â êîòîðîé ðàññìîòðåíèå âåäåòñÿ â ðàìêàõ äâóõ ïðåä�ïîëîæåíèé: a) jtpdj � r = �p � �d è á) Udd � r.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå òàêæå èñïîëüçóåòñÿ ïðåäïîëî�æåíèå á), îäíàêî ïðè ýòîì ðàçëîæåíèå àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ îêàçûâàåòñÿ ëèíåéíûì ïî ïàðàìåòðó tpd.Èñïîëüçîâàíèå ëåñòíè÷íîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ

íàõîæäåíèÿ óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ êóïåðîâñêîéíåóñòîé÷èâîñòè íàõîäèò ñòðîãîå îáîñíîâàíèå. Â ìî�äåëè Ýìåðè ïîïðàâêè ïàðêåòíîãî òèïà íå ñîäåðæàòëîãàðè�ìè÷åñêèõ ðàñõîäèìîñòåé, â ñèëó òîãî ÷òîíåîáõîäèìîå óñëîâèå íåñòèíãà â äàííîé çàäà÷å íå âû�ïîëíÿåòñÿ íè ïðè êàêîì ðàñïîëîæåíèè óðîâíÿ Ôåð�ìè. Íåáîðíîâñêèå ïîïðàâêè ê ÿäðó èíòåãðàëüíûõóðàâíåíèé �îðüêîâà ïðèâîäÿò ê âîçíèêíîâåíèþ êî�íå÷íîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà.Ñîîòâåòñòâóþùåå îáðàòíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïðî�ïîðöèîíàëüíî âòîðîé ñòåïåíè òåìïåðàòóðû. Îòñþ�äà ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ïðè T = 0 óïîìÿíóòûåâûøå ïîïðàâêè îêàçûâàþòñÿ íåñóùåñòâåííûìè. ×òîæå êàñàåòñÿ ïàðàìàãíèòíûõ ïîïðàâîê òèïà �óäåðìà�íà �Êèòòåëÿ, òî èõ âëèÿíèå îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåí�íûì èìåííî â òîé îáëàñòè, ãäå îòñóòñòâóåò êóïåðîâ�ñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü. Äîêàçàòåëüñòâî ýòîãî óòâåð�æäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì îòäåëüíîãî ðàññìîòðå�íèÿ. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. R. O. Zaitsev, Phys. Lett. A 134, 199 (1988).2. �. Î. Çàéöåâ, ÆÝÒÔ 125, 891 (2004).3. V. J. Emery, Phys. Rev. Lett. 58, 2794 (1987).4. J. E. Hirsh, Phys. Rev. Lett. 59, 228 (1987).5. Y. Maeo, H. Hashimoto et al., Nature (London) 372,532 (1994).6. �. Î. Çàéöåâ, ÆÝÒÔ 70, 1100 (1976).7. Ë. Ï. �îðüêîâ, ÆÝÒÔ 34, 735 (1958).8. F. Dyson, Phys. Rev. 102, 1217, 1230 (1956).9. R. O. Zaitsev, Sol. St. Comm. 76, 795 (1990).10. M. Yu. Kagan and T. M. Rie, J. Phys.: Condens.Matter 6, 3771 (1994).11. H. Fukuyama and K. Yosida, Jpn. J. Appl. Phys. Lett.26, 371 (1987).12. F. C. Zhang and T. M. Rie, Phys. Rev. B 37, 9028(1988).
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