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ÊÂÀÍÒÎÂÛÅ ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ËÈÔØÈÖÀ ÈÏÅ�ÅÑÒ�ÎÉÊÀ ÔÅ�ÌÈ-ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ Ñ ÈÇÌÅÍÅÍÈÅÌÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÈ ÄÛ�ÎÊ Â ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÛÕÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÀÕÑ. �. Îâ÷èííèêîâ a;b;e*, Ì. Ì. Êîðøóíîâ a;;d, Å. È. Øíåéäåð a;eaÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿMax-Plank-Institut f�ur Physik Komplexer SystemeD-01187, Dresden, GermanydDepartment of Physis, University of FloridaGainesville, Florida 32611, USAeÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòíåâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 àïðåëÿ 2009 ã.Îáñóæäàþòñÿ èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â íîðìàëüíîé �àçå âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîä-íèêîâ (ÂÒÑÏ) � ñëîèñòûõ êóïðàòîâ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ïîâåðõíîñòè Ôåðìèîäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ La2�xSrxCuO4 ìåòîäîì LDA+GTB ñ ó÷åòîì ñèëüíûõ êîððåëÿöèé ñðàâíèâàþòñÿñ äàííûìè ARPES è êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé. Îáíàðóæåíû äâå êðèòè÷åñêèå òî÷êè x1 è x2, â êîòî-ðûõ ïðîèñõîäèò ïåðåñòðîéêà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêèõ òî÷åê â ðàìêàõ èäåîëîãèèËè�øèöà î êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäàõ 2:5 ðîäà íàéäåíû èçìåíåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Îñîáåííîñòü ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè Æ(C=T ) / (x� xe)1=2 äîñòàòî÷íî õîðîøîñîãëàñóåòñÿ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè â îêðåñòíîñòè x1 � 0:15. Òàêæå êà÷åñòâåííîîáñóæäàþòñÿ èçìåíåíèÿ çíàêà êîíñòàíòû Õîëëà ñ äîïèðîâàíèåì.PACS: 64.70.Tg, 71.10.-w, 74.25.Jb1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÓæå áîëåå 20 ëåò ÂÒÑÏ-êóïðàòû àêòèâíî èññëå�äóþòñÿ, è â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýòî, ïî-âèäèìîìó, íàè�áîëåå èññëåäîâàííûé (ïîñëå ñåìåéñòâà ïîëóïðîâîä�íèêîâ) êëàññ êîíäåíñèðîâàííûõ ñèñòåì. Ñòàëî ÿñ�íî, ÷òî ìíîãèå èõ ñâîéñòâà íåîáû÷íû. Íåîáû÷íàíå òîëüêî ïðèðîäà è ìåõàíèçìû ñâåðõïðîâîäèìîñòè,íî è àíîìàëüíûå ñâîéñòâà ¾íîðìàëüíîé¿ �àçû, âïåðâóþ î÷åðåäü, ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå (ñì. îáçî�ðû [1�8℄). Áîëüøîé îáúåì èí�îðìàöèè îá ýëåêòðîí�*E-mail: sgo�iph.krasn.ru

íîé ñòðóêòóðå êóïðàòîâ áûë ïîëó÷åí ìåòîäîì �îòî�ýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì(ARPES) [9℄, âûÿâèâøèì ïåðåñòðîéêó ïîâåðõíîñòèÔåðìè îò �åðìè-äóã â öåíòðå çîíû Áðèëëþýíà ïðèìàëîì äîïèðîâàíèè ê áîëüøèì äûðî÷íûì êàðìàíàìñ öåíòðîì â òî÷êå (�; �) ïðè áîëüøîì äîïèðîâàíèè.Â ïîñëåäíèå äâà ãîäà ïîÿâèëèñü íîâûå ðåçóëüòàòûïî èçìåðåíèþ êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé â ñèëüíûõ ìàã�íèòíûõ ïîëÿõ íà ìîíîêðèñòàëëàõ YBa2Cu3O6:5 [10℄è YBa2Cu4O8 [11; 12℄, ñâèäåòåëüñòâóþùèå î íàëè÷èèìàëåíüêèõ äûðî÷íûõ êàðìàíîâ äëÿ ñëàáîäîïèðîâàí�íûõ ñîñòàâîâ â êàæóùåìñÿ ïðîòèâîðå÷èè ñ �åð�ìè-äóãàìè ARPES. Ïðîòèâîðå÷èå áûëî ñíÿòî ïðè898



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Êâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõîäû Ëè�øèöà : : :ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèÿ äûðîê ñ �ëóêòóàöèÿìè áëèæ�íåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãî (AFM) ïîðÿäêà, ñèëüíû�ìè â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèè [13�16℄. Îêàçàëîñü,÷òî ïîëîâèíà äûðî÷íîãî êàðìàíà îáðàçîâàíà ñîñòî�ÿíèÿìè òåíåâîé çîíû è ðàçìûâàåòñÿ èç-çà ñèëüíîãîðàññåÿíèÿ êâàçè÷àñòèö íà ýòèõ �ëóêòóàöèÿõ. Òîëü�êî â ñîâðåìåííîì ARPES-ýêñïåðèìåíòå ñ èñïîëü�çîâàíèåì óëüòðà�èîëåòîâîãî ëàçåðà, ïîçâîëÿþùåãîäîáèòüñÿ ñâåðõâûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ïî ýíåðãèè, áû�ëà îáíàðóæåíà âòîðàÿ ïîëîâèíà äûðî÷íîãî êàðìà�íà [17℄. Ïîäîáíûå ñèëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ íîñèòå�ëåé òîêà ñ ìàãíèòíûìè íåîäíîðîäíîñòÿìè õàðàêòåð�íû íå òîëüêî äëÿ êóïðàòîâ, íî è äëÿ äðóãèõ îêñè�äîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìèêîððåëÿöèÿìè, íàïðèìåð, ìàíãàíèòîâ [18℄.Äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû ñëàáîäîïèðîâàííûõ êóïðàòîâ, âîçíèê�íîâåíèÿ ìàëûõ äûðî÷íûõ êàðìàíîâ ïðè äîïèðî�âàíèè äèýëåêòðèêà La2CuO4 è êîíöåíòðàöèîííîéçàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè íåäîñòàòî÷íîèñïîëüçîâàòü òðàäèöèîííûå ìåòîäû îäíîýëåêòðîí�íîé çîííîé òåîðèè òèïà ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîéïëîòíîñòè (LDA) â ìåòîäå �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.Íåîáõîäèì ó÷åò ñèëüíûõ êîððåëÿöèé. Â ðåæèìåñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé ìíîãîçîííûåðåàëèñòè÷íûå ìîäåëè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûCuO2-ñëîÿ ñâîäÿòñÿ â îáëàñòè íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõâîçáóæäåíèé ê ý��åêòèâíîé ìîäåëè Õàááàð�äà è ê t�J-ìîäåëè [19�23℄. Â ãèáðèäíîé ñõåìåLDA+GTB [24℄, îñíîâàííîé íà LDA-ðàñ÷åòàõ èçïåðâûõ ïðèíöèïîâ áåç ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ èó÷èòûâàþùåé ñèëüíûå ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèèâ îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè (GTB) [19℄,íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ t�t0�t00�J�-ìîäåëü áûëà ïîëó�÷åíà èç ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ðàññìîòðåíèÿ, à òàêæåðàññ÷èòàíû âñå ïàðàìåòðû ìîäåëè.Ìàëûå äûðî÷íûå êàðìàíû ñ ïëîùàäüþ ïîðÿäêàx âîêðóã òî÷êè (�=2; �=2) âîçíèêàþò ïðè ðàññìîòðå�íèè äèíàìèêè äûðêè íà �îíå AFM-óïîðÿäî÷åíèÿñïèíîâ êàê ìåòîäàìè òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè [25℄ èêâàíòîâûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [26; 27℄ äëÿ êîíå÷�íûõ êëàñòåðîâ, òàê è äëÿ áåñêîíå÷íîé ðåøåòêè âðàçëè÷íûõ âàðèàöèîííûõ ìåòîäàõ èëè â òåîðèè âîç�ìóùåíèé [28�32℄. Êîãäà äàëüíèé AFM-ïîðÿäîê ðàç�ðóøàåòñÿ, ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû äëÿ ïà�ðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ äàþò äðóãîé òèï äèñïåðñèèñ ïîòîëêîì âàëåíòíîé çîíû â òî÷êå (�; �) [33℄. Ïî�âåðõíîñòü Ôåðìè â òàêîì ñëó÷àå áóäåò áîëüøîé äû�ðî÷íîé ñ öåíòðîì â òî÷êå (�; �). Äî ñèõ ïîð ñóùå�ñòâóþò àïîëîãåòû ¾óíèâåðñàëüíîé ìåòàëëè÷åñêîéäèñïåðñèè¿, ðàññ÷èòûâàþùèå ñ ïîìîùüþ LDA çîí�íóþ ñòðóêòóðó è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè La2�xSrxCuO4

è óòâåðæäàþùèå î ïðèìåíèìîñòè ìîäåëè æåñòêîéçîíû, ñîãëàñíî êîòîðîé óðîâåíü Ôåðìè ñäâèãàåò�ñÿ ïðè äîïèðîâàíèè îòíîñèòåëüíî íåèçìåííîé çî�íû [34℄. Ïîñëå îòêðûòèÿ ìàëûõ äûðî÷íûõ êàðìà�íîâ â ñëàáîäîïèðîâàííûõ êóïðàòàõ â ýêñïåðèìåí�òàõ ïî êâàíòîâûì îñöèëëÿöèÿì [10�12℄ ñöåíàðèé [34℄ñòàíîâèòñÿ ñîâñåì íåóáåäèòåëüíûì. Âìåñòî ïðîñòî�ãî ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ íîðìàëüíîãî ìåòàëëàâ êóïðàòàõ âíå îáëàñòè AFM-ïîðÿäêà �îðìèðóåò�ñÿ ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå. È õîòÿ åãî ïðèðîäàåùå äèñêóòèðóåòñÿ, âàæíàÿ ðîëü �ëóêòóèðóþùåãîáëèæíåãî AFM-ïîðÿäêà î÷åâèäíà [5℄. Êàê óæå îò�ìå÷àëîñü âûøå, èìåííî ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê�òðîíà ñ �ëóêòóèðóþùèì áëèæíèì AFM-ïîðÿäêîìïîçâîëèë ïðèìèðèòü äàííûå êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèéè ARPES ïðè ìàëûõ ñòåïåíÿõ äîïèðîâàíèÿ. Ìåæäóòåì áëèæíèé AFM-ïîðÿäîê ñ êîððåëÿöèîííîé äëè�íîé �AFM � 10�A èìååò ìåñòî è â îáëàñòè îïòèìàëü�íîãî äîïèðîâàíèÿ [35℄, òàê ÷òî åãî ó÷åò àêòóàëåííå òîëüêî â ñëàáîäîïèðîâàííûõ ñèñòåìàõ. Ïðè íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ T � 10 Ê �ëóêòóàöèè ïðîèñõî�äÿò äîñòàòî÷íî ìåäëåííî ñ õàðàêòåðíûì âðåìåíåìæèçíè ïîðÿäêà 10�9 ñ íà ìàñøòàáàõ ïîðÿäêà �AFM(ðàçìåð AFM-ìèêðîäîìåíà) [36℄. Ýòî âðåìÿ çàìåò�íî ïðåâûøàåò õàðàêòåðíûå âðåìåíà âîññòàíîâëåíèÿðàâíîâåñèÿ �åðìè-ñèñòåìû ïðè ARPES-èçìåðåíèÿõ(ïîðÿäêà 10�13 ñ) [37℄ è ïåðèîä îáðàùåíèÿ ýëåêòðî�íà íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïî öèêëîòðîííîé îðáè�òå 2�!�1 � 10�12 ñ, ãäå ! � öèêëîòðîííàÿ ÷àñ�òîòà â ýêñïåðèìåíòàõ [10; 11℄. Òàêèì îáðàçîì, ïðèðàñ÷åòå äèíàìèêè êâàçè÷àñòèöû ñ ó÷åòîì áëèæíåãîAFM-ïîðÿäêà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü äèíàìèêîé ñàìîãîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà, ó÷èòûâàÿ ëèøü åãî ïðîñòðàí�ñòâåííóþ íåîäíîðîäíîñòü.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå â ðàìêàõ ýòîãî ïîäõîäààíàëèçèðóåòñÿ êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ýëåê�òðîííîé ñòðóêòóðû è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Â ðàçä. 2ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóê�òóðû êâàçè÷àñòèö â t�t0�t00�J�-ìîäåëè ñ ó÷åòîì ñòà�òè÷åñêîãî áëèæíåãî AFM-ïîðÿäêà è ïîêàçàíî èçìå�íåíèå òîïîëîãèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñ äîïèðîâàíè�åì. Çäåñü æå îáñóæäàþòñÿ ïëîùàäü ïîä ïîâåðõíî�ñòüþ Ôåðìè è òåîðåìà Ëàòèíæåðà. Â ðàçä. 3 äàíîêà÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.Â ðàçä. 4 ðàññìîòðåíû êâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõî�äû 2.5 ðîäà ïî êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé â äóõå ðàáîòËè�øèöà [38; 39℄, ïîïðàâêè ê ýëåêòðîííîé òåïëîåì�êîñòè â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà ñðàâíèâàþòñÿ ñ èçìå�ðåíèÿìè [40℄. Â Çàêëþ÷åíèè êà÷åñòâåííî îáñóæäà�åòñÿ êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü òðàíñïîðòíûõñâîéñòâ.899 5*



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Ì. Ì. Êîðøóíîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 20092. ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÜ ÔÅ�ÌÈ La2�xSrxCuO4 ÈÅÅ ÈÇÌÅÍÅÍÈß Â ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÈ ÎÒÑÒÅÏÅÍÈ ÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÈßÂ ðàìêàõ ìåòîäà LDA+GTB [24℄ íà÷èíàåìèññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñ ïîìîùüþLDA-ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, îñíîâûâàÿñüíà êîòîðûõ ñòðîÿòñÿ �óíêöèè Âàíüå â áàçèñåp-îðáèòàëåé êèñëîðîäà è eg-îðáèòàëåé ìåäè. Âïðåäñòàâëåíèè Âàíüå çàïèñûâàåòñÿ ìíîãîçîííàÿp�d-ìîäåëü [41℄, ïàðàìåòðû êîòîðîé âû÷èñëåíû èçïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Çàòåì p�d-ìîäåëü çàïèñûâàåòñÿâ ïðåäñòàâëåíèè X-îïåðàòîðîâ â ðàìêàõ êëàñòåðíîéòåîðèè âîçìóùåíèé [19; 42℄, è â ðàìêàõ GTB-ìåòîäàñòðîèòñÿ íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ý��åêòèâíàÿ ìî�äåëü Õàááàðäà, â êîòîðîé ý��åêòèâíûé ïàðàìåòðU = ECT , ãäå ECT � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü ñ ïåðå�íîñîì çàðÿäà [43℄. Â ìîäåëè Õàááàðäà îïåðàòîð X0�jîïèñûâàåò óíè÷òîæåíèå äûðêè íà óçëå f â íèæíåéõàááàðäîâñêîé çîíå (LHB) äûðîê, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòýëåêòðîíàì íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè. Óíè÷òîæå�íèå äûðêè â âåðõíåé Õàááàðäîâñêîé çîíå (UHB)îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì X ��2f , ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ðî�æäåíèþ ýëåêòðîíà íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû. Ïðèïîñòðîåíèè t�J-ìîäåëè ìîæíî óäàëèòü ëèáî äâóõ÷à�ñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ äûðîê è ïîëó÷èòü ý��åêòèâíûéãàìèëüòîíèàí äëÿ LHB, ëèáî èñêëþ÷èòü äâóõ÷à�ñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ (âàêóóì äûðîê, ÷òîñîîòâåòñòâóåò d10p6-êîí�èãóðàöèè CuO6-ÿ÷åéêè)è ïîëó÷èòü ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ UHB.Èìåííî ïîñëåäíèé ñëó÷àé ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñâ äàííîé ðàáîòå ïðè èññëåäîâàíèè ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè â äûðî÷íî-äîïèðîâàííûõ êóïðàòàõ.Âñå ïàðàìåòðû ïîëó÷àþùåéñÿ òàêèì îáðàçîìt�t0�t00�J�-ìîäåëè äëÿ La2�xSrxCuO4 âû÷èñëåíûâ ðàìêàõ LDA+GTB-ïîäõîäà, ò. å. ãàìèëüòîíè�àí íå ñîäåðæèò ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ. ÇäåñüJ� îçíà÷àåò, ÷òî ó÷èòûâàþòñÿ òðåõöåíòðîâûåêîððåëèðîâàííûå ïåðåñêîêè, àìïëèòóäà êîòîðûõïîðÿäêà J .�àìèëüòîíèàí ìîäåëè èìååò âèäHt�J� = Ht�J +H(3);Ht�J =Xf;� �("� �)X��f + ("2 � 2�)X22f �++ Xf 6=g;� t11fgX2��f X ��2g +Xt6=g Jfg �Sf � Sg�14nfng� ; (1)H(3) = Xf 6=m 6=g;� t01fmt01mgUeff �X�2f X ���m X2��g �X ��2f X��m X2��g � :

Çäåñü Jfg = 2(t01fg)2=Ueff , t01fg � ïàðàìåòð ïåðåñêîêàìåæäó àòîìàìè f è g ñ ïåðåõîäîì ìåæäó çîíàìèLHB$UHB, Sf � ñïèíîâûé îïåðàòîð, " è "2 � ëî�êàëüíûå ýíåðãèè îäíîé è äâóõ äûðîê, � � õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë. Âíóòðèçîííûå ïàðàìåòðû ïåðåñêî�êà t11fg áûëè âû÷èñëåíû âïëîòü äî øåñòîé êîîðäèíà�öèîííîé ñ�åðû è îêàçàëîñü, ÷òî âêëàä ÷åòâåðòîãî èáîëåå óäàëåííûõ ñîñåäåé â çàêîí äèñïåðñèè íè÷òîæ�íî ìàë. Îáû÷íî ââåäåíèå òðåõ ïàðàìåòðîâ ïåðåñêîêàt, t0 è t00 îáîñíîâûâàåòñÿ êàê íåîáõîäèìîñòü äëÿ ïîä�ãîíêè äèñïåðñèè ê ARPES. Îäíàêî ìû âèäèì, ÷òîåñòü è ìèêðîñêîïè÷åñêîå îáîñíîâàíèå ó÷åòà òðåõ ïà�ðàìåòðîâ t, t0 è t00. Ïîëó÷åííûå ïàðàìåòðû ìîäåëè(â ýÂ) äëÿ La2�xSrxCuO4 ðàâíût = 0:932; t0 = �0:12; t00 = 0:152;J = 0:298; J 0 = 0:003; J 00 = 0:007: (2)Äëÿ �óíêöèè �ðèíà äûðêè â UHB (�� � ��),G�(k; E) = hhX ��2k jX2��k iiE ; (3)èìååò ìåñòî ñëåäóþùåå òî÷íîå ïðåäñòàâëåíèå (îáîá�ùåííîå óðàâíåíèå Äàéñîíà), ïîëó÷àåìîå ïðè àíàëè�çå ïîëíîãî ðÿäà äèàãðàìì òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿX-îïåðàòîðîâ [44℄:G�(k; E) = P�(k; E)E�"0+��P�(k; E)tk�P�(k; E) ; (4)ãäå tk � �óðüå-îáðàç ïàðàìåòðà ïåðåñêîêà, P�(k; E)è P�(k; E) � ñèëîâîé è ìàññîâûé îïåðàòîðû. Ïðî�ñòåéøåå ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ Õàááàðä-I ñîîò�âåòñòâóåò âûáîðóP� = 0, P� = F��2 = hX ����f i+hX22f i.Â ýòîì ñëó÷àå ñïåêòðàëüíûé âåñ êâàçè÷àñòèöû îïðå�äåëÿåòñÿ �àêòîðîì çàïîëíåíèÿ F��2 êàê ñóììà ÷èñåëçàïîëíåíèÿ íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé j2i èj��i. Â äèàãðàììíîé òåõíèêå [45℄ ýòîò �àêòîð íàçû�âàåòñÿ êîíöåâûì ìíîæèòåëåì.Äëÿ ó÷åòà áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà âûéäåìçà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ Õàááàðä-I. Ìåòîä ðàñ÷åòà ïî�äðîáíî îïèñàí â ðàáîòå [46℄, ãäå îí ïðèìåíÿëñÿ äëÿèññëåäîâàíèÿ çàêîíà äèñïåðñèè â LHB. Ìåòîä îñíî�âàí íà ïðîåêòèðîâàíèè �óíêöèé �ðèíà âûñøèõ ïî�ðÿäêîâ íà �óíêöèþ (3) è ÿâëÿåòñÿ ðàçíîâèäíîñòüþïðîåêöèîííîé òåõíèêè Ìîðè. Ïîõîæèé ìåòîä ñ ó÷å�òîì äèíàìèêè ñïèíîâûõ êîððåëÿöèé ïðèìåíÿëñÿ âðàáîòàõ [23; 47℄. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî ïîëíîå ÷èñëî äûðîêíà ìîëåêóëó La2�xSrxCuO4 ñîñòàâëÿåò nh = 1 + x,à óñëîâèå ïîëíîòû áàçèñà ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâàt�J-ìîäåëè X� X��f +X22f = 1; (5)900



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Êâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõîäû Ëè�øèöà : : :ëåãêî íàéòè ÷èñëà çàïîëíåíèÿ hX��f i = (1 � x)=2,hX22f i = x. Ôàêòîð çàïîëíåíèÿ ïðè ýòîì ïîëó÷àåò�ñÿ ðàâíûì F�2 = (1 + x)=2. Â ðåçóëüòàòå �óíêöèÿ�ðèíà (3) ïðèíèìàåò âèäG�(k; E) == (1 + x)=2E�"0+��1+x2 tk�1�x24 (t01k )2=Ueff�X(k) ; (6)ãäå ìàññîâûé îïåðàòîðX(k) = 21 + x 1N Xq ("tq � 1� x2 Jk�q �� x (t01q )2Ueff � (1 + x) t01k t01qUeff #K(q) + �tk�q � 1� x2 ��  Jq � (t01k�q)2Ueff !� (1 + x)t01k t01k�qUeff # 32C(q)) : (7)Çäåñü K(q) è C(q) îáîçíà÷àþò êèíåìàòè÷åñêóþ èñïèíîâóþ êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè,K(q) =Xf�g e�i(f�g)�qhX2��f X ��2g i;C(q) =Xf�g e�i(f�g)�qhX���f X ���g i == 2Xf�g e�i(f�g)�qhSzf Szgi: (8)Äëÿ íèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû, êîòîðàÿ âíàøåì ñëó÷àå çàïîëíÿåòñÿ ïðè ýëåêòðîííîì äîïèðî�âàíèè, ïîäîáíàÿ �óíêöèÿ �ðèíà áûëà ïîëó÷åíà ðà�íåå àâòîðàìè ðàáîòû [48℄. Ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ñïè�íîâàÿ æèäêîñòü èçîòðîïíà è êîððåëÿöèîííûå �óíê�öèè äëÿ âñåõ òðåõ êîìïîíåíò ñïèíà îäèíàêîâû. Êè�íåìàòè÷åñêèå êîððåëÿòîðû âûðàæàþòñÿ íåïîñðåä�ñòâåííî ÷åðåç ýëåêòðîííóþ �óíêöèþ �ðèíà (3), àñïèíîâûé êîððåëÿòîð äëÿ t�J�-ìîäåëè (ñ ó÷åòîìòðåõöåíòðîâûõ ñëàãàåìûõ) áûë âû÷èñëåí àíàëîãè÷�íî ðàáîòå [48℄ ìåòîäîì, ðàçâèòûì äëÿ ìîäåëè �åé�çåíáåðãà â ðàáîòàõ [49; 50℄. �åçóëüòèðóþùàÿ ñòàòè�÷åñêàÿ ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü äëÿ t�J-ìîäåëèõîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé äðó�ãèìè ìåòîäàìè [51; 52℄.Ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò êîððåëÿòîðîâ (8) èõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � ñ ïàðàìåòðàìè (2) ïîçâî�ëèë ïîñòðîèòü ñåìåéñòâî ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè äëÿðàçíûõ êîíöåíòðàöèé äîïèðîâàíèÿ (ðèñ. 1). Ïðè

ìàëîì äîïèðîâàíèè èìåþò ìåñòî ÷åòûðå äûðî÷�íûõ êàðìàíà îêîëî òî÷åê (�=2; �=2), êàê è îæèäà�ëîñü äëÿ äûðêè â AFM-�àçå. Â îêðåñòíîñòè òî÷�êè x1 � 0:15 îáðàçóåòñÿ ïåðåìû÷êà íà ëèíèè(�; 0)�(�; �) è ìåíÿåòñÿ òîïîëîãèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè. Ïðè x1 < x < x2 � 0:24 ïîëó÷àåì äâå ïîâåðõ�íîñòè, öåíòðèðîâàííûå â òî÷êå (�; �). Ìåíüøèé êàð�ìàí èìååò ýëåêòðîííûé õàðàêòåð (ñì. íèæå ðèñ. 3)è èñ÷åçàåò ïðè x ! x2. Áîëüøîé äûðî÷íûé êàð�ìàí ñ ðîñòîì x ñòàíîâèòñÿ âñå áîëåå îêðóãëûì, èïðè x > x2 ñîõðàíÿåòñÿ òîëüêî îí. Íàêîíåö, ïðèx = x3 äûðî÷íàÿ ïîâåðõíîñòü òðàíñ�îðìèðóåòñÿ âýëåêòðîííóþ ñ öåíòðîì â òî÷êå �.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõêîíöåíòðàöèé âû÷èñëåíû ñ êîíå÷íîé òî÷íîñòüþ.Âî-ïåðâûõ, ïàðàìåòðû t�t0�t00�J�-ìîäåëè ïîëó÷åíûâ ðåçóëüòàòå ñëîæíîé ïðîöåäóðû ïðîåêòèðîâàíèÿâîëíîâûõ LDA-�óíêöèé íà áàçèñå �óíêöèé Âàíüåè ìîãóò íåñêîëüêî èçìåíèòüñÿ ïðè èçìåíåíèè áàçè�ñà ïîñëåäíèõ. Âî-âòîðûõ, ìåòîä íàõîæäåíèÿ �óíê�öèé �ðèíà (6) ïðèáëèæåííûé, è ó÷åò âêëàäîâ áî�ëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ìîæåò èçìåíèòü êîëè÷åñòâåí�íûå çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõ òî÷åê. Êà÷åñòâåííàÿ êàð�òèíà, êàê áóäåò ïîêàçàíî â ñëåäóþùåì ðàçäåëå,âðÿä ëè èçìåíèòñÿ, ïîñêîëüêó îáóñëîâëåíà îáùè�ìè ñâîéñòâàìè äèñïåðñèè ýëåêòðîíà íà �îíå �ëóê�òóèðóþùåãî áëèæíåãî AFM-ïîðÿäêà. Îòìåòèì òàê�æå, ÷òî ïîäîáíûå èçìåíåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè áû�ëè ïîëó÷åíû äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà â áîëåå ðà�è�íèðîâàííîì ïîäõîäå ñ ó÷åòîì íå òîëüêî äåéñòâè�òåëüíîé, íî è ìíèìîé ÷àñòåé ìàññîâîãî îïåðàòî�ðà (ðèñ. 15 â ðàáîòå [47℄), à òàêæå ïðè âû÷èñëå�íèÿõ â ðàìêàõ ñïèí-�åðìèîííîé ìîäåëè [53℄ è âìîäåëè Õàááàðäà ñ ó÷åòîì �ëóêòóàöèé âîëíû ñïè�íîâîé ïëîòíîñòè [54; 55℄. Àíàëîãè÷íàÿ òðàíñ�îðìà�öèÿ ñ ïîÿâëåíèåì äâóõñâÿçíîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâ îáëàñòè ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòàâîâ ïîëó÷åíà íåäàâ�íî â êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ èç ïåðâûõ ïðèí�öèïîâ ñ ó÷åòîì ìíîãîýëåêòðîííûõ (N � 1)-, N -,(N + 1)-êîí�èãóðàöèé [56℄. Êà÷åñòâåííîå ñîâïàäå�íèå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðàñ÷åòàìè [47; 53; 56℄, âû�ïîëíåííûìè â ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ, îáóñëîâëå�íî åäèíñòâîì â ãëàâíîé èäåå, à èìåííî: âåçäå ýëåê�òðîííàÿ ñòðóêòóðà îïðåäåëÿåòñÿ áëèæíèì ìàãíèò�íûì ïîðÿäêîì. Íî òîëüêî â íàøåé ðàáîòå ýâîëþöèÿýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñàìîñîãëàñîâàííî ñâÿçàíà ñýâîëþöèåé ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.Íà ðèñ. 1 íàøè ðàñ÷åòû ïîâåðõíîñòè Ôåðìèñðàâíèâàþòñÿ ñ äàííûìè ARPES [57℄, ïîëó÷åííû�ìè íà ìîíîêðèñòàëëàõ Bi2Sr2�xLaxCuO6+y (Bi2201)ïðè ðàçíîé êîíöåíòðàöèè äûðîê p íà CuO2-ÿ÷åéêó,0:05 < p < 0:18. Ýòîò êðèñòàëë, êàê è La2�xSrxCuO4,901
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π�èñ. 1. Ñå÷åíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â La2�xSrxCuO4 ïðè ðàçíûõ ñòåïåíÿõ äîïèðîâàíèÿ. Èçìåíåíèÿ òîïîëîãèè ïðî-èñõîäÿò ïðè x1 � 0:15, x2 � 0:24. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ARPES [57℄ ïîêàçàíû â ëåâîì íèæíåì óãëó, à äëÿx = 0:12 äàííûå [17℄ â ïðàâîì íèæíåì óãëóèìååò îäíó CuO2-ïëîñêîñòü â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå,òàê ÷òî íàøè ðàñ÷åòû äëÿ îäíîñëîéíûõ êóïðàòîââïîëíå ìîãóò áûòü ïðèìåíèìû ñ óñëîâèåì p = x.×òî êàñàåòñÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, òî â îäíîýëåêòðîí�íîì ïîäõîäå äàæå äëÿ îäíîãî âåùåñòâà ñ ðàçíûìóðîâíåì äîïèðîâàíèÿ íåîáõîäèìî ñ÷èòàòü ýòè ïà�ðàìåòðû ñèëüíî çàâèñÿùèìè îò êîíöåíòðàöèè, êàêýòî áûëî ñäåëàíî àâòîðàìè ðàáîòû [57℄. È èìåííîâ îòíîøåíèè çàâèñèìîñòè îò äîïèðîâàíèÿ àâòîðûðàáîòû [57℄ ãîâîðÿò î ðàçíèöå â âåëè÷èíàõ t0=t äëÿBi2201 è La2�xSrxCuO4 (êàê âèäíî íà ðèñ. 5a è bèç ðàáîòû [57℄, ïðè íàèìåíüøåì äîïèðîâàíèè âå�ëè÷èíû t0=t ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò äëÿ îáîèõ âå�ùåñòâ). Â íàøåì ìíîãîýëåêòðîííîì ïîäõîäå òå æåïàðàìåòðû âû÷èñëåíû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ â íåäî�ïèðîâàííîì ñëó÷àå è ïîëàãàþòñÿ íå çàâèñÿùèìè îòäîïèðîâàíèÿ. Ïîýòîìó íàøè çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâïåðåñêîêà íå îáÿçàíû ñîâïàäàòü ñ äàííûìè ïîäãîí�êè â îäíîýëåêòðîííîì ìåòîäå. À ïîñêîëüêó ïàðàìåò�ðû ðåøåòêè ìåäü-êèñëîðîäíîãî ñëîÿ äëÿ Bi2201 èLa2�xSrxCuO4 ðàçëè÷àþòñÿ ìàëî, ìû ñ÷èòàåì îáîñ�íîâàííûì êà÷åñòâåííîå ñðàâíåíèå íàøèõ ðàñ÷åòîâñ ýêñïåðèìåíòîì [57℄. Ìû âèäèì, ÷òî ïðè êîíöåí�òðàöèè x = 0:05, 0.07, 0.10, 0.12 âèäíà ÷àñòü äûðî÷�íîãî êàðìàíà (äóãà), áëèæàéøàÿ ê òî÷êå �. Äðóãàÿ

÷àñòü, êîòîðàÿ áëèæå ê òî÷êå (�; �), èìååò ìàëûéñëåãêà çàìåòíûé ñïåêòðàëüíûé âåñ. Îäíàêî óæå ïðèx = 0:10, 0.12 ýòà ÷àñòü âèäíà â ARPES-ñïåêòðàõ.Äëÿ x = 0:12 â ïðàâîì íèæíåì óãëó ïîêàçàíû ðå�çóëüòàòû íåäàâíèõ èçìåðåíèé ARPES ñî ñâåðõâûñî�êèì ðàçðåøåíèåì [17℄, â êîòîðîì áûëè îáíàðóæåíûñëàáûå ñèãíàëû, ñäâèíóòûå îòíîñèòåëüíî (�=2; �=2)ñ èíòåíñèâíîñòüþ, ìåíüøåé íà ïîðÿäîê èíòåíñèâíî�ñòè â äóãå. Òåì ñàìûì ýêñïåðèìåíòàëüíî ñíÿòî ïðî�òèâîðå÷èå ¾äóãà�êàðìàí¿. Äëÿ x = 0:11 â ðàáîòå [17℄òàêæå îáíàðóæåí ìàëûé êàðìàí, íî åãî íå âèäíîäëÿ 0.10 è 0.16. Ìû íå âèäèì ïðè÷èí, ïî÷åìó íåäîëæíî áûòü êàðìàíà äëÿ x = 0:10, íî äëÿ x = 0:16ñèòóàöèÿ äðóãàÿ. Äëÿ x = 0:16, ò. å. ïîñëå ïåðåõîäà÷åðåç êðèòè÷åñêóþ òî÷êó, âèäíî õîðîøåå ñîâïàäå�íèå íàøèõ ðàñ÷åòîâ ñ äâóìÿ ñå÷åíèÿìè ïîâåðõíîñòèÔåðìè. È õîòÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè, áëèæíÿÿ ê òî÷�êå (�; �), â ìîíîêðèñòàëëàõ Bi-êóïðàòîâ òðàäèöèîí�íî ïðèïèñûâàåòñÿ ê ñâåðõñòðóêòóðíûì îòðàæåíèÿì,ñòîëü õîðîøåå ñîâïàäåíèå íàøåãî ðàñ÷åòà ñ ýêñïåðè�ìåíòîì âðÿä ëè ñëó÷àéíî. Íå èñêëþ÷åíî, ÷òî ñàì�àêò �îðìèðîâàíèÿ ñâåðõñòðóêòóðû ñâÿçàí ñ ïåðå�ñòðîéêîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Äðóãîé âîçìîæíûéñöåíàðèé ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ñèãíàë ARPES îò ñâåðõ�ñòðóêòóðû ìàñêèðóåò îäíî èç òåîðåòè÷åñêè ïîëó÷åí�902
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ïëîùàäè äûðî÷íîé �åðìè-ïîâåðõíîñòè (â ïðîöåíòàõ îò ïëîùàäè çîíûÁðèëëþýíà) îò äîïèðîâàíèÿ ïîêàçàíà êðåñòèêà-ìè. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò ïðåäñêàçàíèÿìîáîáùåííîé òåîðåìû Ëàòèíæåðà [60℄ ñîãëàñíî çà-âèñèìîñòè 2x=(1 + x). Òàêæå ïîêàçàíû ýêñïåðè-ìåíòàëüíî èçìåðåííûå çíà÷åíèÿ ïëîùàäåé èç ðà-áîò [10; 11℄ (� � YBa2Cu3O6:5 (p = 0:1), � �YBa2Cu4O8 (p = 0:125))íûõ ñå÷åíèé �åðìè-ïîâåðõíîñòè. Íàêîíåö òðåòüå, èíàèáîëåå âåðîÿòíîå îáúÿñíåíèå, ñâÿçàíî ñ òåì, êà�êèì îáðàçîì ðàññåÿíèå íà AFM-�ëóêòóàöèÿõ ïðèâî�äèò ê ïîäàâëåíèþ ñïåêòðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ïè�êîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ áëèæíåé ê òî÷êå (�; �) �åð-ìè-ïîâåðõíîñòè. Ýòîò ñöåíàðèé ìû ïîäðîáíî îáñó�äèì â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.Ïðè ñèëüíîì äîïèðîâàíèè, íàïðèìåð äëÿTl2Ba2CuO6+y ñ p � 0:26, ARPES ïîêàçûâàåòáîëüøîé äûðî÷íûé êàðìàí ñ öåíòðîì â òî÷êå(�; �) [58℄. Äëÿ La2�xSrxCuO4 ïðè x = 0:22 âARPES íàéäåíà ïîäîáíàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè.Íàøè ðàñ÷åòû äëÿ x > x2 ïîêàçûâàþò èìåííîòàêóþ �åðìè-ïîâåðõíîñòü. Ïî äàííûì ðàáîòû [59℄,äëÿ La2�xSrxCuO4 óæå ïðè x = 0:30 èìååò ìåñòîýëåêòðîííûé êàðìàí.Îáñóäèì êîíöåíòðàöèîííóþ çàâèñèìîñòü ïëîùà�äè ïîä ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìè è ñèòóàöèþ ñ òåîðåìîéËàòèíæåðà. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà áåçðàçìåðíàÿ ïëî�ùàäü ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â ïðîöåíòàõ îò ïëîùàäèçîíû Áðèëëþýíà. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî â îáû÷íîé�îðìóëèðîâêå òåîðåìà Ëàòèíæåðà äëÿ õàááàðäîâ�ñêèõ �åðìèîíîâ íå âûïîëíÿåòñÿ èç-çà ïåðåðàñïðå�äåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíàìåæäó ðàçëè÷íûìè õàááàðäîâñêèìè �åðìèîíàìè.Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ êàæäàÿ

çàïîëíåííàÿ ÿ÷åéêà k-ïðîñòðàíñòâà ñîäåðæèò äâàýëåêòðîíà. Äëÿ õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ, äëÿ êî�òîðûõ ñïåêòðàëüíûé âåñ îïðåäåëÿåòñÿ â îáùåì âè�äå ñèëîâûì îïåðàòîðîì (÷èñëèòåëåì �óíêöèè �ðè�íà (4)), à â íàøåì ïîäõîäå �àêòîðîì çàïîëíåíèÿF ��2 = (1 + x)=2, êàæäàÿ çàïîëíåííàÿ ÿ÷åéêà ñ ó÷å�òîì ñïèíà ñîäåðæèò íå äâà, à 2F��2 = 1 + x ýëåêòðî�íîâ. Â ðåçóëüòàòå äëÿ õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ áû�ëà ïðåäëîæåíà îáîáùåííàÿ òåîðåìà Ëàòèíæåðà [60℄,â êîòîðîé êàæäîå çàïîëíåííîå ñîñòîÿíèå ó÷èòûâàåò�ñÿ ñî ñâîèì ñïåêòðàëüíûì âåñîì.Â íàøåì ñëó÷àå äëÿ La2�xSrxCuO4 êîíöåíòðà�öèÿ äûðîê ñîñòàâëÿåò nh = 1 + x, à êîíöåíòðà�öèÿ ýëåêòðîíîâ ðàâíà ne = 1 � x. Ïî çàêîíàì äèñ�ïåðñèè ýëåêòðîíîâ äëÿ êàæäîãî óðîâíÿ äîïèðîâà�íèÿ (ñì. íèæå ðèñ. 3á ) âû÷èñëÿëîñü ÷èñëî çàíÿ�òûõ ýëåêòðîíàìè ñîñòîÿíèé (k) íèæå óðîâíÿ Ôåð�ìè Nek . Êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ó÷åòîì ñïåê�òðàëüíîãî âåñà è ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî ñïèíóðàâíà ne = 2F��2Nek = 1 � x. Îòñþäà íàõîäèìNek = (1 � x)=(1 + x). ×èñëî çàíÿòûõ äûðêàìè(k) ñîñòîÿíèé ðàâíî Nhk = 1 � Nek = 2x=(1 + x).Ýòà çàâèñèìîñòü ïîêàçàíà íà ðèñ. 2 ñïëîøíîé ëè�íèåé, à òî÷êè ïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèÿçàíÿòûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé Nek ïî çàêîíó äèñ�ïåðñèè. Ïëîùàäè, ïîëó÷åííûå â ýêñïåðèìåíòàõ ïîêâàíòîâûì îñöèëëÿöèÿì, òàêæå ïîêàçàíû íà ðèñ. 2.Î÷åâèäíî, è î÷åíü âàæíî, ÷òî òåîðåìà Ëàòèíæåðàâ îáû÷íîé åå �îðìóëèðîâêå íàðóøàåòñÿ, ÷òî ñâè�äåòåëüñòâóåò î íåïðèìåíèìîñòè ñòàíäàðòíîé êàðòè�íû �åðìè-æèäêîñòè. Çäåñü æå ìû ïîêàçûâàåì, ÷òîîáîáùåíèå òåîðåìû Ëàòèíæåðà íà ñëó÷àé ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ ýêñïå�ðèìåíòàëüíî õîðîøî îïèñûâàåò íàáëþäàåìóþ êàð�òèíó. Òàêæå ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå [10�12℄ íå ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ïîëî�æåíèå ìàëûõ êàðìàíîâ â çîíå Áðèëëþýíà, ïîýòîìóèìåííî áëèçîñòü èçìåðåííûõ è âû÷èñëåííûõ íàìèïëîùàäåé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ãîâîðèò î êà÷åñòâåí�íîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì è ìîæåò óêàçûâàòüíà ïîëîæåíèå êàðìàíîâ.3. ÊÀ×ÅÑÒÂÅÍÍÀß ÊÀ�ÒÈÍÀÄÈÑÏÅ�ÑÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÀ È ARPES ÂÑÈÑÒÅÌÅ Ñ ÔËÓÊÒÓÈ�ÓÞÙÈÌÁËÈÆÍÈÌ ÌÀ�ÍÈÒÍÛÌ ÏÎ�ßÄÊÎÌÂ íàñòîÿùåì ðàçäåëå ìû âîñïîëüçóåìñÿ ðåçóëü�òàòàìè ðàáîò [13�16℄, â êîòîðûõ ïîêàçàíî, êàêAFM-�ëóêòóàöèè ïðåâðàùàþò äûðî÷íûé êàðìàí âêîíå÷íóþ äóãó ïðè ìàëîì äîïèðîâàíèè, è ðàñïðî�ñòðàíèì ýòè èäåè íà âñþ îáëàñòü äîïèðîâàíèÿ, ãäåñèëüíû AFM-�ëóêòóàöèè. Ïîëó÷åííàÿ êàðòèíà â903



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Ì. Ì. Êîðøóíîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009öåëîì êà÷åñòâåííî âîñïðîèçâîäèò èçìåíåíèÿ �åð�ìè-ïîâåðõíîñòè, îïèñàííûå âûøå.Â ðàáîòå [16℄ ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ýëåêòðîíîâíà êâàäðàòíîé ðåøåòêå, ðàññåèâàþùèõñÿ íà ñòà�òè÷åñêîì ñëó÷àéíîì ïîëå, èìèòèðóþùåì áëèæíèéAFM-ïîðÿäîê ñ âîëíîâûì âåêòîðîì Q = (�; �),�óíêöèÿ �ðèíà ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåGD(k; E) == E � "(k+Q) + ivk(E � "(k)) (E � "(k+Q) + ivk)� jDj2 : (9)Çäåñü jDj îáîçíà÷àåò àìïëèòóäó �ëóêòóèðóþùåãîAFM-ïîðÿäêà, "(k) � äèñïåðñèÿ ýëåêòðîíîâ â ïàðà�ìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè,v = jvx(k+Q)j+ jvy(k+Q)j;vx;y(k) = �"(k)=�kx;y: (10)Â îòñóòñòâèå çàòóõàíèÿ �óíêöèÿ (9) îïèñûâàåò ýëåê�òðîí â ñîñòîÿíèè âîëíû ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ñ äàëü�íèì AFM-ïîðÿäêîì. Îäíàêî â ñïèí-æèäêîñòíîé îá�ëàñòè êîíöåíòðàöèé äàëüíèé ïîðÿäîê îòñóòñòâóåò èâìåñòî ïðîöåññîâ ïåðåáðîñà "(k) ! "(k +Q) èìååòìåñòî äèíàìè÷åñêèé ðàñïàä ñ êîíå÷íûì âðåìåíåìæèçíè 1=� � vk.Íà ðèñ. 3à òîíêîé ëèíèåé ïîêàçàíà òèïè÷íàÿ äèñ�ïåðñèÿ "(k), âîçíèêàþùàÿ êàê â LDA-ðàñ÷åòàõ, òàêè â t�J-ìîäåëè â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè. Øòðè�õîâîé ëèíèåé ïîêàçàí ñïåêòð òåíåâîé çîíû "(k+Q),çåðêàëüíî îòðàæåííûé îò óðîâíÿ Ôåðìè. Â ðåçóëü�òàòå ðàñòàëêèâàíèÿ äâóõ âåòâåé �îðìèðóåòñÿ çà�êîí äèñïåðñèè ñ ó÷åòîì áëèæíåãî ïîðÿäêà (æèð�íàÿ ëèíèÿ), ïðè÷åì ïèêè ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè,ìàêñèìóìû êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóþò øòðèõîâîé ëè�íèè, èìåþò êîíå÷íóþ øèðèíó èç-çà êîíå÷íîãî âðå�ìåíè æèçíè. Íà ðèñ. 3á èçîáðàæåíà äèñïåðñèÿ ïðèðàçíûõ êîíöåíòðàöèÿõ, íàéäåííàÿ èç �óíêöèè �ðè�íà (6) è èñïîëüçîâàííàÿ âûøå ïðè ðàñ÷åòå �åð�ìè-ïîâåðõíîñòè. Ñåìåéñòâî èçîýíåðãåòè÷åñêèõ ñå÷å�íèé äëÿ çîííîé ñòðóêòóðû ðèñ. 3á ïðè x = 0:10 ïî�êàçàíî íà ðèñ. 3â ïðè x = 0:10. Âåëè÷èíà õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà, íåìíîãî ìåíüøàÿ íóëÿ, íà ðèñ. 3ñîîòâåòñòâóåò x < x1 è ïðèâîäèò ê ìàëûì äûðî÷�íûì êàðìàíàì îêîëî (�=2; �=2). Ïðè ïîíèæåíèè õè�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âîçíèêàåò íîâîå ïåðåñå÷åíèåñ êðèâîé, ñîîòâåòñòâóþùåé çàêîíó äèñïåðñèè âäîëüëèíèè (�; 0) � (�; �), ÷òî îòâå÷àåò x = x1. Ïîíè�æàÿñü äàëåå, çíà÷åíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðè�áëèæàåòñÿ ê ìèíèìóìó â òî÷êå (�; �) çîíû (îòñþ�äà ìû äåëàåì âûâîä îá ýëåêòðîííîé ïðèðîäå ìàëî�ãî êàðìàíà îêîëî (�; �)). Â òî÷êå x2 ýëåêòðîííûéêàðìàí èñ÷åçàåò. Äàëüíåéøåå ïîíèæåíèå õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà ñîîòâåòñòâóåò x > x2 è ïðèâîäèò ê

áîëüøîìó äûðî÷íîìó êàðìàíó ñ öåíòðîì â (�; �). Âýòîì êà÷åñòâåííîì àíàëèçå ìû èñïîëüçîâàëè ìîäåëüæåñòêîé çîíû. �åàëüíûé ðàñ÷åò íà ðèñ. 3á ïîêàçûâà�åò ñèëüíóþ çàâèñèìîñòü äèñïåðñèè îò äîïèðîâàíèÿ,òàê ÷òî êîëè÷åñòâåííî ìîäåëü æåñòêîé çîíû íåâåð�íà. Òåì íå ìåíåå âèäíî, ÷òî êà÷åñòâåííàÿ êàðòèíà íàðèñ. 3a äîñòàòî÷íî õîðîøî âîñïðîèçâîäèò ðåçóëüòàòíàøåãî ðàñ÷åòà.Èñïîëüçóÿ ýòó êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó, ìû ìîæåìïîíÿòü âëèÿíèå çàòóõàíèÿ êâàçè÷àñòèö íà íàáëþäà�åìûå â ARPES äàííûå. Âî-ïåðâûõ, ïðè x < x1 âñîãëàñèè ñ âûâîäàìè ðàáîò [13�16; 47℄ âèäíî, ÷òî âíàïðàâëåíèè (0; 0)� (�; �) èìåþòñÿ äâà ïåðåñå÷åíèÿñ äûðî÷íûì êàðìàíîì. Áëèæíèé ê òî÷êå � �îð�ìèðóåòñÿ â îñíîâíîì çîíîé "(k) áåç çàòóõàíèÿ, àáëèæíèé ê òî÷êå (�; �) îáóñëîâëåí âêëàäîì çàòóõà�þùèõ ñîñòîÿíèé òåíåâîé çîíû "(k + Q). Äëÿ ýòèõñîñòîÿíèé çàòóõàíèå ðàçìûâàåò ñïåêòðàëüíûé ïèê,ïîýòîìó îíè íå âèäíû â ARPES, à âèäíû òîëüêîäóãè. Óìåíüøåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà êâàçè÷àñòèöáåç èõ çàòóõàíèÿ äëÿ ó÷àñòêà òåíåâîé çîíû íà äû�ðî÷íîì êàðìàíå, òàêæå îáúÿñíÿþùåå �îðìèðîâàíèåäóãè, áûëî ïîëó÷åíî äëÿ ñïèíîâûõ ïîëÿðîíîâ â ðà�áîòå [53℄.Âî-âòîðûõ, ìû ìîæåì ðàñïðîñòðàíèòü ýòîò àíà�ëèç è íà îáëàñòü x > x1. Âèäíî, ÷òî áîëüøèé êàð�ìàí �îðìèðóåòñÿ íåçàòóõàþùèìè ýëåêòðîíàìè, àìàëûé âíóòðåííèé � çàòóõàþùèìè. Ïî-âèäèìîìó,ïîýòîìó îí íå ïðîÿâëÿåòñÿ â ARPES. Â òî æåâðåìÿ ïðè ïðèáëèæåíèè x ! x2 èìïóëüñ ÔåðìèkF ! (�; �). Â ýòîé òî÷êå ñîãëàñíî �îðìóëàì (10)ñêîðîñòü v = 0. Òàêèì îáðàçîì, ìàëûé ýëåêòðîííûéêàðìàí ïðè x! x2 �îðìèðóåòñÿ ñëàáî çàòóõàþùè�ìè êâàçè÷àñòèöàìè. Ïðè x > x2 áîëüøîé äûðî÷íûéêàðìàí �îðìèðóåòñÿ íåçàòóõàþùèìè êâàçè÷àñòèöà�ìè è õîðîøî ïðîÿâëÿåòñÿ â ARPES.Äàëüíåéøàÿ òðàíñ�îðìàöèÿ äûðî÷íîé ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè â ýëåêòðîííóþ ïðè x = x3 (ïî äàí�íûì [59℄ äëÿ La2�xSrxCuO4 óæå ïðè x = 0:30 èìååòìåñòî ýëåêòðîííàÿ �åðìè-ïîâåðõíîñòü) ïðîèñõîäèòâ îáëàñòè ñèëüíîãî äîïèðîâàíèÿ, ãäå ìàãíèòíàÿ êîð�ðåëÿöèîííàÿ äëèíà ñðàâíèìà ñ ïàðàìåòðàìè ðåøåò�êè. Â ýòîì ñëó÷àå àíàëèç íà îñíîâå �óíêöèè �ðèíà(9) óæå íåïðèìåíèì. Íàø ðàñ÷åò ñ �óíêöèåé (6) õî�òÿ è ïîêàçûâàåò èçìåíåíèÿ òèïà �åðìè-ïîâåðõíîñòèîò äûðî÷íîãî ê ýëåêòðîííîìó â òî÷êå x3, íî ñàìîçíà÷åíèå x3 = 0:53 ñëèøêîì âåëèêî ïî ñðàâíåíèþñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì. Ýòî è íå óäèâèòåëüíî, èáîòåîðèÿ âîçìóùåíèé â ïðåäñòàâëåíèè X-îïåðàòîðîâïðèìåíèìà â äîïèðîâàííîì ìîòòîâñêîì äèýëåêòðè�êå ïðè ìàëûõ x.904
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�èñ. 3. à) Êà÷åñòâåííàÿ ñõåìà �îðìèðîâàíèÿ çîí-íîé ñòðóêòóðû ýëåêòðîíîâ â ñîñòîÿíèè ñïèíîâîéæèäêîñòè èç ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â ïàðàìàãíèò-íîé �àçå. á ) �åçóëüòàòû íàøåãî ðàñ÷åòà çàêîíîâäèñïåðñèè èç �óíêöèè �ðèíà (6) ïðè ðàçíûõ çíà-÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè è óðîâåíü Ôåðìè îïðåäåëÿ-åòñÿ óñëîâèåì " = 0. â) Èçîýíåðãåòè÷åñêèå ñå÷å-íèÿ äëÿ êîíöåíòðàöèè äîïèðîâàíèÿ 0:10, ïîêàçûâà-þùèå ñìåíó òîïîëîãèè ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ ýíåð-ãèè òàêîãî æå òèïà, êàê è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðèäîïèðîâàíèè. ×èñëà ó èçîëèíèé ñîîòâåòñòâóþò áåç-ðàçìåðíîé ýíåðãèè â åäèíèöàõ ïàðàìåòðà ïåðåñêî-êà, e=t

4. ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈÍÈÇÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÎÉÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈÊÈ Â ÎÊ�ÅÑÒÍÎÑÒÈÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ËÈÔØÈÖÀÊàê ïîêàçàíî â ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ, ñ ðîñòîìäîïèðîâàíèÿ â òî÷êå x1 âîçíèêàåò ïåðåìû÷êà íà�åðìè-ïîâåðõíîñòè, à â òî÷êå x2 èñ÷åçàåò ýëåêòðîí�íûé êàðìàí. Îáå ýòè îñîáåííîñòè òîïîëîãèè ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè ïðèâîäÿò ê ýëåêòðîííûì �àçîâûì ïå�ðåõîäàì 2.5 ðîäà ñîãëàñíî ðàáîòàì Ëè�øèöà [38; 39℄,èëè, â ñîâðåìåííîé òåðìèíîëîãèè, ê êâàíòîâûì �à�çîâûì ïåðåõîäàì. Ïîÿâëåíèå íîâîé ïîëîñòè ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè ïðè " = " ïðèâîäèò ê äîáàâëåíèþïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé Æg(") = �(" � ")1=2. Çàìå�òèì, ÷òî çàêîí äèñïåðñèè â êóïðàòàõ òðåõìåðåí,íåñìîòðÿ íà ðåçêî âûðàæåííóþ àíèçîòðîïèþ. Ñëà�áûå ïåðåñêîêè ìåæäó ñëîÿìè ïðèâîäÿò ê ãî�ðèðîâ�

êå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âäîëü âåêòîðà kz , íàáëþäà�åìîé â ARPES. Íàïðèìåð, ðàçíûå ñå÷åíèÿ ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè îáñóæäàþòñÿ â ðàáîòå [33℄ íà îñíî�âå LDA-ðàñ÷åòîâ è äàííûõ ARPES. Ïîýòîìó ìûìîæåì âîñïîëüçîâàòüñÿ ðåçóëüòàòàìè [38; 39℄ ñ ìè�íèìàëüíûìè èçìåíåíèÿìè. Ýòè èçìåíåíèÿ îáóñëîâ�ëåíû óìåíüøåíèåì ñïåêòðàëüíîãî âåñà õàááàðäîâ�ñêèõ �åðìèîíîâ, îïèñûâàåìûì �àêòîðîì çàïîëíå�íèÿ F = (1 + x)=2 è ñòîÿùèì â ÷èñëèòåëå �óíêöèè�ðèíà (6).Â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè òåðìîäèíàìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë èìååò âèä
(�; T ) = 
0(�; T ) + Æ
: (11)Äîáàâêà çà ñ÷åò ïîÿâëåíèÿ íîâîé ïîëîñòè ïðè " > "ìîæåò áûòü çàïèñàíà êàê905
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 = � 1Z0 ÆN(")fF (") d"; (12)ãäå fF (") � �åðìèåâñêàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ, à÷èñëî ñîñòîÿíèé ñ ó÷åòîì ñïåêòðàëüíîãî âåñà ðàâíî(� � 1)ÆN(") = 8><>: 0; " < ";23�1 + x2 ("� ")3=2; " > ": (13)Â ðåçóëüòàòå ïðè T � z, ãäå z = ��", âáëèçè z = 0ïîëó÷àåìÆ
 =
= 8>>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>>:

�p�4 (1 + x)�T 5=2e�jzj=T ;z < 0;� 215(1 + x)�jzj5=2 � �212 (1 + x)T 2jzj1=2;z > 0: (14)
Ñèíãóëÿðíîñòü z5=2 è ãîâîðèò î ïåðåõîäå 2.5 ðîäàïî êëàññè�èêàöèè Ýðåí�åñòà. Â íàøåì ñëó÷àå z ìå�íÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò äîïèðîâàíèÿ, z(x) = 0 ïðèx = x1 è x = x2.Äëÿ ñêà÷êà ïàðàìåòðà Çîììåð�åëüäà  = Ce=T ,ãäå Ce � ýëåêòðîííàÿ òåïëîåìêîñòü, â îêðåñòíîñòèïåðåõîäà Ëè�øèöà ëåãêî ïîêàçàòü, ÷òîÆ = ��2ÆF�T 2 =

= 8>>>>>>><>>>>>>>:
p�4 (1+x)� jzj2T 2 �1+3 Tjzj+154 T 2jzj2���e�jzj=T ; z < 0;�26 (1 + x)�z1=2; z > 0: (15)Èç ðàñ÷åòîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, ïðèâåäåííûõâûøå, ìû íàøëè çàâèñèìîñòü z(x) âáëèçè êàæäîéèç êðèòè÷åñêèõ òî÷åê. Ýòà çàâèñèìîñòü áëèçêà êëèíåéíîé. Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíî ïîâåäåíèå ýëåêòðîí�íîé òåïëîåìêîñòè âáëèçè x = x1, ðàññ÷èòàííîå äëÿT = 10 Ê. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè ïîñòðîåíû èçòåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé  = Ce=T äëÿ ðàçíûõx â La2�xSrxCuO4 [40℄. Òåïëîåìêîñòü, à òàêæå ýëåê�òðîííûé âêëàä â ýíòðîïèþ â íîðìàëüíîé �àçå ïîëó�÷àëèñü ïóòåì ýêñòðàïîëÿöèè èçìåðåíèé âûøå òåì�ïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T íà îáëàñòü
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�èñ. 4. Èçìåíåíèå ïàðàìåòðà Çîììåð�åëüäà âîêðåñòíîñòè ïåðåõîäà Ëè�øèöà (Æ), ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå äëÿ  = Ce=T ïðè T = 10 Ê (�)âçÿòû èç ðàáîòû [40℄íèçêèõ òåìïåðàòóð. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè íàðèñ. 4 ñîîòâåòñòâóþò ïîëíîìó ïàðàìåòðó , ðàâíî�ìó â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà(x) = 0(x) + Æ; (16)ãäå 0 � ïëàâíàÿ â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà �óíêöèÿx, à Æ ñîäåðæèò êîðíåâóþ îñîáåííîñòü (15). Çàâè�ñèìîñòü ñïåêòðàëüíîãî âåñà îò äîïèðîâàíèÿ òàêæåâíîñèò ñâîé âêëàä â êîíöåíòðàöèîííóþ çàâèñèìîñòüîñîáåííîñòè òåïëîåìêîñòè.Â îêðåñòíîñòè âòîðîãî ïåðåõîäà Ëè�øèöà, x == x2, èìåþòñÿ àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòè òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ âåëè÷èí. Ïîñêîëüêó ýëåêòðîííûé êàð�ìàí ïðîïàäàåò ñ ðîñòîì x, ïðè x < x2 èìååì z > 0.Òàê êàê íàì íåèçâåñòíû ïîäðîáíûå ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå â îêðåñòíîñòè x2 ñ äîñòàòî÷íûì ÷èñëîìòî÷åê ïî x, à òàêæå ïîòîìó, ÷òî çàâèñèìîñòü îñîáîé÷àñòè Æ äàåòñÿ òîé æå �îðìóëîé (15), ìû íå ïðè�âîäèì ãðà�èêà â îêðåñòíîñòè x2. Ñóùåñòâóåò áîëååïîçäíÿÿ ðàáîòà ïî èçìåðåíèþ ýëåêòðîííîé òåïëîåì�êîñòè â NdBa2Cu3O6+y [61℄, íà ðèñ. 9 êîòîðîé ïðè�âåäåíà êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü (x) ñî ñëà�áûìè îñîáåííîñòÿìè âáëèçè p = 0:16 è p = 0:23,ñîîòâåòñòâóþùèì íàøèì êðèòè÷åñêèì òî÷êàì x1 èx2. Îäíàêî èçìåðåíèÿ â ðàáîòå [61℄ ñäåëàíû ïðèT = 200 Ê, ïîýòîìó âñå îñîáåííîñòè î÷åíü ðàçìû�òû.Ñåðèÿ ïåðåñòðîåê ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñ äîïèðî�âàíèåì áûëà ïîëó÷åíà åùå ðàíüøå â ðàìêàõ âà�ðèàöèîííîãî ðåøåíèÿ t�J-ìîäåëè â ðàáîòå [29℄. ÂAFM-�àçå â ýòîé ðàáîòå ïîëó÷åí ìàëûé äûðî÷íûé906



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 5 (11), 2009 Êâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõîäû Ëè�øèöà : : :êàðìàí îêîëî òî÷êè (�=2; �=2). Òàêæå ïðè î÷åíüáîëüøîì x ïîëó÷åí ýëåêòðîííûé êàðìàí ñ öåíòðîìâ òî÷êå (0; 0). Îäíàêî �åðìè-ïîâåðõíîñòü ïðè ïðîìå�æóòî÷íûõ x íå ñîîòâåòñòâóåò íè íàøåé, íè ýêñïåðè�ìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé. Êâàíòîâûé ïåðåõîä Ëè��øèöà â êóïðàòàõ îáñóæäàëñÿ ðàíåå â ëèòåðàòóðå,â îñíîâíîì, â ñâÿçè ñ èçìåíåíèåì òèïà ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè ñ äûðî÷íîãî íà ýëåêòðîííûé, ÷òî èìååòìåñòî â îäíîýëåêòðîííûõ ðàñ÷åòàõ ïðè ïåðåñå÷åíèèóðîâíåì Ôåðìè ñåäëîâîé òî÷êè (0; �) [62℄. Â íàøåìñëó÷àå ýòî ïåðåõîä â òî÷êå x3. Ïåðåõîäû ñ ïîÿâëå�íèåì ýëåêòðîííîãî êàðìàíà â òî÷êå x1 è åãî êîëëàï�ñà â òî÷êå x2, íàñêîëüêî íàì èçâåñòíî, íå îáñóæäà�ëèñü. 5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ â ëèòåðàòóðå ìíîãî äèñêóñ�ñèé ïîñâÿùåíî ñìåíå çíàêà íîñèòåëåé ïðè äîïèðî�âàíèè. Ïðè áîëüøîì x äûðî÷íàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåð�ìè ïåðåõîäèò â ýëåêòðîííóþ, ýòî ïîëó÷åíî ìíî�ãèìè àâòîðàìè òåîðåòè÷åñêè, à òàêæå îáíàðóæå�íî ýêñïåðèìåíòàëüíî â ïëåíêàõ La2�xSrxCuO4 ïðèx > 0:30 [63℄. Áîëåå óäèâèòåëüíû ñîîáùåíèÿ îá èç�ìåíåíèè çíàêà êîíñòàíòû Õîëëà RH äëÿ ñëàáîäîïè�ðîâàííûõ êóïðàòîâ. Íàïðèìåð, â ñèëüíûõ ìàãíèò�íûõ ïîëÿõ 50�60 Òë, ïîäàâëÿþùèõ ñâåðõïðîâîäè�ìîñòü, ñìåíà çíàêàRH íàáëþäàëàñü äëÿ YBa2Cu3Oyñ p = 0:10, 0.12, 0.14 [64℄, à òàêæå â La2�xSrxCuO4 ñp = 0:11 [65℄. Âñå ýòè îáðàçöû îòíîñÿòñÿ ê îáëàñòèx < x1, ãäå, ñóäÿ ïî íàøèì ðàñ÷åòàì, ïðèñóòñòâó�åò òîëüêî äûðî÷íûé êàðìàí. Âîçìîæíî, ÷òî ðåçóëü�òàòû ðàáîòû [66℄ ìîãóò äàòü êà÷åñòâåííîå îáúÿñíå�íèå íàáëþäàåìîìó ý��åêòó. Ñîãëàñíî ðàáîòå [66℄,äëÿ äâóìåðíûõ ìåòàëëîâ ñ ïðîèçâîëüíîé ãåîìåòðè�åé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âûïóêëûå è âîãíóòûå ÷àñòèïîâåðõíîñòè äàþò ïðîòèâîïîëîæíûå çíàêè êîíñòàí�òû Õîëëà. Â íàøåì ñëó÷àå äëÿ x < x1 îäíà ñòîðî�íà äûðî÷íîãî êàðìàíà âûïóêëà, à äðóãàÿ � âîãíóòà(ñì. ðèñ. 1).×òî êàñàåòñÿ âòîðîãî ïåðåõîäà Ëè�øèöà ïðèx = x2, òî èçìåðåíèÿ íèçêîòåìïåðàòóðíûõ òðàíñ�ïîðòíûõ ñâîéñòâ La1:6�xNd0:4SrxCuO4 â ñèëüíûõìàãíèòíûõ ïîëÿõ äî 35 Òë, ïîäàâëÿþùèõ ñâåðõïðî�âîäèìîñòü, âûÿâèëè èçìåíåíèå ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâ êðèòè÷åñêîé òî÷êå p� � 0:23 [67℄, ÷òî î÷åíü áëèçêîê íàøåé òî÷êå x2. Ïðè ýòîì â ñîãëàñèè ñ íàøèìèðåçóëüòàòàìè, ïðè p = 0:24 èçìåðåíèÿ RH óêàçû�âàþò íà áîëüøóþ öèëèíäðè÷åñêóþ ïîâåðõíîñòü, ñî�äåðæàùóþ 1+ p äûðîê. À ïðè p = 0:20, ò. å. ìåíüøåx2, ðîñò RH(T ) ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ óêàçûâà�

åò íà ìîäè�èêàöèþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Îòìåòèì,÷òî ñàìà êðèòè÷åñêàÿ òî÷êà x2 äëÿ ñèñòåìû Bi2201ìîæåò áûòü ñîïîñòàâëåíà ñ êîíöåíòðàöèåé p = 0:23,ïðè êîòîðîé â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ óðîâåíü Ôåð�ìè ñîâïàäàåò ñ îñîáåííîñòüþ Âàí Õîâà [68; 69℄.Â ëèòåðàòóðå ñóùåñòâóåò ìíîãî äèñêóññèé îíàëè÷èè êâàíòîâîé êðèòè÷åñêîé òî÷êè, â êîòîðóþóïèðàåòñÿ òåìïåðàòóðà ïñåâäîùåëè T �(x) ïðèñòðåìëåíèè T ê íóëþ, ìîæíî âñòðåòèòü Prit == 0:19 [70℄ è Prit = 0:27 [71℄. Âñå ýòè äàííûåîñíîâàíû íà ýêñòðàïîëÿöèè, ïîýòîìó òî÷íîñòü èõîïðåäåëåíèÿ íåâåëèêà. Ê òîìó æå ïñåâäîùåëü âðÿäëè ÿâëÿåòñÿ ñâîéñòâîì îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ [8℄.Ïîëó÷åííûå íàìè êðèòè÷åñêèå òî÷êè åñòü ñâîéñòâîîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è ñâÿçàíû ñ êâàíòîâûìè �àçî�âûìè ïåðåõîäàìè 2.5 ðîäà Ëè�øèöà.Àâòîðû áëàãîäàðÿò À. À. Êîðäþêà çà îáñóæ�äåíèå ðåçóëüòàòîâ, à òàêæå Ò. Ì. Îâ÷èííèêîâóçà òåõíè÷åñêóþ ïîìîùü â îáðàáîòêå äàííûõ. �à�áîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà�ÀÍ ¾Êâàíòîâàÿ �èçèêà êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä¿(ïðîåêò �5.7), èíòåãðàöèîííîãî ïðîåêòà �40 ÑÎ�ÀÍ-ÓðÎ �ÀÍ, à òàêæå ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíò �09-02-00127).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. E. Dagotto, Rev. Mod. Phys. 66, 763 (1994).2. Å. �. Ìàêñèìîâ, ÓÔÍ 170, 1033 (2000).3. M. Imada, A. Fujimori, and Y. Tokura, Rev. Mod.Phys. 70, 1039 (1998).4. Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, ÓÔÍ 167, 1043 (1997).5. Ì. Â. Ñàäîâñêèé, ÓÔÍ 171, 540 (2001).6. Â. Ô. Åëåñèí, Â. Â. Êàïàåâ, Þ. Â. Êîïàåâ, ÓÔÍ174, 1017 (2004).7. Þ. À. Èçþìîâ, Ý. Ç. Êóðìàåâ, ÓÔÍ 178, 25 (2008).8. P. A. Lee, Rep. Progr. Phys. 71, 012501 (2008).9. A. Damaselli, Z. Hussein, and Z. X. Shen, Rev. Mod.Phys. 75, 473 (2003).10. N. Doiron-Leyrand et al., Nature 447, 565 (2007).11. E. A. Yelland, J. Singleton, C. H. Mielke, N. Narrison,F. F. Balakirev, B. Dabrowski, and J. R. Cooper, Phys.Rev. Lett. 100, 047003 (2008).12. A. F. Bangura, J. D. Flether, A. Carrington et al.,Phys. Rev. Lett. 100, 047004 (2008).907
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