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ÂËÈßÍÈÅ ÌÅÆÑËÎÉÍÎ�Î ÒÓÍÍÅËÈ�ÎÂÀÍÈß ÍÀÝËÅÊÒ�ÎÍÍÓÞ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Ó ÄÂÓÕÑËÎÉÍÛÕ ÊÓÏ�ÀÒÎÂ ÈÊÂÀÍÒÎÂÛÅ ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÏÎ ÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÈÍÎÑÈÒÅËÅÉ È ÑÈËÜÍÎÌÓ ÌÀ�ÍÈÒÍÎÌÓ ÏÎËÞÑ. �. Îâ÷èííèêîâ a;b*, È. À. Ìàêàðîâ a, Å. È. Øíåéäåð a;baÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòíåâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 ìàÿ 2010 ã.�àáîòà ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêèì èññëåäîâàíèåì ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû äâóõñëîéíûõ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ è ååýâîëþöèè ñ äîïèðîâàíèåì è ïîä äåéñòâèåì ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Èññëåäîâàíèå ïðîâîäèòñÿ íà îñíî-âå t�t0�t00�J�-ìîäåëè â ðàìêàõ îáîáùåííîãî ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè�Ôîêà. Âîçìîæíîñòü òóííåëèðîâàíèÿìåæäó CuO2-ñëîÿìè ó÷òåíà â âèäå íåíóëåâîãî èíòåãðàëà ïåðåñêîêà ìåæäó îðáèòàëÿìè ñîñåäíèõ ïëîñ-êîñòåé è âêëþ÷åíà â ñõåìó êëàñòåðíîé �îðìû òåîðèè âîçìóùåíèé. Îñíîâíûì ý��åêòîì ñâÿçè ìåæäóäâóìÿ CuO2-ñëîÿìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ÿâëÿåòñÿ äâóõñëîéíîå ðàñùåïëåíèå, çàêëþ÷àþùååñÿ â íà-ëè÷èè àíòèñâÿçûâàþùåé è ñâÿçûâàþùåé çîí, îáðàçîâàííûõ êîìáèíàöèåé èäåíòè÷íûõ çîí ñàìèõ ñëîåâ.Èçìåíåíèå óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ âûçûâàåò ïåðåñòðîéêó çîííîé ñòðóêòóðû è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, â ñâÿçè ñ÷åì íàáëþäàåòñÿ ðÿä êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ. Ñèëüíîå âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå ïðèâîäèò ê ïðèí-öèïèàëüíî èíîìó âèäó ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû. Â ïîëå êâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõîäû íàáëþäàþòñÿ íåòîëüêî ñ äîïèðîâàíèåì, íî è ñ âàðüèðîâàíèåì âåëè÷èíû ïîëÿ. Âñëåäñòâèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿêâàíòîâûå �àçîâûå ïåðåõîäû òàêæå ðàñùåïëÿþòñÿ, â ðåçóëüòàòå ïîÿâëÿåòñÿ áîëåå ñëîæíàÿ ïîñëåäîâà-òåëüíîñòü ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà, ÷åì â îäíîñëîéíûõ êóïðàòàõ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊàê èçâåñòíî, âñå ñîåäèíåíèÿ, ïðèíàäëåæàùèåêóïðàòíîìó êëàññó ÂÒÑÏ, èìåþò â ñâîåì ñîñòà�âå îäèí èëè íåñêîëüêî ñëîåâ CuO2. Íà ñåãîäíÿø�íèé äåíü ïðèíÿòî ñ÷èòàòü, ÷òî ñâåðõïðîâîäèìîñòü èýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåð�ìè îáðàçóþòñÿ ìåäü-êèñëîðîäíûìè ïëîñêîñòÿìè, àîñòàëüíûå àòîìû ñëóæàò ïîñòàâùèêàìè çàðÿäîâ âýòè ïëîñêîñòè. Îäíàêî ñ ïîÿâëåíèåì äâóõ èäåíòè÷�íûõ CuO2-ñëîåâ â YBa2Cu3O7 è äðóãèõ êóïðàòàõ�èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ìåíÿþòñÿ è ãîâîðèò îá ýòîìïðåæäå âñåãî çàâèñèìîñòü T
 îò êîëè÷åñòâà ñëîåâ.Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿ�íèå ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà CuO2-ñëîåâ nâïëîòü äî ÷èñëà n = 3, à çàòåì óáûâàåò [1; 2℄. Óìåíü�øåíèå T
 ïîñëå n = 3 ïðèíÿòî îáúÿñíÿòü íåõâàò�êîé íîñèòåëåé, ïðèõîäÿùèõñÿ íà êàæäóþ ïëîñêîñòü.*E-mail: sgo�iph.krasn.ru

�îñò æå T
 äî ñèõ ïîð íå ïîëó÷èë àäåêâàòíîãî îáú�ÿñíåíèÿ. Êðîìå òîãî, åñòü è äðóãèå ÿâëåíèÿ, õàðàê�òåðíûå òîëüêî äëÿ ìíîãîñëîéíûõ ÂÒÑÏ, íàïðèìåð,íåðàâíîìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå äîïèðîâàííûõ íîñè�òåëåé ïî ïëîñêîñòÿì [1�10℄, ñîñóùåñòâîâàíèå àíòè��åððîìàãíèòíîé è ñâåðõïðîâîäÿùåé �àç â îäíîéýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, íî â ðàçíûõ ïëîñêîñòÿõ [11℄.Ïîýòîìó åñòåñòâåííî ïîÿâëÿåòñÿ èíòåðåñ â âûÿñíå�íèè ý��åêòà, êîòîðûé ïðîèçâîäèò âêëþ÷åíèå ñâÿçèìåæäó ñëîÿìè CuO2.Î÷åâèäíî, ÷òî íàèáîëåå ÿðêî ý��åêòû ìíîãî�ñëîéíîñòè ïðîÿâëÿþòñÿ â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçå.Îäíàêî ñíà÷àëà íåîáõîäèìî ïîíÿòü, ÷òî ïðîèñõî�äèò ñ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðîé ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñ�ëà ñëîåâ â íîðìàëüíîé �àçå. Ìíîãîñëîéíûå êóïðà�òû, êàê è îäíîñëîéíûå, ÿâëÿþòñÿ ñèñòåìàìè ñ ñèëü�íûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè, ïîýòîìó äëÿ èõîïèñàíèÿ òðåáóåòñÿ ñïåöèàëüíûé ïîäõîä, ó÷èòûâàþ�ùèé ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå íîñèòåëåé íà îäíîì óçëå.334



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ : : :Òàêèì ïîäõîäîì ÿâëÿåòñÿ îáîáùåííûé ìåòîä ñèëü�íîé ñâÿçè, ïðåäëàãàâøèéñÿ â ðàáîòàõ [12�15℄ è ïîç�æå ðàçâèòûé äëÿ êóïðàòîâ [16℄, ìàíãàíèòîâ [17℄ èêîáàëüòèòîâ [18℄. Â ýòîì ïîäõîäå èñïîëüçóåòñÿ àë�ãåáðà îïåðàòîðîâ Õàááàðäà è ïîýòîìó ðàñ÷åò âû�ïîëíÿåòñÿ íà ÿçûêå êâàçè÷àñòèö, îñóùåñòâëÿþùèõïåðåõîäû ìåæäó ìíîãîýëåêòðîííûìè íà÷àëüíûì èêîíå÷íûì ñîñòîÿíèÿìè. Èìåííî òàêîé ïîäõîä ÿâ�ëÿåòñÿ àäåêâàòíûì äëÿ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñè�ñòåì. Àíàëîãè÷íûå ïîäõîäû ê îïèñàíèþ íîðìàëü�íîé è ñâåðõïðîâîäÿùåé �àç â ðàìêàõ ìîäåëè Õàá�áàðäà, t�J-ìîäåëè, ñïèí-�åðìèîííîé ìîäåëè â ðàáî�òàõ [19�30℄ â ðåæèìå ñèëüíûõ êîððåëÿöèé äàþò ñî�ãëàñóþùóþñÿ êàðòèíó àíòè�åððîìàãíèòíîãî íåäî�ïèðîâàííîãî äèýëåêòðèêà ñî ùåëüþ, îáóñëîâëåííîéïðîöåññàìè ïåðåíîñà çàðÿäà. Ñ äîïèðîâàíèåì äàëü�íèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîê ñìåíÿåòñÿ áëèæíèì, à ýëåê�òðîííàÿ ñòðóêòóðà ïðè ìàëîì äîïèðîâàíèè õàðàêòå�ðèçóåòñÿ ìàëûìè äûðî÷íûìè êàðìàíàìè â îêðåñò�íîñòè òî÷åê (�=2; �=2) â çîíå Áðèëëþýíà. Ó÷åò ïðî�öåññîâ ðàññåÿíèÿ äûðîê íà ñïèíîâûõ �ëóêòóàöè�ÿõ [21�34℄ ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþ ñïåêòðàëüíîãî âå�ñà ÷àñòè êàðìàíà, îáóñëîâëåííîé òåíåâîé çîíîé, è�îðìèðîâàíèþ äóãè, íàáëþäàåìîé â ARPES [35℄.Íåäàâíèå ARPES-èçìåðåíèÿ ñ óëó÷øåííûì ýíåðãå�òè÷åñêèì ðàçðåøåíèåì äåéñòâèòåëüíî îáíàðóæèëèêàðìàí ñ ðåçêî ðàçëè÷àþùèìèñÿ ñïåêòðàëüíûìè âå�ñàìè â ðàçíûõ òî÷êàõ çîíû Áðèëëþýíà [36℄.Áîëüøèíñòâî òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò ñäåëàíîäëÿ CuO2-ïëîñêîñòè, ÷òî íåïîñðåäñòâåííî ïîç�âîëÿåò îïèñûâàòü îäíîñëîéíûå êóïðàòû òèïàLa2�xSrxCuO4 è Nd2�xCexCuO4. Îäíàêî áîëüøàÿ÷àñòü ARPES-ýêñïåðèìåíòîâ è èçìåðåíèé êâàí�òîâûõ îñöèëëÿöèé âûïîëíåíà äëÿ äâóõñëîéíûõêóïðàòîâ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñèññëåäîâàòü âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿíà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó. Ïðîñòåéøèé ý��åêòòóííåëèðîâàíèÿ ìåæäó ñëîÿìè äàâíî èçâåñòåí èñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåì ñâÿçûâàþùåé è àíòè�ñâÿçûâàùåé çîí, ÷òî ïðèâîäèò ê ðàñùåïëåíèþïîâåðõíîñòè Ôåðìè, íàèáîëüøåìó â îêðåñòíîñòè àí�òèíîäàëüíûõ òî÷åê (�; 0) [37℄. Â íàñòîÿùåé ðàáîòåîñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî âëèÿíèþ òóííåëèðî�âàíèÿ íà ýâîëþöèþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñ ðîñòîìêîíöåíòðàöèè äîïèðîâàíèÿ è âåëè÷èíû ñèëüíîãîìàãíèòíîãî ïîëÿ. Äëÿ îäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ âûÿâ�ëåíà ñåðèÿ êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ Ëè�øèöàïî êîíöåíòðàöèè [38℄ è ìàãíèòíîìó ïîëþ [39℄. Ìûïîêàæåì ðàñùåïëåíèå ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà çà ñ÷åòìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ.Ïëàí ðàáîòû ñëåäóþùèé. Âèä èíòåãðàëà ïå�ðåñêîêà ìåæäó CuO2-ñëîÿìè áóäåò ðàññìîòðåí â

ðàçä. 2. Òàì æå áóäóò ïîëó÷åíû îñíîâíîé ý��åêòäâóõñëîéíîãî ðàñùåïëåíèÿ è åãî ïðîÿâëåíèå â çîí�íîé ñòðóêòóðå è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Òàêæå ìû îõà�ðàêòåðèçóåì êîíöåíòðàöèîííóþ ýâîëþöèþ êâàçè÷à�ñòè÷íîãî ñïåêòðà è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äâóõñëîé�íûõ êóïðàòîâ è ïîêàæåì, ÷òî êà÷åñòâåííî îíà íåçíà�÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ýâîëþöèè äëÿ îäíîñëîéíûõñòðóêòóð. Â ðàçä. 3 áóäåò ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå íà�øåãî òåîðåòè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïå�ðèìåíòîâ ARPES ïî ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è ïîêàçà�íî, ÷òî çîííûå ñòðóêòóðû äëÿ ñîåäèíåíèé YBCOè Bi2212, èìåþùèõ ðàçíûé âèä èíòåãðàëà ïåðåñêî�êà, î÷åíü áëèçêè. Â ðàçä. 4 áóäåò ðàññìîòðåíà ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèé äîïè�ðîâàííûõ íîñèòåëåé, à òàêæå çàâèñèìîñòü õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà îò êîíöåíòðàöèè. �àçäåë 5 ïîñâÿ�ùåí âîïðîñó âëèÿíèÿ ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó, êîòîðûé âîçíè�êàåò â ïîñëåäíåå âðåìÿ âñå ÷àùå ïðè ñðàâíåíèè ðå�çóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ ïî êâàíòîâûì îñöèëëÿöè�ÿì ñ ARPES-äàííûìè.2. ÄÂÓÕÑËÎÉÍÎÅ �ÀÑÙÅÏËÅÍÈÅÝëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà YBa2Cu3O7 ñîñòîèòèç äâóõ CuO5-ïèðàìèä, îáðàçîâàííûõ ïëîñêèìCuO4-êëàñòåðîì è àòîìîì àïè÷åñêîãî êèñëîðîäà,CuO-öåïî÷åê, àòîìîâ Y ìåæäó CuO2-ïëîñêîñ-òÿìè è àòîìîâ Ba (ðèñ. 1). Â íàøåé ìîäåëüíîéÿ÷åéêå îñòàâëÿåì òîëüêî äâóõñëîéíûé áëîê èçäâóõ CuO5-ïèðàìèä. Äâóõñëîéíûå áëîêè â ñîñåä�íèõ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷åéêàõ ðåàëüíîãî ñîåäèíåíèÿYBa2Cu3O7 ðàñïîëàãàþòñÿ ñòðîãî äðóã íàä äðóãîì,â îòëè÷èå, íàïðèìåð, îò ñîåäèíåíèÿ Bi2212 (ðèñ. 2),ãäå ýëåìåíòàðíûå ÿ÷åéêè ñäâèíóòû íà ïîëîâèíóñâîåé âåëè÷èíû ïî íàïðàâëåíèþ äèàãîíàëè â ïëîñ�
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�èñ. 1. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà äâóõñëîéíîãî êóïðàòàYBa2Cu3O7 [32℄335
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�èñ. 2. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ÿ÷åéêè Bi2212:tv îáîçíà÷àåò ïåðåñêîêè âíóòðè äâóõñëîéíîãî áëî-êà, t0v � ïåðåñêîê ÷åðåç îäíó ÿ÷åéêó [34℄êîñòè. �àñïîëîæåíèå ýòèõ áëîêîâ ïî îòíîøåíèþäðóã ê äðóãó îïðåäåëÿåò âèä äèñïåðñèè èíòåãðàëàïåðåñêîêà âäîëü îñè z.Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà äâóõ�ñëîéíîãî êóïðàòà ñèììåòðè÷íà îòíîñèòåëüíî îòðà�æåíèÿ â ïëîñêîñòè, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç àòîì èòòðèÿïàðàëëåëüíî ïëîñêîñòè CuO2-ñëîÿ. Âîëíîâûå �óíê�öèè äëÿ âåðõíåé è íèæíåé CuO5-ïèðàìèä èäåíòè÷�íû, è ïîýòîìó ìîæíî ðàññìàòðèâàòü óæå îòäåëüíóþïèðàìèäó êàê ýëåìåíòàðíûé êëàñòåð. Äàííîå óòâåð�æäåíèå áûëî áû àáñîëþòíî âåðíûì, åñëè áû ó íàñ íåáûëî ñâÿçè ìåæäó CuO2-ïëîñêîñòÿìè, íàëè÷èå æåïåðåñêîêîâ ìåæäó ìåäíî-îêñèäíûìè ñëîÿìè îáÿçû�âàåò ê �îðìèðîâàíèþ îáùèõ âîëíîâûõ �óíêöèé äëÿäâóõ ñëîåâ. Îäíàêî âåëè÷èíà ìåæñëîåâûõ ïåðåñêî�êîâ íàñòîëüêî ìàëà, ÷òî îíè ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿêàê âîçìóùåíèå. Ýòî ïîçâîëÿåò îðãàíè÷íî âïèñàòüñâÿçü ìåæäó CuO2-ñëîÿìè â ñõåìó êëàñòåðíîé �îð�ìû òåîðèè âîçìóùåíèé.Ñòðóêòóðà îðáèòàëüíûõ ïåðåêðûòèé â ðàññìàò�ðèâàåìîì ñîåäèíåíèè òàêîâà, ÷òî ýëåêòðîííûå âîë�íîâûå �óíêöèè â îñíîâíîì îáðàçîâàíû ñîñòîÿíè�ÿìè âíóòðè CuO2-ïëîñêîñòåé, âåðîÿòíîñòü ïåðåõî�äà ÷àñòèöû èç îäíîãî ñëîÿ â äðóãîé î÷åíü ìàëà.Ìàëîñòü âåðîÿòíîñòè òàêèõ ïåðåõîäîâ îáóñëîâëåíà�îðìîé ïëîñêîñòíûõ dx2�y2 -, px-, py-îðáèòàëåé èáîëüøèì ìåæïëîñêîñòíûì ðàññòîÿíèåì. Äàííûå îð�áèòàëè, áëàãîäàðÿ òîìó ÷òî îáëàäàþò çíà÷èòåëü�íîé ïëîòíîñòüþ âåðîÿòíîñòè òîëüêî â ïëîñêîñòè,èãðàþò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèè ýëåê�òðîííîé ñòðóêòóðû â îòäåëüíîì CuO2-ñëîå. Â ïåð�ïåíäèêóëÿðíîì æå ñëîþ íàïðàâëåíèè èõ ïëîòíîñòüâåðîÿòíîñòè î÷åíü ìàëà. �îðàçäî îáøèðíåå ïåðå�

êðûòèå pz-îðáèòàëåé êèñëîðîäà, îñíîâíàÿ ýëåêòðîí�íàÿ ïëîòíîñòü êîòîðûõ ðàñïîëàãàåòñÿ âäîëü îñèz [40℄. È íàèáîëåå ñèëüíîå ìåæñëîåâîå ïåðåêðûòèåïðèñóòñòâóåò ó s-îðáèòàëåé ìåäè è s-îðáèòàëåé ñp-îðáèòàëÿìè àòîìîâ êèñëîðîäà â ñîñåäíåé ïëîñêî�ñòè. Îäíàêî èç-çà òîãî, ÷òî îíè íå ó÷àñòâóþò â�îðìèðîâàíèè äèíàìèêè íîñèòåëåé âíóòðè ñëîÿ, ðî�ëüþ s-îðáèòàëåé îáû÷íî ïðåíåáðåãàþò. Òåì íå ìå�íåå âëèÿíèå s�s-ïåðåêðûòèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóê�òóðó ïðîèñõîäèò è îñóùåñòâëÿåòñÿ îïîñðåäîâàííî÷åðåç ïëîñêîñòíûå îðáèòàëè êèñëîðîäà è, êàê ñëåä�ñòâèå, ÷åðåç d-îðáèòàëè ìåäè. Ýòî äåëàåò âîçìîæ�íûì ý��åêòèâíîå ïåðåêðûòèå dx-îðáèòàëåé ìåæ�äó CuO2-ïëîñêîñòÿìè. Äàííûé ðåçóëüòàò áûë ïðî�äåìîíñòðèðîâàí â ðàáîòå [40℄ ñ èñïîëüçîâàíèåìîäíîçîííîé ìîäåëè. Ñèììåòðèÿ ïåðåêðûòèÿ s- èd-îðáèòàëåé ó÷èòûâàåòñÿ â çàïèñè èíòåãðàëà ïåðå�ñêîêà ìåæäó ñëîÿìè, êîòîðûé äëÿ YBa2Cu3O7 ïðè�íèìàåò âèä t? = tdd (
os kxa� 
os kyb)2 : (1)Â äàëüíåéøåì ïðè çàïèñè ðàçëè÷íûõ òî÷åê k-ïðîñò-ðàíñòâà áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî äëÿ ïîñòîÿííûõðåøåòêè ñïðàâåäëèâî ðàâåíñòâî a = b = 1. Çíà÷å�íèå èíòåãðàëà ïåðåñêîêà tdd çàèìñòâóåòñÿ íàìè èçðàáîòû [40℄ è ñ÷èòàåòñÿ ðàâíûì 0.25 ýÂ, ò. å. íà ïî�ðÿäîê ìåíüøå, ÷åì íàèáîëüøèé âíóòðèïëîñêîñòíîéèíòåãðàë ïåðåñêîêà tpd ìåæäó dx-îðáèòàëÿìè ìåäèè p-îðáèòàëÿìè êèñëîðîäà. Ïîñëå äîìíîæåíèÿ íàêîý��èöèåíòû Êëåáøà ��îðäàíà è ãåíåàëîãè÷åñêèåêîý��èöèåíòû, êîòîðûå ïðîÿâëÿþòñÿ ïðè ïåðåõîäåîò îïèñàíèÿ îáû÷íûõ �åðìèîíîâ ê õàááàðäîâñêèì�åðìèîíàì, âåëè÷èíà ý��åêòèâíîãî ïåðåñêîêà ìåæ�äó ñëîÿìè ñòàíîâèòñÿ ðàâíîé 0.1 ýÂ.Äîáàâëåíèå âòîðîãî àòîìà àïè÷åñêîãî êèñëîðî�äà ê CuO5-ïèðàìèäå ñèììåòðè÷íî ïåðâîìó ïðå�âðàùàåò åå â CuO6-îêòàýäð, êîòîðûé âûáèðàåò�ñÿ â êà÷åñòâå ýëåìåíòàðíîãî êëàñòåðà ïðè îïèñà�íèè îäíîñëîéíîãî êóïðàòà La2�xSrxCuO4. Îäíîñëîé�íîå ñîåäèíåíèå La2�xSrxCuO4 áûëî î÷åíü ïîäðîá�íî îïèñàíî ìåòîäîì GTB â ðàáîòàõ [16; 41℄. Â ðà�áîòå [41℄ èç ðàñ÷åòîâ ab initio ïîëó÷åíû ïàðàìåò�ðû ìíîãîçîííîé p�d-ìîäåëè â ñõåìå LDA+GTB(LDA-ðàñ÷åòû + îáîáùåííûé ìåòîä ñèëüíîé ñâÿ�çè [16℄) è ïîêàçàíî, ÷òî ý��åêòèâíîé íèçêîýíåð�ãåòè÷åñêîé ìîäåëüþ ÿâëÿåòñÿ t�t0�t00�J�-ìîäåëü. Âíàøèõ ðàñ÷åòàõ äëÿ CuO2-ñëîÿ èñïîëüçóþòñÿ ïà�ðàìåòðû t�t0�t00�J�-ìîäåëè, âû÷èñëåííûå â ðàìêàõLDA+GTB-ìåòîäà [42℄.Ïîñêîëüêó êóïðàòíûå ÂÒÑÏ ÿâëÿþòñÿ ñèñòåìîéñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè, ìíîãîçîí�íóþ p�d-ìîäåëü 
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ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ : : :ëó÷åííûìè â ñõåìå LDA+GTB, â îáëàñòè íèçêîýíåð�ãåòè÷åñêèõ âîçáóæäåíèé ìû ñâîäèì ê t�J�-ìîäåëèâ ïðåäåëå U � t [43�46℄. Â äàííîì ñëó÷àå U ðàâ�íî ýíåðãèè ùåëè ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà E
t � 2 ýÂ.Ýòà ìîäåëü çàïèñûâàåòñÿ äëÿ äûðî÷íûõ âîçáóæäå�íèé, îáðàçóþùèõ çîíû êâàçè÷àñòèö, îïèñûâàåìûõîïåðàòîðàìè ÕàááàðäàX�Sf = j�ihSj è X ��Sf = j��ihSj;çäåñü j�i � ëîêàëüíîå ñîñòîÿíèå îäíîé äûðêè ñïðîåêöèåé ñïèíà �, à jSi � äâóõäûðî÷íûé ñèíã-ëåò Æàíãà ��àéñà. Áóäåì ó÷èòûâàòü ïåðåñêîêèíà äðóãèå ÿ÷åéêè äî òðåòüåãî áëèæàéøåãî ñîñå�äà âêëþ÷èòåëüíî, ïîýòîìó t�J�-ìîäåëü ïåðåõîäèòâ t�t0�t00�J�-ìîäåëü; J� îçíà÷àåò, ÷òî ó÷èòûâàþòñÿíå òîëüêî îáìåííûå ñëàãàåìûå, íî è òðåõöåíòðîâûåêîððåëèðîâàííûå ïåðåñêîêè.Êàê èçâåñòíî, îáîáùåííûé ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçèâêëþ÷àåò â ñåáÿ òðè ýòàïà: òî÷íóþ äèàãîíàëèçàöèþâíóòðèÿ÷åå÷íîé ÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà ñ ïîëíûì ó÷å�òîì âñåõ âçàèìîäåéñòâèé âíóòðè ÿ÷åéêè, ïîñòðîåíèåîïåðàòîðîâ Õàááàðäà íà îñíîâå ìíîãî÷àñòè÷íûõ áà�çèñíûõ ñîñòîÿíèé è ó÷åò ïåðåñêîêîâ ìåæäó ÿ÷åéêà�ìè ïî òåîðèè âîçìóùåíèé. Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíå�íèÿ èäåîëîãèè GTB t�t0�t00�J�-ìîäåëü ïðåäñòàâëÿ�åòñÿ ÷åðåç îïåðàòîðû Õàááàðäà â âèäå âíóòðèÿ÷å�å÷íîé è ìåæúÿ÷åå÷íîé ÷àñòåé. Ïîñêîëüêó â ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêå èìåþòñÿ äâà îäèíàêîâûõ CuO2-ñëîÿ,âîëíîâûå �óíêöèè äëÿ êîòîðûõ èäåíòè÷íû, ñâÿçüìåæäó íèìè îòíîñèòñÿ ê ìåæúÿ÷åå÷íîé ÷àñòè ãà�ìèëüòîíèàíà è ðàññìàòðèâàåòñÿ ïî òåîðèè âîçìóùå�íèé. Òàêèì îáðàçîì, ñ ýòîãî ìîìåíòà ýëåìåíòàðíûìêëàñòåðîì ñ÷èòàåòñÿ îäíà CuO5-ïèðàìèäà.Îïðåäåëåíèå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ îäíî÷àñòè÷íûõñîñòîÿíèé ìîæíî ïðîâåñòè ñ ïîìîùüþ ñîâìåñòíîãîðåøåíèÿ óðàâíåíèé äëÿ ïîëíîãî ÷èñëà äûðîê1 + x =X� p� + 2hXSSi;ãäå x � ñòåïåíü äîïèðîâàíèÿ äûðêàìè íà îäèíCuO2-ñëîé, è óñëîâèÿ ïîëíîòû áàçèñàX� X�� +XSS = 1:Îáùåå ÷èñëî ñîñòîÿíèé äëÿ îäíî÷àñòè÷íîãî ñåêòîðàãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâàX� p� = 1� x:Åñëè ó÷åñòü, ÷òî ðàññìàòðèâàåòñÿ ïàðàìàãíèòíàÿ�àçà, òî âåðîÿòíîñòü çàïîëíåíèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ñî�ñòîÿíèé ñî ñïèíîì ââåðõ p� = hX��f i è ñïèíîì âíèçp�� = hX ����f i îäèíàêîâà,

p� = p�� = 1� x2 :�àìèëüòîíèàí t�t0�t00�J�-ìîäåëè â ñëó÷àå äâóõ�ñëîéíîãî êóïðàòà èìååò âèäHt�t0�t00�J� =Xf��("1��)X��f�+Xf� ("2�2�)XSSf�++ Xfg�� tfgXS�f�X�Sg�+ Xfg�� Jfg �X���f�X ���g��X��f�X ����g� ��� Xm ln�� ~tml~tlnE
t �XS�m�X���l� X ��Sn� �XS�m�X ����l� X�Sn��++Hbil; (2)â êîòîðîì ñëàãàåìîå, îòâåòñòâåííîå çà ñâÿçü ìåæäóñëîÿìè, ïðåäñòàâëåíî êàêHbil = Xufd� t? �XS�fuX�Sfd +XS�fd X�Sfu � :Çäåñü èíäåêñ ¾�¿ óêàçûâàåò íà âåðõíþþ (u) èëèíèæíþþ (d) CuO2-ïëîñêîñòü, Jfg = 2~t2fg=E
t � ïà�ðàìåòð ý��åêòèâíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çàñ÷åò ïåðåñêîêîâ â íèæíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíó èîáðàòíî, tfg � ìåæúÿ÷åå÷íûå âíóòðèçîííûå ïåðå�ñêîêè ìåæäó ÿ÷åéêàìè, ~tk � ìåæúÿ÷åå÷íûå ìåæ�çîííûå ïåðåñêîêè, E
t � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü ñïåðåíîñîì çàðÿäà, "1 è "2 � ýíåðãèè ëîêàëüíûõ ñî�ñòîÿíèé ñ îäíîé è äâóìÿ äûðêàìè. Çíà÷åíèÿ ýòèõïàðàìåòðîâ, çàèìñòâîâàííûå èç ðàáîòû [42℄, ïðåä�ñòàâëåíû íèæå (â ýÂ):"2 � "1 = �0:091; E
t = 2;t � t01 = 0:93; t0 � t11 = �0:12; t00 � t02 = 0:15;J � J01 = 0:295; J 0 � J11 = 0:003;J 00 � J02 = 0:007; ~t � ~t01 = 0:77;~t0 � ~t11 = �0:08; ~t00 � ~t02 = 0:12; t? = 0:1:Ïåðå÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòî�íèàíà t�J-ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ õàðàêòåðíûìè ïàðàìåò�ðàìè äëÿ âûáðàííîãî íàìè ïðèáëèæåíèÿ. Â äåéñòâè�òåëüíîñòè íåîáõîäèìî ãîâîðèòü î íåêîòîðîì èíòåð�âàëå âîçìîæíûõ ïàðàìåòðîâ ïðè ðåäóêöèè ðåàëè�ñòè÷íûõ ìîäåëåé (íàïðèìåð, ìíîãîçîííîé p�d-ìî-äåëè) íà t�J-ìîäåëü. Èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ âíó�òðè òàêîãî èíòåðâàëà ñâÿçàíî â îñíîâíîì ñ âûáî�ðîì êîëè÷åñòâà ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, êîòîðûå áó�äóò ó÷èòûâàòüñÿ â èñõîäíîì, åùå íåðåäóöèðîâàí�íîì, ãàìèëüòîíèàíå. Î÷åíü ïîäðîáíî âîïðîñ âû÷èñ�ëåíèÿ òàêèõ îáëàñòåé ïàðàìåòðîâ îáñóæäàëñÿ â ðà�áîòàõ [27; 48℄.9 ÆÝÒÔ, âûï. 2 337



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, È. À. Ìàêàðîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011Äëÿ íàõîæäåíèÿ ñïåêòðà êâàçè÷àñòè÷íûõ âîç�áóæäåíèé èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä óðàâíåíèé äâèæåíèÿäëÿ ïîñòðîåííîé íà îïåðàòîðàõ Õàááàðäà �óíêöèè�ðèíà hhX�f jX+�g ii. Ïðèâåäåííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ÿâ�ëÿåòñÿ ýëåìåíòîì ìàòðè÷íîé �óíêöèè �ðèíà, ñâÿ�çàííîé ñ ýëåêòðîííîé äâóõâðåìåííîé çàïàçäûâàþ�ùåé �óíêöèåé �ðèíà G(r; E) íà îäíîýëåêòðîííûõîïåðàòîðàõ âûðàæåíèåìG��(r; E) =X�;� 
��(�)
���(�)D��(r; E); (3)â êîòîðîì êîý��èöèåíòû 
(�) îïðåäåëÿþòñÿ íåïî�ñðåäñòâåííî ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè ïåðåõîäà îòîäíîýëåêòðîííûõ îïåðàòîðîâ af�� ê îïåðàòîðàìÕàááàðäà Xpqf � X�f :af�� =Xpq hpjaf�� jqiXpqf :Ýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âû÷èñëÿþòñÿ â ìíîãîýëåê�òðîííîì áàçèñå ñîñòîÿíèé jpi ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.Òî÷íîå óðàâíåíèå äâèæåíèÿ äëÿ îïåðàòîðà X�Sfèìååò âèäi _X�Sf = [X�Sf ; H ℄ = ("2 � "1)X�Sf + L�Sf ; (4)â ÷àñòü L�Sf êîòîðîãî âõîäÿò ñëàãàåìûå, îáðàçóþùèå�óíêöèè �ðèíà áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà. Äëÿ èõ ïðî�åêòèðîâàíèÿ íà áàçèñ îäíî÷àñòè÷íûõ îïåðàòîðîâèñïîëüçóåì ìåòîä íåïðèâîäèìûõ îïåðàòîðîâ èëè,èíà÷å, ïðîåêöèîííûé ìåòîä Ìîðè �Öâàíöèãà, ðàíååèñïîëüçîâàâøèéñÿ â ðàáîòàõ [42; 47�49℄. Â ñîîòâåò�ñòâèè ñ ýòèì ìåòîäîì èç îïåðàòîðà L�Sf âûäåëÿåòñÿîäíî÷àñòè÷íûé âêëàä, ïðîïîðöèîíàëüíûé X�:L�Sf =Xs� T (�S)�f X�s + L�S(irr)f ;T (�S)�f = hfL�Sf ; X+�s giÆhfX�s ; X+�s gi: (5)Çäåñü L(irr) � íåïðèâîäèìûé îïåðàòîð, ïðåíåáðåæå�íèå êîòîðûì ñîîòâåòñòâóåò îáîáùåííîìó ïðèáëèæå�íèþ Õàðòðè �Ôîêà. Âûõîä çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿñðåäíåãî ïîëÿ îáñóæäàëñÿ â ïîäîáíîì ïîäõîäå äëÿîäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ â ðàáîòå [29℄, ãäå íåïðèâî�äèìûå ñëàãàåìûå L(irr) ïðèâîäÿò ê äèíàìè÷åñêèìâêëàäàì â ìàññîâûé îïåðàòîð �(k; !), îïèñûâàþ�ùèé ðàññåÿíèå õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ íà ñïèíî�âûõ �ëóêòóàöèÿõ. Ìíèìàÿ ÷àñòü � êàê ðàç è îáåñïå�÷èâàåò ïîäàâëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà íà ÷àñòè äû�ðî÷íîãî êàðìàíà. Â íàøåì ðàññìîòðåíèè ìû ïðåíå�áðåæåì íåïðèâîäèìûì âêëàäîì è îãðàíè÷èìñÿ îáîá�ùåííûì ïðèáëèæåíèåì Õàðòðè �Ôîêà, â êîòîðîììîæíî ó÷åñòü ñòàòè÷åñêèå ïðîñòðàíñòâåííûå êîððå�ëÿöèè è îïèñàòü çàâèñèìîñòü çîííîé ñòðóêòóðû îò

êîíöåíòðàöèè è ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Îäíàêî,ñòðîãî ãîâîðÿ, êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [25; 50℄,ó÷åò ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ñ ïîìî�ùüþ ðàñøèðåíèÿ íàáîðà áàçèñíûõ îïåðàòîðîâ ïðè�âîäèò íå òîëüêî ê èçìåíåíèþ ñïåêòðàëüíîé �óíê�öèè äûðîê, íî è ê èçìåíåíèþ â êîíöåíòðàöèîííîéçàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ïîâåðõíîñòèÔåðìè. Ïîýòîìó ïîëó÷åííûå íàìè çíà÷åíèÿ êðèòè�÷åñêèõ êîíöåíòðàöèé ìîãóò íåñêîëüêî èçìåíèòüñÿ âáîëåå àêêóðàòíîé òåîðèè, è îíè èìåþò ñêîðåå êà÷å�ñòâåííûé õàðàêòåð.Âûäåëèâøèåñÿ â ïðîöåññå óñðåäíåíèÿ êèíåòè÷å�ñêèå hXS�f X�Sg i è ñïèíîâûå hX���f X ���g i êîððåëÿòî�ðû ÿâëÿþòñÿ âàæíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè ñèñòåìû,çíà÷èòåëüíî âëèÿþùèìè íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòó�ðó [42; 47; 49℄. Ìû èñïîëüçóåì ñïèíîâûå êîððåëÿ�öèîííûå �óíêöèè, êîòîðûå áûëè ñàìîñîãëàñîâàí�íî âû÷èñëåíû â ðàáîòàõ [42; 49℄ äëÿ îäíîñëîéíî�ãî êóïðàòà òàêæå ìåòîäîì íåïðèâîäèìûõ îïåðàòî�ðîâ. Ñïèíîâûå êîððåëÿòîðû çàäàþò áëèæíèé àíòè��åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê â äàííîì ñîåäèíåíèè. Êè�íåòè÷åñêèå êîððåëÿòîðû âû÷èñëÿþòñÿ ñàìîñîãëàñî�âàííî ñ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì ñ ïîìîùüþ ñïåê�òðàëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ �óíêöèè �ðèíà:hhX�Sk jXS�k ii == p� + x2 � 1E �E+(k) + 1E �E�(k)� ; (6)ïîëþñû êîòîðîé E+(k) è E�(k) îïðåäåëÿþò äèñïåð�ñèîííûå çàâèñèìîñòè àíòèñâÿçûâàþùåé è ñâÿçûâàþ�ùåé çîí, îáðàçóþùèõñÿ ïðè ðàñùåïëåíèè çîíû êâà�çè÷àñòèö (äëÿ ïðèìåðà ñî ñïèíîì ��), îòíîñÿùåéñÿ êîäèíî÷íîé CuO2-ïëîñêîñòè, âñëåäñòâèå ìåæñëîéíî�ãî òóííåëèðîâàíèÿ. Çíà÷åíèÿ ïîëþñîâ îïðåäåëÿþò�ñÿ âûðàæåíèÿìèE�(k) = "2 � "1 � �+ (p� + x)tk + p��J0 ++ p��(p� + x) ~t2kE
l +�(k)� "?; (7)ãäå �(k) ÿâëÿåòñÿ ìàññîâûì îïåðàòîðîì, à âûðàæå�íèå "?(k) = (p� + x)t?(k) + 32 t?(k)C?kp� + x (8)õàðàêòåðèçóåò ýíåðãèþ îáóñëîâëåííîãî ìåæñëîé�íûì òóííåëèðîâàíèåì ðàñùåïëåíèÿ çîíû. �àñùåï�ëåíèå çîí ðàâíîå 2"?, êîòîðîå â àíãëîÿçû÷íîéëèòåðàòóðå ïîëó÷èëî íàçâàíèå bilayer splitting,ïîäòâåðæäåíî ìíîãèìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí�íûìè [35; 41�56℄, è, ïî-âèäèìîìó, äàííîå ñâîéñòâîÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ý��åêòîì äâóõñëîéíîñòè â338



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ : : :íîðìàëüíîé �àçå. Ìàññîâûé îïåðàòîð îïðåäåëÿåòñÿâûðàæåíèåì�(k) = 1p� + x 1N ��Xq [Y1(k;q)Kq + Y2(k;q)Cq + t?(q)K?q℄ ; (9)â êîòîðîì ÷èñëî N � êîëè÷åñòâî âåêòîðîâ âîáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå, à êîý��èöèåíòû Y1(k;q) èY2(k;q) îïðåäåëåíû ñëåäóþùèìè âûðàæåíèÿìè:Y1(k;q) = tq�p�Jk�q�x ~t2qE
t�(p�+x)2~tq~tkE
t ;Y2(k;q) = tk�q�p�Jq+p� ~t2k�qE
t �(p�+x)2~tk~tk�qE
t :Â âûðàæåíèÿõ äëÿ ýíåðãèè çîí K? è C? ÿâëÿþò�ñÿ ìåæñëîåâûìè êèíåìàòè÷åñêèì è ñïèíîâûì êîððå�ëÿòîðàìè. Ýòè ñëàãàåìûå, îòâåòñòâåííûå çà äîïîë�íèòåëüíóþ ñâÿçü ìåæäó ïëîñêîñòÿìè, ïîÿâëÿþòñÿïðè ðàñöåïëåíèè óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ äâóõñëîé�íûõ êóïðàòîâ. Ìåæñëîåâûå êèíåòè÷åñêèå êîððåëÿ�òîðû ñàìîñîãëàñîâàííî ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ îñòàëü�íûìè âíóòðèïëîñêîñòíûìè êèíåòè÷åñêèìè êîððåëÿ�òîðàìè è õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì. ×òî êàñàåòñÿñïèíîâûõ êîððåëÿòîðîâ, òî èõ ìîæíî îöåíèòü èçïðîñòîãî ñîîáðàæåíèÿ: ñïèíîâûå êîððåëÿöèè ïðî�ïîðöèîíàëüíû ý��åêòèâíîìó îáìåííîìó èíòåãðàëóJ? � 2t2?=E
t. Çíàê ñïèíîâîãî êîððåëÿòîðà, êîòî�ðûé îïðåäåëÿåò õàðàêòåð êîððåëÿöèé ìåæäó ñïè�íàìè ñîñåäíèõ ñëîåâ, âûÿñíÿëñÿ â ðåçóëüòàòå òî÷�íîé äèàãîíàëèçàöèè äâóõñëîéíîãî êëàñòåðà. �àñ�ñìàòðèâàëàñü ÿ÷åéêà äâóõñëîéíîãî êóïðàòà, ñîñòî�ÿùàÿ èç äâóõ CuO5-ïèðàìèä, â êîòîðîé òî÷íî ó÷è�òûâàëèñü âñå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîñëå ýòîãî â ïîëó�÷åííîì áàçèñå äâóõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âûäåëÿ�ëîñü íèçøåå ïî ýíåðãèè ñîñòîÿíèå. Ïîñêîëüêó îíîîêàçàëîñü ñèíãëåòíûì, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå äëÿ òî�ãî ñëó÷àÿ, êîãäà â êàæäîì ñëîå ïðèñóòñòâóåò ïî îä�íîé äûðêå, ñîîòâåòñòâóåò àíòè�åððîìàãíèòíîìó ñî�ñòîÿíèþ äâóõ ñëîåâ. Ýêñïåðèìåíòàëüíî àíòè�åððî�ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ñïèíîâ ïîäòâåðæäåíî íåé�òðîííîé äè�ðàêöèåé â ðàáîòå [57℄. Ïðè äîïèðîâà�íèè àíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê âäîëü îñè 
 áû�ñòðî ðàçðóøàåòñÿ, íî ýòî íå îòíîñèòñÿ ê àíòè�åððî�ìàãíèòíî êîððåëèðîâàííîé ïàðå CuO2-ñëîåâ, �îð�ìèðóþùåé ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó äâóõñëîéíûõ êó�ïðàòîâ. �àçðóøàþòñÿ êîððåëÿöèè ìåæäó ÿ÷åéêàìè.Â òî âðåìÿ êàê ñïèíîâàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿäëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé âíóòðè CuO2-ñëîÿ ðàâíàC01 � �0:2 [42℄, íàø ðàñ÷åò C? èç òî÷íîé äèàãî�íàëèçàöèè (CuO5)2-áèïèðàìèäû äàë C? � �0:1.

Îáðàòèì âíèìàíèå, ÷òî èñïîëüçóåòñÿ ïðåäïîëî�æåíèå î òîì, ÷òî äîïèðîâàííûå íîñèòåëè ðàâíîìåð�íî ðàñïðåäåëÿþòñÿ ïî ïëîñêîñòÿì, òàêèì îáðàçîì, óíàñ èìååòñÿ ðàâíîå êîëè÷åñòâî íîñèòåëåé x â äâóõïëîñêîñòÿõ. Â áîëüøèíñòâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðà�áîò òàêæå ïðèâîäèòñÿ èìåííî òî çíà÷åíèå x, êîòîðîåïðèõîäèòñÿ íà îäíó CuO2-ïëîñêîñòü.Èç �îðìóëû (1) è ðèñ. 3 ñëåäóåò, ÷òî äâóõñëîéíîåðàñùåïëåíèå çàâèñèò çíà÷èòåëüíî îò âîëíîâîãî âåê�òîðà. Ïî íîäàëüíîìó íàïðàâëåíèþ îíî îòñóòñòâóåòâîâñå è äîñòèãàåò ìàêñèìóìà â àíòèíîäàëüíîì íà�ïðàâëåíèè.Äîïèðîâàíèå âëèÿåò íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðóêóïðàòîâ ãîðàçäî ñëîæíåå, ÷åì ýòî áûëî áû, íàïðè�ìåð, â ìåòàëëàõ, ãäå ñïðàâåäëèâà ìîäåëü æåñòêîéçîíû. Â ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèÿõ ñ äîáàâëåíè�åì íîñèòåëåé íå òîëüêî óâåëè÷èâàåòñÿ ÷èñëî çàïîë�íåííûõ ñîñòîÿíèé â k-ïðîñòðàíñòâå, íî òàêæå ìåíÿ�åòñÿ ñàìà äèñïåðñèîííàÿ çàâèñèìîñòü. Ïðîèñõîäèòýòî èç-çà òîãî, ÷òî ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòèö çàâèñèò îò�àêòîðà çàïîëíåíèÿ F = (1 + x)=2, ò. å. îò ÷èñëàñîñòîÿíèé äëÿ äàííîé çîíû, êîòîðîå, â ñâîþ î÷å�ðåäü, çàâèñèò îò ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ x. Ïîýòîìóíàáëþäàåòñÿ ýâîëþöèÿ çîííîé ñòðóêòóðû ñ äîïèðî�âàíèåì. Â îáëàñòè ñëàáîäîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ ïî�âåðõíîñòü Ôåðìè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ÷åòûðå ýëåìåí�òà, êàæäûé èç êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ äâóìÿ âëîæåííûìèîäèí â äðóãîé äûðî÷íûìè êàðìàíàìè (ðèñ. 3à). Ïåð�âûé êâàíòîâûé �àçîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðèx
1 = 0:14 (ðèñ. 3á ). Â ýòîé òî÷êå ïðîèñõîäèò ñìû�êàíèå áîëåå øèðîêèõ êàðìàíîâ, êîòîðîå ïîðîæäàåòâíåøíèé äûðî÷íûé è âëîæåííûé âíóòðåííèé ýëåê�òðîííûé êàðìàíû. Îäíîâðåìåííî ñ íîâîîáðàçîâàí�íûìè âñå åùå îñòàþòñÿ ÷åòûðå ðàçðàñòàþùèõñÿ êàð�ìàíà, ñìûêàíèå êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ïðè x
2 = 0:18.Â ðåçóëüòàòå îñòàþòñÿ äâà äûðî÷íûõ è äâà ýëåê�òðîííûõ êàðìàíà, êàæäûé èç êîòîðûõ ïîêàçûâà�åò ìåæñëîéíîå ðàñùåïëåíèå â àíòèíîäàëüíûõ òî÷�êàõ (ðèñ. 3ã). Äàëåå ñ ðîñòîì äîïèðîâàíèÿ âíóòðåí�íèå ýëåêòðîííûå êàðìàíû óìåíüøàþòñÿ, ñòàíîâÿñüâñå ìåíåå ðàçëè÷èìûìè äðóã îò äðóãà (ðèñ. 3ä). Âîêðåñòíîñòè x
3 = 0:26 ýëåêòðîííûå êàðìàíû èñ÷å�çàþò ïðè î÷åðåäíîì êâàíòîâîì �àçîâîì ïåðåõîäå,îñòàâëÿÿ äâà áîëüøèõ äûðî÷íûõ êàðìàíà (ðèñ. 3å).Åñòåñòâåííî, äîëæíî áûòü äâå êðèòè÷åñêèå òî÷êè,îäíàêî ýëåêòðîííûå êàðìàíû ðàñùåïëåíû íàñòîëü�êî ñëàáî, ÷òî ðàçëè÷èòü ýòè òî÷êè íå ïðåäñòàâëÿåò�ñÿ âîçìîæíûì. Ñ óâåëè÷åíèåì x çàìåòíî îñëàáëåíèåàíòè�åððîìàãíèòíûõ êîððåëÿöèé, ÷òî âûðàæàåòñÿâ ïîäíÿòèè ýíåðãèè â òî÷êå (�; �), ïîêàçûâàþùåìâîçâðàùåíèå ê ïàðàìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþ. Ñëåäó�åò îòìåòèòü, ÷òî â öåëîì êàðòèíà òîïîëîãè÷åñêèõ339 9*
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�èñ. 3. Ýâîëþöèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû äâóõñëîéíûõ êóïðàòîâ ñ äîïèðîâàíèåì: à � x = 0:11, á � x = 0:14, â �x = 0:16, ã � x = 0:18, ä � x = 0:22, å � x = 0:28. �îðèçîíòàëüíàÿ ëèíèÿ íà èçîáðàæåíèÿõ çîííîé ñòðóêòóðûïîêàçûâàåò óðîâåíü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà
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�èñ. 3. Ïðîäîëæåíèåèçìåíåíèé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äâóõñëîéíîãî êóïðà�òà ïî÷òè íå îòëè÷àåòñÿ îò îäíîñëîéíîãî. Îñíîâíîåðàçëè÷èå ñâÿçàíî ñ ðàñùåïëåíèåì ïåðåõîäà Ëè�øè�öà âáëèçè îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ íà äâà ïðè x
1è x
2. Çíà÷èòåëüíàÿ øèðèíà çîíû êâàçè÷àñòèö (4.5 ýÂ)ñâÿçàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì â íàøåé ðàáîòå t�J-ìîäå-ëè, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ý��åêòèâíîé íèçêîýíåðãåòè�÷åñêîé ìîäåëüþ äëÿ êóïðàòîâ. Â áîëåå ðåàëèñòè÷�íûõ ìîäåëÿõ, òàêèõ êàê ñïèí-�åðìèîííàÿ [25℄ è ìíî�341



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, È. À. Ìàêàðîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011ãîçîííàÿ p�d-ìîäåëü [16℄, øèðèíà çîíû êâàçè÷àñòèö,õîðîøî íàáëþäàåìîé â ARPES, èìååò òèïè÷íîå çíà�÷åíèå 0.7 ýÂ. �àçíèöà â ýòèõ ìîäåëÿõ ñîñòîèò â òîì,÷òî çîíà, êîòîðóþ ïåðåñåêàåò óðîâåíü Ôåðìè â ðåà�ëèñòè÷íûõ ìîäåëÿõ, îòíîñèòñÿ ê îïðåäåëåííîìó âè�äó êâàçè÷àñòèö, ñî ñâîèì íà÷àëüíûì è êîíå÷íûì ñî�ñòîÿíèÿìè, òîãäà êàê â t�J-ìîäåëè èç-çà ó÷åòà íàëè�÷èÿ âòîðîé çîíû â âèäå ý��åêòèâíûõ ïåðåñêîêîâ âýòó çîíó è îáðàòíî, ïîÿâëÿåòñÿ äîáàâî÷íàÿ ýíåðãèÿ,êîòîðàÿ äîïîëíÿåò åäèíñòâåííóþ çîíó è óøèðÿåòåå. Ïîòîëîê çîíû, êîòîðàÿ ïîëó÷àåòñÿ â ðåàëèñòè÷�íûõ ìîäåëÿõ, ïîâòîðÿåòñÿ ïîòîëêîì øèðîêîé çîíûâ t�J-ìîäåëè, è ïîñêîëüêó, â îñíîâíîì, ìû èíòåðå�ñóåìñÿ ñîñòîÿíèÿìè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, à ñîñòîÿ�íèÿ â ãëóáèíå çîíû íàì âàæíû â ìåíüøåé ñòåïåíè,òàêîé ïîäõîä èìååò ïðàâî íà ñóùåñòâîâàíèå.3. ÑÎÏÎÑÒÀÂËÅÍÈÅ ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÕ�ÀÑ×ÅÒÎÂ Ñ �ÅÇÓËÜÒÀÒÀÌÈÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎÂÊîððåêòíîñòü íàøåãî ðàñ÷åòà ïðîâåðÿåòñÿ ïóòåìñðàâíåíèÿ ïîëó÷åííûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè ñ ðå�çóëüòàòàìè ARPES-ýêñïåðèìåíòîâ. Ìåòîä ARPESíåñîìíåííî ÿâëÿåòñÿ ìîùíûì èíñòðóìåíòîì äëÿ
(0, π) (π, π)

(0, 0) (π, 0)

а

(0, π) (π, π)

(0, 0) (π, 0)

б

Межслойное

расщепление

Межслойное

расщепление�èñ. 4. Ñðàâíåíèå ARPES-äàííûõ [35℄ äëÿ ïîâåðõíî-ñòè Ôåðìè è òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ (ëèíèè ÷åðíî-ãî öâåòà) äëÿ äâóõñëîéíîãî êóïðàòà YBa2Cu3O7: à �x = 0:11, á � x = 0:28

èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ìàòåðèàëîâ,îäíàêî îí, êàê è ëþáîé äðóãîé, òðåáóåò ïðàâèëü�íîé èíòåðïðåòàöèè. Äëÿ äâóõñëîéíîãî êóïðàòàYBa2Cu3O7 â îáëàñòè ñëàáîäîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ(x = 0:11) ARPES ïðåäñêàçûâàåò ïîâåðõíîñòüÔåðìè â âèäå àðîê (ðèñ. 4à). Ñîîòíîøåíèå ìåæäóêàðìàíàìè è äóãàìè îáñóæäàëîñü âî Ââåäåíèè,ïîýòîìó ñðàâíèâàåì ðàññ÷èòàííûå íàìè êàðìàíû ñARPES-äóãàìè, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ÷àñòüþ êàðìàíàñ áîëüøîé ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ. Êàêõîðîøî âèäíî, íàèáîëüøàÿ èíòåíñèâíîñòü äóãèñîâïàäàåò ñ âíóòðåííåé ÷àñòüþ äûðî÷íîãî êàðìàíà,ïîëó÷åííîãî â íàøåì ðàñ÷åòå. Äëÿ ñèëüíîäîïè�ðîâàííûõ ñîñòàâîâ ïëîùàäü äûðî÷íîãî êàðìàíà,ïîëó÷åííîãî â òåîðåòè÷åñêîì ðàñ÷åòå, íåìíîãîìåíüøå ïëîùàäè àíàëîãè÷íîé ÷àñòè ïîâåðõíîñòèÔåðìè èç ARPES (ðèñ. 4á ), îäíàêî èõ �îðìûâïîëíå ñîãëàñóþòñÿ. Âåðîÿòíî, òàêîå íåñîîòâåò�ñòâèå ïëîùàäåé ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òîêîíöåíòðàöèÿ äîïèðîâàííûõ íîñèòåëåé x = 0:28îòíîñèòñÿ ê îáëàñòè, â êîòîðîé ïðåäåë ñèëüíûõýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé íåïðèìåíèì.Ñ íåäàâíåãî âðåìåíè ñòàëî âîçìîæíûì íàáëþäå�íèå êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé â êóïðàòíûõ ÂÒÑÏ [58℄.Â ïîñëåäíèõ ðàáîòàõ ïî èçó÷åíèþ ñîåäèíåíèÿYBa2Cu3O7 [59℄ áûëî îáíàðóæåíî ñóùåñòâîâàíèå÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ îñöèëëÿöèé âìåñòî îäíîé÷àñòîòû èç áîëåå ðàííèõ ðàáîò. Àâòîðû èíòåð�ïðåòèðóþò ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò êàê ñëåäñòâèåñóùåñòâîâàíèÿ íåñêîëüêèõ ñåãìåíòîâ ïîâåðõíîñòèÔåðìè (èëè èíà÷å, íåñêîëüêèõ çîí), äâà èç êîòîðûõîáóñëîâëåíû äâóõñëîéíûì ðàñùåïëåíèåì, à åùåäâà � ïåðåñêîêàìè ìåæäó ÿ÷åéêàìè âäîëü îñè z.Êàæäîé èç ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè ñîîòâåòñòâóåò ñâîÿ÷àñòîòà îñöèëëÿöèé, ïðîïîðöèîíàëüíàÿ ïëîùàäèïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Çíàÿ îòíîøåíèå ÷àñòîò îñöèë�ëÿöèé, îáóñëîâëåííûõ ðàñùåïëåíèåì, ìû çíàåìè îòíîøåíèå ïëîùàäåé äâóìåðíûõ ïîâåðõíîñòåéÔåðìè, îáðàçîâàííûõ ñâÿçûâàþùåé è àíòèñâÿçû�âàþùåé çîíàìè. Ïóòåì âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðàèíòåãðàëà ïåðåñêîêà ìåæäó CuO2-ñëîÿìè ìîæíîäîáèòüñÿ íóæíîãî îòíîøåíèÿ ïëîùàäåé. Íàéäåí�íûé òàêèì îáðàçîì ïàðàìåòð è áóäåò èñêîìîéâåëè÷èíîé ñâÿçè ìåæäó ñëîÿìè â äâóõñëîéíîìêóïðàòå. Ïðîäåëàâ âûøåïðèâåäåííûå îïåðàöèè ñîñâîèìè ðàñ÷åòàìè è èñïîëüçóÿ îòíîøåíèå ÷àñòîò èçðàáîòû [59℄, ìû âûÿñíèëè, ÷òî âåëè÷èíà èíòåãðàëàïåðåñêîêà, íåîáõîäèìàÿ äëÿ óäîâëåòâîðåíèÿ îòíî�øåíèþ, äîëæíà áûòü ðàâíà t? = 80 ìýÂ, ÷òî áëèçêîê èñïîëüçóåìîìó íàìè çíà÷åíèþ t? = 100 ìýÂ.Àâòîðû ðàáîòû [59℄ ñäåëàëè ñâîé ðàñ÷åò ïàðàìåòðàt?, è îí îêàçàëñÿ ðàâíûì 8 ìýÂ. Òàêîå ðàçëè÷èå342



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ : : :ìåæäó âåëè÷èíàìè èíòåãðàëà ïåðåñêîêà, âû÷èñëåí�íûìè íàìè è àâòîðàìè ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòû,âïîëíå îáúÿñíèìî, åñëè ó÷åñòü, ÷òî ïîñëåäíèåïîëüçîâàëèñü òåîðèåé ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ äëÿèíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ñâîåãî ýêñïåðèìåíòà.Â çîííîé òåîðèè ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü êàæäîéòî÷êè äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè (ðàññìàòðèâàåò�ñÿ ñëó÷àé áåç çàòóõàíèÿ) çàäàåòñÿ äåëüòà-�óíêöèåéñ êîý��èöèåíòîì ðàâíûì åäèíèöå. ×àñòèöû âçîííîé òåîðèè íå âçàèìîäåéñòâóþò äðóã ñ äðóãîì,÷òî îòðàæàåòñÿ íà ðàâíîé âåðîÿòíîñòè çàïîëíåíèÿ÷àñòèöåé ïóñòîãî ñîñòîÿíèÿ è äîáàâëåíèÿ ÷àñòèöûê ñîñòîÿíèþ, óæå çàíÿòîìó îäíîé. Ñèñòåìû ñ ñèëü�íûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè îïèñûâàþòñÿíà ÿçûêå êâàçè÷àñòèö, êîòîðûå èìåþò ðàçëè÷íûéñïåêòðàëüíûé âåñ â çàâèñèìîñòè îò êîíêðåòíûõíà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé, ïåðåõîä ìåæäóêîòîðûìè õàðàêòåðèçóþò. Ôèçè÷åñêèå îñîáåííîñòèòàêèõ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì õîðîøî îïè�ñûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ àëãåáðû îïåðàòîðîâ Õàááàðäàè, â ÷àñòíîñòè, ïîñðåäñòâîì ìîäåëè Õàááàðäà. Âðàìêàõ èñïîëüçîâàíèÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà âûäå�ëÿþòñÿ �àêòîðû çàïîëíåíèÿ, çàâèñÿùèå îò ÷èñåëçàïîëíåíèÿ íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé.Ôàêòîð çàïîëíåíèÿ, êîòîðûé äëÿ îïðåäåëåííîéçîíû êâàçè÷àñòèö âñåãäà ìåíüøå åäèíèöû, ñëóæèòêîý��èöèåíòîì â âûðàæåíèè äëÿ ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòè êâàçè÷àñòèö. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ òîãî÷òîáû íàáðàòü çàäàííîå ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö,òðåáóåòñÿ ãîðàçäî áîëüøåå êîëè÷åñòâî ñîñòîÿíèéâ k-ïðîñòðàíñòâå, ÷åì äëÿ îáû÷íûõ ÷àñòèö, âåäó�ùèõ ñåáÿ ïî çàêîíàì �åðìè-æèäêîñòè. Îòñþäà èáîëüøàÿ ïî ïëîùàäè ïîâåðõíîñòü Ôåðìè. Ëó÷øååñîãëàñèå âåëè÷èíû èíòåãðàëà ïåðåñêîêà, íåîá�õîäèìîé äëÿ óäîâëåòâîðåíèÿ îòíîøåíèÿ ÷àñòîòîñöèëëÿöèé, ñ âåëè÷èíîé, èñïîëüçóåìîé íàìè,íåæåëè ñ èíòåãðàëîì ïåðåñêîêà â çîííîì ïîäõîäå,ãîâîðèò î òîì, ÷òî ÂÒÑÏ-êóïðàòû â ñëàáîäîïèðî�âàííîì ñëó÷àå êîððåêòíåå îïèñûâàòü êàê ñèñòåìû ññèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè.Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà, ïîëó÷åííàÿ äëÿYBa2Cu3O7, â ñâîèõ îáùèõ ÷åðòàõ ñïðàâåäëèâàäëÿ áîëüøèíñòâà äâóõñëîéíûõ ñîåäèíåíèé. �àñ�ñìîòðèì, íàïðèìåð, ñîåäèíåíèå Bi2Sr2CaCu2O8(Bi2212), âèä èíòåãðàëà ïåðåñêîêà äëÿ êîòîðîãîáûë ïîëó÷åí â ðàáîòå [37℄. Â ýòîì ñîåäèíåíèèäâóõñëîéíûå áëîêè â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ ïî îñè zñäâèíóòû íà ïîëîâèíó äèàãîíàëè ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè â ïëîñêîñòè ab, ïîýòîìó ìîæíî îæèäàòüîïðåäåëåííóþ äèñïåðñèþ ïî îñè z. Èç ïîäãîíêè ïîäLDA-ðàñ÷åòû ab initio àâòîðû ðàáîòû [37℄ ïîëó÷èëèâûðàæåíèå äëÿ èíòåãðàëà ïåðåñêîêà
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kx�èñ. 5. Ïîâåðõíîñòü Ôåðìè äâóõñëîéíîãî ñîåäèíå-íèÿ Bi2212 äëÿ çíà÷åíèÿ äèñïåðñèè kz = 0 ïðè êîí-öåíòðàöèè äîïèðîâàííûõ äûðîê x = 0:16Ez = Tz(kk; kz) h(
os kxa� 
os kyb)2i ; (10)Tz =rt2dd +A2z + 2tddAz 
os kz
2 ;Az = 4tz 
os�kxa2 � 
os�kyb2 � :Àáñîëþòíóþ âåëè÷èíó kz-äèñïåðñèè çàäàåò ïàðà�ìåòð tz, íî ïîñêîëüêó ýòîò ïàðàìåòð õàðàêòåðèçóåòïåðåñêîê ìåæäó ÿ÷åéêàìè âäîëü îñè z, ÿñíî, ÷òî îíáóäåò ÷ðåçâû÷àéíî ìàë, à äèñïåðñèÿ � ìàëîçàìåò�íà. Òèïè÷íûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Bi2212 ðàâíûtdd = 0:1 ýÂ, tz = 0:03 ýÂ [37℄.Ïðè ó÷åòå äèñïåðñèè ïî îñè kz â âûðàæåíèè äëÿèíòåãðàëà ïåðåñêîêà êàðòèíà çîííîé ñòðóêòóðû êàð�äèíàëüíî íå ìåíÿåòñÿ, çàìåòíî òîëüêî íåçíà÷èòåëü�íîå êîëåáàíèå ìàêñèìóìà â íàïðàâëåíèè (�; 0)�(0; 0)ïðè âàðüèðîâàíèè kz îò 0 äî 2�. Àìïëèòóäà ýòîãîêîëåáàíèÿ çàâèñèò îò âåëè÷èíû èíòåãðàëà ìåæúÿ÷å�å÷íîãî ïåðåñêîêà â íàïðàâëåíèè îñè z, è ïîñêîëüêóçíà÷åíèå tz íàìíîãî ìåíüøå äàæå tdd, íå ñòîèò îæè�äàòü êàêîãî-ëèáî çíà÷èòåëüíîãî èçìåíåíèÿ â ýíåð�ãèÿõ êâàçè÷àñòèö. Òðåõìåðíàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìèïðè âêëþ÷åíèè äèñïåðñèè ïî kz ñòàíîâèòñÿ ¾ñêðó�÷åííîé¿. Ïðè kz = 0 (ðèñ. 5) êîíòóð Ôåðìè âûòÿ�íóò â íàïðàâëåíèè (�; 0)�(0; �), ïðè kz = 2� � â íà�ïðàâëåíèè (0; 0)�(�; �) (ðèñ. 5â). Äðóãèõ èçìåíåíèéíà äâóìåðíîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè íå áóäåò, ïîñêîëü�êó õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå äîñòèãàåò óêàçàííîãîêîëåáëþùåãîñÿ ïèêà âî âñåì èíòåðâàëå êîíöåíòðà�öèé äîïèðîâàííûõ íîñèòåëåé, ãäå ïðèìåíèì îáîá�ùåííûé ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè.343
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�èñ. 6. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äâóõñëîéíîãî êóïðàòà.Âåðòèêàëüíûå ëèíèè ïîêàçûâàþò ïîëîæåíèå óðîâíÿÔåðìè, à ïîòîëîê âàëåíòíîé çîíû ïîêàçàí ñòðåëêîéñ ýíåðãèåé "v4. ÏËÎÒÍÎÑÒÜ ÑÎÑÒÎßÍÈÉÊðèòè÷åñêèå òî÷êè äîïèðîâàíèÿ x
1, x
2 è x
3õàðàêòåðèçóþòñÿ ðåçêèì èçìåíåíèåì òîïîëîãèè ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè, ñîîòâåòñòâóþùåé äàííîìó äîïè�ðîâàíèþ. Åñëè â ìîäåëè æåñòêîé çîíû ïî èçîáðàæå�íèþ äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè äëÿ îïðåäåëåííî�ãî äîïèðîâàíèÿ ìîæíî ïðåäñêàçàòü âñå îñîáåííîñòè,êîòîðûå áóäóò îïðåäåëÿòüñÿ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèà�ëîì äëÿ ëþáîãî êîëè÷åñòâà íîñèòåëåé, òî â ñèëüíî�êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ äîïèðîâàíèå èçìåíÿåòåùå è ñàìó äèñïåðñèîííóþ çàâèñèìîñòü. Èç-çà ýòî�ãî èçìåíåíèå äîïèðîâàíèÿ ñäâèãàåò è õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë, è ñàìó çîíó. Äàííûé �àêò äîëæåí íàõî�äèòü îòðàæåíèå â âèäå îñîáåííîñòè ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé îò äîïèðîâàíèÿ. Ïîÿâëåíèå íîâûõ ýëåìåíòîâïîâåðõíîñòè èëè, ïî-äðóãîìó, çàïîëíåíèå ïîëîñòåéâûçûâàåò ñêà÷îê â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ïîñêîëüêóçàïîëíåíèå çîí îñóùåñòâëÿþò äûðêè, ïëîòíîñòü ñî�ñòîÿíèé îòíîñèòñÿ ê äûðêàì. Âûðàæåíèå äëÿ ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé èìååò âèäN(E) = 1N Xk A(k; E) == � 1� Xkmn 
�(m)
��(n) ImDm;n(k; E + iÆ): (11)Ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ðàçíûõ êîíöåíòðàöèéäûðîê ïîêàçàíû íà ðèñ. 6. Çàïîëíåíèå äûðî÷íûõ ñî�ñòîÿíèé íà÷èíàåòñÿ ñ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû äëÿýëåêòðîíîâ. Ìû âèäèì, ÷òî ñ ïîíèæåíèåì ýíåðãèèïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ìåíÿåòñÿ ñêà÷êîì îò íóëÿ äîíåêîòîðîé âåëè÷èíû, à çàòåì ïî ìåðå ðîñòà ýíåðãèè

äûðêè óâåëè÷èâàåòñÿ. Íóæíî çàìåòèòü, ÷òî çäåñüçàïîëíÿþòñÿ äûðî÷íûå êàðìàíû. Ïðè ìàëåíüêîéêîíöåíòðàöèè x = 0:05 è x = 0:1 íà ðèñ. 6, à òàê�æå äëÿ x = 0:11 íà ðèñ. 3à âèäíî, ÷òî ìåæñëîéíîåðàñùåïëåíèå íàõîäèòñÿ â çàïîëíåííîé ÷àñòè çîíûãëóáîêî ïîä óðîâíåì Ôåðìè. Â òî÷êå x
1 = 0:14íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà íîñèòåëè íà÷èíàþò çà�ïîëíÿòü ïåðåøååê ìåæäó êàðìàíàìè, ÷òî íà ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè âûãëÿäèò êàê îáðàçîâàíèå ïåðåìû÷êèìåæäó ñîñåäíèìè îáëàñòÿìè. Ñíà÷àëà ïåðåìû÷êàîáðàçóåòñÿ ó àíòèñâÿçûâàþùåé çîíû, èç äâóõ ðàñ�ùåïèâøèõñÿ ïðè ìåæñëîåâîì òóííåëèðîâàíèè. Ýòààíòèñâÿçûâàþùàÿ çîíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ëèñò îò�êðûòîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Âñêîðå ïðè x
2 = 0:18ïåðåìû÷êà îáðàçóåòñÿ äëÿ ñâÿçûâàþùåé çîíû. Îáî�èì ýòèì ðåçêèì âîçðàñòàíèÿì äûðî÷íîé ïëîòíîñòèñîîòâåòñòâóþò äâå îñîáåííîñòè âàí Õîâà íà ðèñ. 6.Èçìåíåíèå ñâÿçíîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðèâîäèòê ëîãàðè�ìè÷åñêîé îñîáåííîñòè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé. Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ñòåïåíè äîïèðîâà�íèÿ ñëåäîâàëî áû áëàãîäàðÿ çîííîé ñòðóêòóðå îæè�äàòü, ÷òî ïîñëåäóþò äâà ñêà÷êà è äâà ëîãàðè�ìè÷å�ñêèõ ïèêà. Îäíàêî âìåñòî ýòîãî ïðîèñõîäèò áûñòðîåïîâûøåíèå ýíåðãèè â îêðåñòíîñòè òî÷êè (�; �). Ïðè�÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ óâåëè÷åíèå êîëè÷åñòâà íîñè�òåëåé è, êàê ñëåäñòâèå, óâåëè÷åíèå êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè, çà ñ÷åò ÷åãî óìåíüøàþòñÿ ñïèíîâûå êîð�ðåëÿöèè è èõ âêëàä â ýíåðãèþ çîíû. Òàêèì îáðà�çîì, áëèæíèé àíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê ïîñòå�ïåííî èñ÷åçàåò. Â ðåçóëüòàòå, â ïðåäåëàõ òàêîãî êî�ëè÷åñòâà íîñèòåëåé, êîãäà åùå äåéñòâóþò ñèëüíûåêîððåëÿöèè, íå íàáëþäàåòñÿ ïîïàäàíèå óðîâíÿ Ôåð�ìè íà ïèêè, �îðìèðóþùèåñÿ çà ñ÷åò ñîñòîÿíèé âîêðåñòíîñòè àíòèíîäàëüíîé òî÷êè (�; 0). Â ñèëüíî�äîïèðîâàííîé îáëàñòè ìåæñëîåâîå òóííåëèðîâàíèå,êàê âèäíî íà ðèñ. 3ä,å, ñëàáî ïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè. Òàê æå êàê è â îäíîñëîéíûõ êó�ïðàòàõ [42℄, ïîïàäàíèå óðîâíÿ Ôåðìè íà ñåäëîâóþòî÷êó â îêðåñòíîñòè (�; 0) è èçìåíåíèå çíàêà ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè ñ äûðî÷íîé íà ýëåêòðîííóþ ïðîèñõî�äÿò ïðè ñëèøêîì áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ äîïèðîâàíèÿx � 0:5. Â ýòîé îáëàñòè óæå ñàìî îïèñàíèå êóïðàòîââ ðàìêàõ t�J-ìîäåëè ñîìíèòåëüíî.Èç êàðòèíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñëåäóåò, ÷òî õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ìåíÿåòñÿ íåëèíåéíî ñ óâåëè�÷åíèåì êîíöåíòðàöèè äîïèðîâàííûõ íîñèòåëåé. Íàðèñ. 7 áîëåå ïîäðîáíî ïîêàçàíà ýòà çàâèñèìîñòü. Õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñíà÷àëà óìåíüøàåòñÿ è äîñòè�ãàåò ñâîåãî ìèíèìóìà âáëèçè x = 0:15, à çàòåì âîç�ðàñòàåò ïðè óâåëè÷åíèè äîïèðîâàíèÿ. Âîçðàñòàíèåïðîäîëæàåòñÿ äî óðîâíÿ x = 0:26, à ïîñëå îïÿòü íà�áëþäàåòñÿ óìåíüøåíèå. Òàêàÿ çàâèñèìîñòü ãîâîðèò344
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ýëåê-òðîíîâ îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ äûðîêî òîì, ÷òî íåêîòîðûå îáëàñòè êîíöåíòðàöèè ÿâëÿþò�ñÿ áîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûìè è, çíà÷èò, âåðî�ÿòíîñòü èõ ðåàëèçàöèè â âåùåñòâå âûøå. Ýòî ïîä�ðàçóìåâàåò âîçìîæíîñòü ðàçäåëåíèÿ �àç â êðèñòàë�ëå, ÷òî ÷àñòî íàáëþäàåòñÿ â ðåàëüíîñòè. Íàïðèìåð,âñåì èçâåñòåí ïðèìåð ñóùåñòâîâàíèÿ ñòðàéïîâ â êó�ïðàòíûõ ÂÒÑÏ.Íàøó ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ïðè x = 0:25 ìîæ�íî ñðàâíèòü ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [60℄, â êîòîðîéèçó÷àëñÿ äûðî÷íûé ñïåêòð äâóõ CuO2-ïëîñêîñòåé âðàìêàõ äâóõçîííîé ìîäåëè äëÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿðî�íà. Â ðàáîòå [60℄ äëÿ x = 0:24 ïîëó÷åíî äâóõñëîéíîåðàñùåïëåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ñîîòâåòñòâèè ñíàëè÷èåì ñâÿçûâàþùåé è àíòèñâÿçûâàþùåé çîí, êà�÷åñòâåííî èäåíòè÷íîå òîìó, ÷òî âû÷èñëåíî â íàøåéðàáîòå.5. ÊÂÀÍÒÎÂÛÅ ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÂÑÈËÜÍÎÌ ÌÀ�ÍÈÒÍÎÌ ÏÎËÅÓæå äîâîëüíî äîëãî äëÿòñÿ ïîïûòêè ñîãëàñîâà�íèÿ âèäà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè êóïðàòîâ, ïðåäñêàçû�âàåìûõ ðàçëè÷íûìè ýêñïåðèìåíòàìè ARPES. Åñëèäëÿ ñèëüíîäîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ ïðàêòè÷åñêè âñåñõîäÿòñÿ ê êàðòèíå áîëüøîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âî�êðóã (�; �) ïðåäïîëîæèòåëüíî äûðî÷íîãî òèïà, òîäëÿ îáëàñòè ñëàáîäîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ òî÷êè çðå�íèÿ ðàçëè÷àþòñÿ. Òóò îñíîâíàÿ äèñêóññèÿ ñîñòîÿ�ëàñü ìåæäó ñòîðîííèêàìè àðîê ñ ìàêñèìóìîì èí�òåíñèâíîñòè â íîäàëüíîì íàïðàâëåíèè è ìàëûõ êàð�ìàíîâ. Ñ ïîÿâëåíèåì ðàáîò ïî êâàíòîâûì îñöèëëÿ�öèÿì ñòàëî âîçìîæíûì ñðàâíèâàòü è ñîïîñòàâëÿòü

ARPES-äàííûå ñ ïëîùàäüþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, âû�÷èñëåííîé ñ ïîìîùüþ ÷àñòîòû êâàíòîâûõ îñöèëëÿ�öèé [58℄. Íåñîâïàäåíèå ðåàëüíîãî óðîâíÿ äîïèðîâà�íèÿ ñ âûâåäåííûì èç ðàñ÷åòîâ ïëîùàäè ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè ïîêàçàëî, ÷òî â íåé âîçìîæíî ñóùåñòâî�âàíèå ÷àñòåé ýëåêòðîííîãî òèïà. Ê òîìó æå âûâîäóïðèøëè â ðàáîòå [61℄, â êîòîðîé áûëî ïîêàçàíî èç�ìåíåíèå çíàêà ïîñòîÿííîé Õîëëà ïðè óìåíüøåíèèòåìïåðàòóðû, ÷òî îçíà÷àåò, òàêèì îáðàçîì, ñìåíóîñíîâíîãî òèïà íîñèòåëåé. Îäíàêî ñðàâíèâàòü íåïî�ñðåäñòâåííî ARPES-äàííûå ñ ðåçóëüòàòàìè êâàíòî�âûõ îñöèëëÿöèé è ý��åêòîì Õîëëà íåëüçÿ, ïîñêîëü�êó ïîñëåäíèå âîçíèêàþò âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî�ëå. Íàëè÷èå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ è ñïèíîâûõ êîððåëÿ�òîðîâ â çàêîíàõ äèñïåðñèè ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê íîâîìó è ñèëüíîìó ìåõàíèç�ìó èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïðè ïðèëî�æåíèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ïîýòîìó çàðàíååíåî÷åâèäíî, ÷òî ïîâåðõíîñòü Ôåðìè â ñèëüíîì ïîëå(êâàíòîâûå îñöèëëÿöèè) ñîâïàäàåò ñ ïîâåðõíîñòüþÔåðìè áåç ïîëÿ (ARPES). Ñëåäîâàòåëüíî, íåîáõîäè�ìî âûÿñíèòü âëèÿíèå âíåøíåãî ïîëÿ íà ýëåêòðîí�íóþ ñòðóêòóðó. Â äóõå ðàáîòû [39℄, â êîòîðîé òàêîåâëèÿíèå âûÿñíÿëîñü äëÿ îäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ, ìûèññëåäóåì ñëó÷àé, êîãäà â ìàãíèòíîì ïîëå íàõîäèò�ñÿ äâóõñëîéíûé êóïðàò.Áóäåì ðàáîòàòü â ïðèáëèæåíèè íàñòîëüêî ñèëü�íîãî âíåøíåãî ïîëÿ, ÷òî îíî óïîðÿäî÷èâàåò âñå ñïè�íû íà óçëàõ â îäíîì íàïðàâëåíèè, òîãäà êàê ïåðåâî�ðîò â ñîñòîÿíèå ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ïðîåêöèåé ñïè�íà âîçìîæåí çà ñ÷åò êîíå÷íîé òåìïåðàòóðû. Îðè�åíòàöèÿ ñïèíîâ â ñîñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ, åñòåñòâåí�íî, áóäåò óæå íå àíòè�åððîìàãíèòíàÿ, à �åððîìàã�íèòíàÿ. Ïîä äåéñòâèåì ïîëÿ äâóõêðàòíî âûðîæäåí�íîå ïî ýíåðãèè â ïàðàìàãíèòíîé �àçå îäíî÷àñòè÷�íîå ñîñòîÿíèå ðàñùåïëÿåòñÿ íà ñîñòîÿíèÿ j�i è j��iñ ýíåðãèÿìè "1 � �BH è "1 + �BH . Ïîïðàâêà �BH ,ñâÿçàííàÿ ñî âçàèìîäåéñòâèåì ñïèíà ñ ìàãíèòíûìïîëåì, äàæå ïðè âåëè÷èíå ïîëÿ 300 Òë ÿâëÿåòñÿíåçíà÷èòåëüíîé (ïîðÿäêà 0.01 ýÂ). Ïîýòîìó ãëàâíûéý��åêò ïðèñóòñòâèÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿ áóäåò ïðîÿâ�ëÿòüñÿ â õàðàêòåðíîì çàïîëíåíèè îäíî÷àñòè÷íûõ ñî�ñòîÿíèé è â âèäå ñïèíîâûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé.Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî ñïèí ñ ïðîåêöèåé � íàïðàâëåíïî ïîëþ, òî äëÿ ñîñòîÿíèÿ ñ ýòîé ïðîåêöèåé ÷èñëîçàïîëíåíèÿ p� = hX��f i = (1�n0)(1�x), à ñî ñïèíîìâíèç p�� = hX ����f i = n0(1�x), ãäå n0 � êîíöåíòðàöèÿïåðåâåðíóòûõ ïðîòèâ ïîëÿ ñïèíîâ ïðè îïðåäåëåííîéòåìïåðàòóðå:n0 = 11 + exp(2�BH=kT ) : (12)345
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k�èñ. 8. Çîííàÿ ñòðóêòóðà (äëÿ äûðîê) äëÿ ïàðàìàãíèòíîé �àçû (x = 0:13)Ïîñêîëüêó ìû ñ÷èòàåì, ÷òî ïîëå, ïðèëîæåííîå êíàøåìó ñîåäèíåíèþ, äîñòàòî÷íî âåëèêî, ÷òîáû óïî�ðÿäî÷èòü âñå ñïèíû â îäíîì íàïðàâëåíèè, ïðåäïîëà�ãàåì, ÷òî ñïèíîâûå êîððåëÿòîðû èìåþò �åððîìàã�íèòíûé òèï è íå çàâèñÿò îò ðàññòîÿíèÿ:hX���f X ���g i = 0;hX��f X��g i = p2�:Êèíåòè÷åñêèå êîððåëÿòîðû âû÷èñëÿþòñÿ ñàìî�ñîãëàñîâàííî ïîñðåäñòâîì ñïåêòðàëüíîé òåîðåìûäëÿ �óíêöèè �ðèíà:hhX�Sk jXS�k ii = p� + x2 ��� 1E �E��+(k) + 1E �E���(k)� ; (13)ãäå âûðàæåíèåE��+(k) = "2�"1��BH��+(p�+x)tk+p��J0++ p��(p� + x)~t0S2kE
t +�k + "?(k) (14)õàðàêòåðèçóåò äèñïåðñèþ êâàçè÷àñòèö ñî ñïèíîì ��(ïåðåõîä èç îäíî÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì � âñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå) äëÿ àíòèñâÿçûâàþùåé çîíû,à âûðàæåíèåE���(k) = "2�"1��BH��+(p�+x)tk+p��J0++ p��(p� + x)~t0S2kE
t +�k � "?(k) (15)

õàðàêòåðèçóåò äèñïåðñèþ äëÿ ñâÿçûâàþùåé çîíû,ïðè÷åì�(k) = 1p� + x 1N Xq " tq � p�Jk�q � x ~t2qE
t �� (p� + x)2~tq~tkE
t !Kq + t?(q)K?q# ;ãäå Kq � �óðüå-îáðàç êèíåòè÷åñêîãî êîððåëÿòîðà,à "? îòëè÷àåòñÿ îò òàêîãî æå âûðàæåíèÿ äëÿ ñëó÷àÿáåç ïîëÿ îòñóòñòâèåì ìåæñëîåâûõ ñïèíîâûõ êîððå�ëÿòîðîâ.Äèñïåðñèÿ çîí êâàçè÷àñòèö ñî ñïèíîì � èìååò òà�êîé æå âèä, çà èñêëþ÷åíèåì òîãî, ÷òî p� ìåíÿåòñÿìåñòàìè ñ p��, à çíàê ïåðåä çååìàíîâñêèì ñëàãàåìûììåíÿåòñÿ ñ ìèíóñà íà ïëþñ.Â ïðèëîæåííîì ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî�ëå ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà èçìåíÿåòñÿ îò âèäà, ïðåä�ñòàâëåííîãî íà ðèñ. 8, ê èçîáðàæåííîìó íà ðèñ. 9.Çîííàÿ ñòðóêòóðà �îðìèðóåòñÿ èç øèðîêèõ çîíïîäâèæíûõ êâàçè÷àñòèö ñî ñïèíîì, ïðîòèâîïîëîæ�íûì âíåøíåìó ïîëþ. Äëÿ ýòèõ ÷àñòèö �àêòîð çà�ïîëíåíèÿ èìååò òàêèå æå çíà÷åíèÿ, êàê äëÿ ñèëüíîïåðåäîïèðîâàííîãî ñëó÷àÿ ïàðàìàãíèòíîé �àçû. Òà�êèì îáðàçîì, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòèö ñòàêèì ñïèíîì âåëèêà ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé âçàè�ìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ (àíòè�åððîìàãíèòíûõ êîððåëÿ�öèé). Óçêèå çîíû ïî âèäó ïîõîæè íà çîíû ïàðàìàã�íèòíîãî ñîñòîÿíèÿ, òîëüêî ãîðàçäî ìåíüøå ïî øè�ðèíå.Ïðè÷èíà, ïî êîòîðîé øèðèíà çîíû ñî ñïèíîìâíèç �� îêàçàëàñü ìíîãî áîëüøå, ÷åì äëÿ ñïèíà ââåðõ�, äîñòàòî÷íî ïðîñòà. Íà êàæäîì óçëå ðåøåòêè ïðè346
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�èñ. 9. Çîííàÿ ñòðóêòóðà (äëÿ äûðîê) äëÿ �åððîìàãíèòíîé �àçû (T = 10 Ê, H = 300 Òë, x = 0:13). Øèðîêàÿ è óç-êàÿ çîíû ñîîòâåòñòâóþò ñïèíàì âíèç è ââåðõ. �îðèçîíòàëüíàÿ ëèíèÿ íà èçîáðàæåíèÿõ çîííîé ñòðóêòóðû ïîêàçûâàåòóðîâåíü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàx = 0 â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå âñå ñïèíû íàïðàâ�ëåíû ââåðõ. Äîáàâèòü äûðêó ñî ñïèíîì ââåðõ íåâîç�ìîæíî èç-çà ïðèíöèïà Ïàóëè, è òîëüêî äîïèðîâà�íèå ïîðîæäàåò ñèíãëåòû Æàíãà ��àéñà è ïîçâîëÿåòäâèãàòüñÿ äûðêàì ñî ñïèíîì ââåðõ. Àíàëîãè÷íóþðîëü èãðàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ïðè êîíå÷íîéòåìïåðàòóðå. Ïîýòîìó êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ äûðîêñî ñïèíîì ââåðõ � ïðîïîðöèîíàëüíà x + p�� � 1. Âòî æå âðåìÿ äûðêà ñî ñïèíîì âíèç �� ñâîáîäíî ïåðå�ìåùàåòñÿ íà �îíå íåäîïèðîâàííîãî �åððîìàãíèòíî�ãî äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñèòóàöèÿ ïîõîæà íàñïèíîâûé ïîëÿðîí â �åððîìàãíèòíîì ïîëóïðîâîä�íèêå [62; 63℄. Ïîñêîëüêó ïðè äîáàâëåíèè âòîðîé äûð�êè íà óçåë �îðìèðóåòñÿ ñèíãëåò Æàíãà ��àéñà, ýòîñîîòâåòñòâóåò çàäà÷å î ïîëÿðîíå ñ àíòè�åððîìàã�íèòíûì îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì íîñèòåëÿ è ñïè�íà. Îáðàòèì òàêæå âíèìàíèå, ÷òî çîííàÿ ñòðóêòóðàíà ðèñ. 9 ñîîòâåòñòâóåò ñîñòîÿíèþ ñïèíîâîãî ïîëó�ìåòàëëà, â êîòîðîì íà óðîâíå Ôåðìè ïðèñóòñòâóþòòîëüêî ñîñòîÿíèÿ ñ îäíîé ïðîåêöèåé ñïèíà [64℄. Èíà�÷å ãîâîðÿ, â ýòîì ñîñòîÿíèè èìååòñÿ ñòîïðîöåíòíàÿñïèíîâàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íîñèòåëåé òîêà.Óâåëè÷åíèå øèðèíû óçêîé çîíû âîçìîæíî ëè�áî â ðåçóëüòàòå óâåëè÷åíèÿ êîëè÷åñòâà íîñèòåëåéïóòåì äîïèðîâàíèÿ, ëèáî â ðåçóëüòàòå óâåëè÷åíèÿòåìïåðàòóðû. Îáà ýòèõ ñïîñîáà ïðèâîäÿò ê óâåëè�÷åíèþ �àêòîðà çàïîëíåíèÿ p�� + x äëÿ êâàçè÷àñòè÷�íîé çîíû ñî ñïèíîì �, ïðîïîðöèîíàëüíî êîòîðîìóðàñòåò è êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòèö. Ïåðåñå�÷åíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ýòîé çîíîé âîçìîæ�íî ïðè âåëè÷èíàõ òåìïåðàòóðû T � H . Ïðè ýòîì

äàëüíåéøåå óìåíüøåíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ H ïîðî�æäàåò ðÿä òàêèõ æå èçìåíåíèé òîïîëîãèè äâóìåð�íîé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, êàê è ïðè èçìåíåíèè óðîâ�íÿ äîïèðîâàíèÿ. Òîëüêî åñëè â ñëó÷àå äîïèðîâàíèÿýòî ïðîèñõîäèò êàê èç-çà çàïîëíåíèÿ çîíû, òàê èèç-çà ïåðåñòðîéêè çîííîé ñòðóêòóðû, òî ñ èçìåíå�íèåì òåìïåðàòóðíî-ïîëåâîãî ñîîòíîøåíèÿ ìåíÿåò�ñÿ òîëüêî òîïîëîãèÿ çîíû, à òî÷íåå, ïðîèñõîäèò ååóøèðåíèå âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ äîëè çàïîëíåíèÿñîîòâåòñòâóþùåãî ñîñòîÿíèÿ. Äî íà÷àëà ñóùåñòâåí�íûõ èçìåíåíèé òîïîëîãèè ïðèñóòñòâóþò òîëüêî äâàâëîæåííûõ îäèí â äðóãîé áîëüøèõ äûðî÷íûõ êàð�ìàíà âîêðóã (�; �) (ðèñ. 9). Êîãäà âåëè÷èíû ïîëÿè òåìïåðàòóðû ñòàíîâÿòñÿ áëèçêèìè ïî âåëè÷èíå,ìîæíî ÿñíî íàáëþäàòü ðÿä ïåðåñòðîåê ïîâåðõíîñòèÔåðìè [65; 66℄. Äåéñòâèòåëüíî, â ðàññìàòðèâàåìîìñëó÷àå T 6= 0 íåëüçÿ ãîâîðèòü î êâàíòîâûõ �àçî�âûõ ïåðåõîäàõ Ëè�øèöà, ïîñêîëüêó âîçìîæåí òîëü�êî ïëàâíûé êðîññîâåð. Â ïåðâîé êðèòè÷åñêîé òî÷êåïðè H = 150:8 Òë (x = 0:16, T = 150 Ê) âîçíèêà�þò ÷åòûðå äâîéíûõ âëîæåííûõ äûðî÷íûõ êàðìàíà(ðèñ. 10á ). Íà ñàìîì äåëå ïðîèñõîäÿò äâà ïåðåõîäà,ïîñêîëüêó ïîÿâëÿþòñÿ äâîéíûå èç-çà äâóõñëîéíîãîðàñùåïëåíèÿ êàðìàíû, íî ðàçëè÷èå â êðèòè÷åñêîéâåëè÷èíå ïîëÿ H ìåæäó ýòèìè ïåðåõîäàìè íàñòîëü�êî ìàëî, ÷òî åãî íåâîçìîæíî îòñëåäèòü. Öåíòðàëü�íûå êàðìàíû î÷åíü áûñòðî ðàçðàñòàþòñÿ (ðèñ. 10â)è óæå ñêîðî ïðîèñõîäèò èõ ñìûêàíèå (ðèñ. 10ã,ä) âòî÷êàõ H = 148:3 Òë è H = 147 Òë ñ îáðàçîâàíèåìäâóõ âíóòðåííèõ ýëåêòðîííûõ è äâóõ âíåøíèõ äû�ðî÷íûõ êàðìàíîâ. Ýëåêòðîííàÿ ÷àñòü ïîâåðõíîñòè347
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�èñ. 10. à) Çîííàÿ ñòðóêòóðà (x = 0:16, T = 150 Ê, H = 160 Òë); á�æ) ýâîëþöèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äâóõñëîéíîãîêóïðàòà YBa2Cu3O7 ïðè èçìåíåíèè ñîîòíîøåíèÿ H=T : á � H = 150:8 Òë, â � H = 149 Òë, ã � H = 148:3 Òë, ä �H = 147 Òë, å � H = 145 Òë, æ � H = 135 ÒëÔåðìè î÷åíü áûñòðî ñòÿãèâàåòñÿ â òî÷êó (ðèñ. 10å)ïðè H = 140 Òë â ðåçóëüòàòå äâóõ, îïÿòü-òàêè ïî�÷òè íåðàçëè÷èìûõ, ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà. Â ðåçóëü�òàòå èìåþòñÿ äâà èñõîäíûõ äûðî÷íûõ êàðìàíà îòøèðîêîé çîíû è äâà äûðî÷íûõ êàðìàíà îò óçêîé çî�íû (ðèñ. 10æ).
6. ÂÛÂÎÄÛÈññëåäîâàíèå íîðìàëüíîé �àçû äâóõñëîéíûõêóïðàòîâ ïîêàçàëî, ÷òî îñíîâíûì ý��åêòîì òóí�íåëèðîâàíèÿ ìåæäó CuO2-ïëîñêîñòÿìè â îäíîéýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ÿâëÿåòñÿ ðàñùåïëåíèå çîíû,348



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Âëèÿíèå ìåæñëîéíîãî òóííåëèðîâàíèÿ : : :ñîîòâåòñòâóþùåé îäíîìó CuO2-ñëîþ, íà äâå çîíû.Äàííîå ðàñùåïëåíèå ïðîÿâëÿåòñÿ íå òîëüêî âARPES-ýêñïåðèìåíòàõ êàê ìåæñëîéíîå ðàñùåï�ëåíèå â îêðåñòíîñòè àíòèíîäàëüíûõ òî÷åê, íîè â ðàñùåïëåíèè êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâËè�øèöà ïî êîíöåíòðàöèè äûðîê è ïî ñèëüíîìóìàãíèòíîìó ïîëþ. Â íàøåì ñëó÷àå ïåðåõîä â îêðåñò�íîñòè îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ ðàñùåïèëñÿ íàäâà ñ x
1 = 0:14 è x
2 = 0:18. Òðåòèé ïåðåõîä ñx
3 = 0:26 â íàøåì ðàñ÷åòå áëèçîê ê ïåðåõîäó âòî÷êå x� = 0:24 èç ðàáîòû [38℄. Åñëè äâà ïåðåõîäà âòî÷êàõ x
1 è x
2 õàðàêòåðèçóþòñÿ ëîãàðè�ìè÷åñêîéîñîáåííîñòüþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé N("F ) è ïðèâî�äÿò ê ñèíãóëÿðíîñòè âèäà z2 ln z, ãäå z � jx � x
j,äëÿ êîý��èöèåíòà Çîììåð�åëüäà â ýëåêòðîííîéòåïëîåìêîñòè 
 = Ce=T [67℄, òî ïåðåõîä â òî÷êàõ x�è x
3 ñîïðîâîæäàåòñÿ ñêà÷êîì N("F ) òèïà ñòóïåíü�êè Õåâèñàéäà è ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîäîì âòîðîãî ðîäàïî ïàðàìåòðó z. Àíàëîãè÷íî, â ñëó÷àå ïåðåõîäîâïî ìàãíèòíîìó ïîëþ ìîæíî îæèäàòü îñîáåííîñòèz2 ln z, ãäå z � jH � H
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