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ÂËÈßÍÈÅ ÄÛ�Î×ÍÎ�Î ÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÈß ÍÀ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÓÞÑÒ�ÓÊÒÓ�Ó È ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÜ ÔÅ�ÌÈ Â ÌÎÄÅËÈÕÀÁÁÀ�ÄÀ Â �ÀÌÊÀÕ ÊËÀÑÒÅ�ÍÎÉ ÒÅÎ�ÈÈ ÂÎÇÌÓÙÅÍÈÉÑ ÊÎÍÒ�ÎËÈ�ÓÅÌÛÌ ÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÛÌ ÂÅÑÎÌÑ. Â. Íèêîëàåâ a;b*, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ a;
**aÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÎìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ô. Ì. Äîñòîåâñêîãî644077, Îìñê, �îññèÿ
Ñèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 3 ìàÿ 2011 ã.Èññëåäîâàíû êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè çîííîé ñòðóêòóðû, ñïåêòðàëüíîãî âåñà, ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-íèé è ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè ìîäåëè Õàááàðäà â òåîðèè âîçìóùåíèé ñ 2 � 2-êëàñòåðàìè. Ïðåäñòàâëåíèå X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà ïîçâîëÿåò êîíòðîëèðîâàòü ñîõðàíåíèå ñïåêòðàëü-íîãî âåñà ïðè ïîñòðîåíèè òåîðèè âîçìóùåíèé. Âû÷èñëåííàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íàõîäèòñÿ âõîðîøåì ñîãëàñèè ñ òàêèìè íåïåðòóðáàòèâíûìè ìåòîäàìè, êàê êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, òî÷íàÿäèàãîíàëèçàöèÿ 4� 4-êëàñòåðà è âàðèàöèîííûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî. Ïîêàçàíî, ÷òî âíóòðèùåëåâûå ñî-ñòîÿíèÿ ïðè äûðî÷íîì äîïèðîâàíèè ðàñïîëîæåíû âáëèçè ïîòîëêà íèæíåé çîíû Õàááàðäà ïðè áîëüøèõ Uè âáëèçè äíà âåðõíåé çîíû ïðè ìàëûõ U . Êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñèëüíî çà-âèñèò îò ïåðåñêîêîâ íà âòîðûå (t0) è òðåòüè (t00) ñîñåäè. Ïðè õàðàêòåðíûõ äëÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ çíà÷åíèÿõïàðàìåòðîâ ïîêàçàíî ñóùåñòâîâàíèå òðåõ êîíöåíòðàöèîííûõ îáëàñòåé ñ ðàçíûìè ïîâåðõíîñòÿìè Ôåð-ìè. Ïîêàçàíî, ÷òî óøèðåíèå ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ñ òèïè÷íûì äëÿ ñîâðåìåííîãî ARPESýíåðãåòè÷åñêèì ðàçðåøåíèåì ïðèâîäèò ê êàðòèíêå àðîê ñ äëèíîé, çàâèñÿùåé îò êîíöåíòðàöèè. Òîëüêîóìåíüøåíèå øèðèíû ëèíèè íà ïîðÿäîê ïîçâîëèò ïîëó÷èòü èç ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè èñòèííóþ ïîâåðõ-íîñòü Ôåðìè. Â çàêîíå äèñïåðñèè íèæå óðîâíÿ Ôåðìè îáíàðóæåíû êèíêè, îáóñëîâëåííûå ñèëüíûìèýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈçâåñòíî, ÷òî âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñâåðõïðî�âîäÿùèå êóïðàòû îòíîñÿòñÿ ê êëàññó ìàòåðèàëîâñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè (ÑÝÊ).Çà ïîñëåäíåå âðåìÿ èññëåäîâàíèÿ âûñîêîòåìïåðà�òóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ (ÂÒÑÏ) ìåòîäàìè ñêàíè�ðóþùåé òóííåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè (STS) è �îòî�ýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíè�åì (ARPES) âûÿâèëè ðÿä õàðàêòåðíûõ îñîáåííî�ñòåé íîðìàëüíîé �àçû ïîäîáíûõ ìàòåðèàëîâ [1; 2℄.Âî-ïåðâûõ, ýòî íàëè÷èå ïñåâäîùåëè â øèðîêîé*E-mail: 25sergeyn�mail.ru**E-mail: sgo�iph.krasn.ru

îáëàñòè äîïèðîâàíèÿ [3�6℄. Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêîâçãëÿäîâ íà ïðèðîäó ïñåâäîùåëè, íî âîïðîñ äîñèõ ïîð îñòàåòñÿ îòêðûòûì. Âòîðîé îòëè÷èòåëü�íîé ÷åðòîé ïîäîáíûõ ìàòåðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ íåîáû÷�íîå ïîâåäåíèå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè (ÏÔ) ñ èçìåíå�íèåì ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ. Ýêñïåðèìåíòû ARPESïîêàçûâàþò íàëè÷èå àðî÷íîé ñòðóêòóðû, ñâÿçàí�íîé ñ íåðàâíîìåðíûì ðàñïðåäåëåíèåì ñïåêòðàëüíî�ãî âåñà �åðìèåâñêèõ êâàçè÷àñòèö âäîëü ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè [7�9℄. �åçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷å�òîâ óêàçûâàþò íà íàëè÷èå êàðìàíà â îêðåñòíîñòèòî÷êè (�=2; �=2) â ïåðâîì êâàäðàíòå ïåðâîé çîíûÁðèëëþýíà ïðè ñëàáîì äîïèðîâàíèè [10�15℄. Ñïå�öè�èêà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â îáëàñòè ïñåâäîùåëå�135



Ñ. Â. Íèêîëàåâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012âîãî ñîñòîÿíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â ðàçëè÷íîé âåëè÷èíåñïåêòðàëüíîãî âåñà ýëåêòðîíîâ íà ðàçíûõ ó÷àñò�êàõ ïîâåðõíîñòè [10℄. Åùå îäíîé ýêñïåðèìåíòàëü�íî íàáëþäàåìîé îñîáåííîñòüþ ÿâëÿåòñÿ ðåçêîå èç�ìåíåíèå íàêëîíà äèñïåðñèîííîé êðèâîé íèæå óðîâ�íÿ Ôåðìè (êèíê) [7; 16℄. Âîçíèêíîâåíèå êèíêà ñâÿ�çûâàåòñÿ è ñ ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì,è ñî ñïèí-�ëóêòóàöèîííûì ìåõàíèçìîì, è ñ ÷è�ñòî ýëåêòðîííûì âñëåäñòâèå êîððåëÿöèîííûõ ý���åêòîâ [17; 18℄.Â ñâÿçè ñ ïîïûòêàìè ïîíÿòü ïðîèñõîæäåíèåâûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïðè äîïè�ðîâàíèè ìîòò-õàááàðäîâñêîãî äèýëåêòðèêà îñîáûéèíòåðåñ ñêîíöåíòðèðîâàí íà èññëåäîâàíèè èçìåíå�íèé òîïîëîãèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îò ñòåïåíè äî�ïèðîâàíèÿ. Â ðàáîòå [10℄ ýâîëþöèÿ �åðìè-ïîâåðõ-íîñòè îïèñûâàåòñÿ â ðàìêàõ ñïèí-ïîëÿðîííîãî ïîä�õîäà, ïðè÷åì âåëè÷èíà äîïèðîâàíèÿ ó÷èòûâàåòñÿ ÷å�ðåç ïàðàìåòð �ðóñòðàöèè â ñïèíîâîì ãàìèëüòîíè�àíå. Èññëåäîâàíèå èçìåíåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âÂÒÑÏ-êóïðàòàõ â ðàìêàõ ý��åêòèâíîé p�d-ìîäåëèÕàááàðäà ïðîâåäåíî â ðàáîòå [11℄. Âûÿâëåíà àðî÷�íàÿ ñòðóêòóðà ÏÔ â îáëàñòè ñëàáîãî äîïèðîâàíèÿ.Â ýòîé æå ðàáîòå îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ ïðèðîäû êèí�êîâ íà äèñïåðñèîííîé çàâèñèìîñòè. Èññëåäîâàíèåêâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â ðàìêàõ îáîáùåí�íîãî ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè ñ ïðèâëå÷åíèåì ðàñ÷å�òîâ ab initio äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè(GTB+LDA) âûïîëíåíî â ðàáîòàõ [12; 15℄. Äàííûéðàñ÷åò áûë ïðîâåäåí äëÿ LSCO-ñèñòåìû è ïîêàçàëõîðîøåå êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè. Â ÷àñòíîñòè, ïîêàçàíî ñóùåñòâî�âàíèå êàðìàíà âáëèçè òî÷êè (�=2; �=2) â îáëàñòèñëàáîãî äîïèðîâàíèÿ, êîòîðûé ïðè ïåðåõîäå ÷åðåçêðèòè÷åñêóþ òî÷êó p
1 ïðåâðàùàåòñÿ â äâà êàðìà�íà âîêðóã òî÷êè (�; �), ïîñëå ïåðåõîäà ÷åðåç âòî�ðóþ êðèòè÷åñêóþ òî÷êó p
2 îñòàåòñÿ òîëüêî îäíàáîëüøàÿ ïîâåðõíîñòü âîêðóã òî÷êè (�; �). Ïîõîæèåðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû òàêæå â ðàìêàõ êëàñòåðíî�ãî îáîáùåíèÿ òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ(CDMFT) [14; 19℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ øèðîêî ðàñ�ïðîñòðàíåííûé â ïîñëåäíåå âðåìÿ êëàñòåðíûé ïîä�õîä [20℄. Ïðåèìóùåñòâîì äàííîãî ïîäõîäà ÿâëÿåò�ñÿ íåïîñðåäñòâåííûé ó÷åò ÑÝÊ è áëèæíåãî ïîðÿä�êà, êîòîðûé èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü ïðè îïèñà�íèè íèçêîðàçìåðíûõ ìàãíèòíûõ ñèñòåì. Îñíîâà ìå�òîäà áûëà çàëîæåíà äîñòàòî÷íî äàâíî è óñïåøíîïðèìåíåíà ïðè èññëåäîâàíèè ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ â ðà�áîòàõ [21�23℄. Ñõåìà êëàñòåðíîé òåîðèè âîçìóùå�íèé ñîäåðæèò äâà îñíîâíûõ ýòàïà ïîñòðîåíèÿ ðåøå�íèÿ: ïåðâûé � ýòî âûáîð êëàñòåðà ñ ó÷åòîì ñèì�

ìåòðèè ïåðâîíà÷àëüíîé ðåøåòêè è ïîñòðîåíèå ñîá�ñòâåííûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ äàííî�ãî êëàñòåðà ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè; âòî�ðîé � ýòî ó÷åò ìåæêëàñòåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿïî òåîðèè âîçìóùåíèé. Â äàííîé ðàáîòå â êà÷å�ñòâå áàçîâîé ìîäåëè èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü Õàááàð�äà [24℄, çàïèñàííàÿ â ïðåäñòàâëåíèè îïåðàòîðîâ Õàá�áàðäà [25℄ (X-ïðåäñòàâëåíèå). Êëàñòåð áûë âûáðàíâ �îðìå êâàäðàòà 2 � 2 ñ ÷åòûðüìÿ óçëàìè. Òà�êàÿ êîí�èãóðàöèÿ ïîëíîñòüþ îòðàæàåò ñèììåòðèþèñõîäíîé ðåøåòêè. X-ïðåäñòàâëåíèå ïîçâîëÿåò äî�ñòàòî÷íî ïðîñòî ïåðåéòè îò ãàìèëüòîíèàíà ïåðâî�íà÷àëüíîé ðåøåòêè ê êëàñòåðíîìó ãàìèëüòîíèàíóè ïîëó÷èòü ðåøåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà â ïðè�áëèæåíèè ¾Õàááàðä-I¿. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáî�òå [26℄, X-ïðåäñòàâëåíèå ïîçâîëÿåò ââåñòè ïîíÿòèåf -�àêòîðà, êîòîðûé îïðåäåëÿåò ìåðó ñïåêòðàëüíî�ãî âåñà �åðìèåâñêîé êâàçè÷àñòèöû. Êîíòðîëü ýòîéâåëè÷èíû íà ïåðâûõ ýòàïàõ ðàñ÷åòà ïîçâîëÿåò ñóùå�ñòâåííî ñîêðàòèòü ìàøèííîå âðåìÿ âû÷èñëåíèé, íåâíîñÿ ñóùåñòâåííûõ èñêàæåíèé â êîíå÷íûé ðåçóëü�òàò âû÷èñëåíèÿ.Îïðåäåëèì ñòðóêòóðó ñòàòüè. Â ðàçä. 2 êðàò�êî ðàññìàòðèâàåòñÿ êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèéâ X-ïðåäñòàâëåíèè. Îïèñûâàåòñÿ ïðîöåäóðà íàõî�æäåíèÿ �óíêöèé �ðèíà äëÿ áåñêîíå÷íîé ðåøåòêèâ àíòè�åððîìàãíèòíîì è ïàðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíè�ÿõ. Ïðåäñòàâëåíà ñõåìà �îðìèðîâàíèÿ õàááàðäîâ�ñêèõ êâàçè÷àñòèö ïðè íåíóëåâîé âåëè÷èíå äîïèðîâà�íèÿ. Â ðàçä. 3 ïðîâîäÿòñÿ òåñòèðîâàíèå ïðåäëîæåí�íîãî ìåòîäà ïóòåì âû÷èñëåíèÿ çàâèñèìîñòè ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îò ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ U è îò êîíöåíòðàöèè è ñðàâíåíèå ñ äðó�ãèìè ðàáîòàìè. Â ðàçä. 4 îïèñàí ïðîöåññ �îðìèðî�âàíèÿ âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé è ïåðåðàñïðåäåëå�íèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ìåæäó ýòèìè ñîñòîÿíèÿìèè õàááàðäîâñêèìè ïîäçîíàìè. Â ðàçä. 5 ïðåäñòàâëå�íà ýâîëþöèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îò êîíöåíòðàöèèäûðîê. Â ðàçä. 6 èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå ïåðåñêîêîâìåæäó âòîðûìè è òðåòüèìè áëèæàéøèìè ñîñåäÿìèíà ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà â çàêîíåäèñïåðñèè è íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Â ðàçä. 7 ïðî�âîäÿòñÿ îáñóæäåíèå è êà÷åñòâåííîå ñðàâíåíèå ïîëó�÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ äðóãèìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìèè òåîðåòè÷åñêèìè ðàáîòàìè.2. ÌÅÒÎÄÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îãðàíè÷èëèñü ðàññìîò�ðåíèåì äâóìåðíîé êâàäðàòíîé ðåøåòêè. Íåò ñîìíå�íèé, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè ýëåêò-136



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012 Âëèÿíèå äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó : : :ðîííûìè êîððåëÿöèÿìè õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì ÿâ�ëÿåòñÿ ìîäåëü Õàááàðäà [24℄. Íåñìîòðÿ íà ñâîþâíåøíþþ ïðîñòîòó, ýòà ìîäåëü, ïðåäëîæåííàÿ áîëåå40 ëåò íàçàä, ñîäåðæèò â ñåáå áîãàòåéøóþ �èçèêó èäî ñèõ ïîð îñòàåòñÿ áàçîâîé ìîäåëüþ ïðè ðàññìîòðå�íèè áîëüøîãî êëàññà ìàòåðèàëîâ ñ ÑÝÊ. �àìèëüòî�íèàí äâóìåðíîé îäíîçîííîé ìîäåëè Õàááàðäà èìååòâèäH =Xi� �("��)ni�+U2 ni�ni���� Xi 6=j;� tijayi�aj� ; (1)ãäå ayi� è ai� � îïåðàòîð ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿýëåêòðîíà ñî ñïèíîì � íà óçëå i, ni� = ayi�ai� � îïå�ðàòîð ÷èñëà ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì � (�� = ��), " �ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà óçëå, �� õèìè÷åñêèé ïîòåíöè�àë, tij � èíòåãðàë ïåðåñêîêà ñ óçëà j íà óçåë i, U �ïàðàìåòð êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà óçëå.Âûáåðåì â êà÷åñòâå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êâà�äðàòíûé êëàñòåð 2� 2 è ïåðåãðóïïèðóåì ñëàãàåìûåâ ãàìèëüòîíèàíå (1) òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îòäåëèòüâíóòðèêëàñòåðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ îò ìåæêëàñòåð�íûõ: H =Xf H
0(g) +Xf 6=gH
1(f; g); (2)ãäå f , g � êëàñòåðíûå èíäåêñû. Ïîñëåäóþùàÿ ïðî�öåäóðà ðàñ÷åòà âêëþ÷àåò â ñåáÿ âû÷èñëåíèå ïîëíîãîíàáîðà ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé è ñîáñòâåííûõ âåêòî�ðîâ ãàìèëüòîíèàíà H
0(f) ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíà�ëèçàöèè, à òàêæå ïîñòðîåíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ êëà�ñòåðíûõ X-îïåðàòîðîâ è ïåðåõîä ê ãàìèëüòîíèàíóH â X-ïðåäñòàâëåíèè. Â ðåçóëüòàòå äëÿ îïåðàòîðàóíè÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíà íà óçëå i, ïðèíàäëåæàùåãîêëàñòåðó f , ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå ïðåäñòàâëåíèå:ai� =X� 
i�(�)X�f ; 
i�(�) = hnjai� jmi; (3)îçíà÷àþùåå, ÷òî ýëåêòðîí îïèñûâàåòñÿ ñóïåðïîçè�öèåé ðàçëè÷íûõ êâàçè÷àñòèö (õàááàðäîâñêèõ �åð�ìèîíîâ) X�f , êàæäàÿ èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò âîç�áóæäåíèþ èç ìíîãîýëåêòðîííîãî íà÷àëüíîãî ñîñòî�ÿíèÿ jmi â ìíîãîýëåêòðîííîå êîíå÷íîå ñîñòîÿíèåjni. Áîëåå ïîäðîáíî ýòà ïðîöåäóðà îïèñàíà â ðàáî�òå [26℄. Çäåñü èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿäëÿ X-îïåðàòîðîâ: X�f � Xnmf = jnihmj, ãäå � == �(n;m), n è m � ñîîòâåòñòâåííî êîíå÷íîå è íà�÷àëüíîå ñîñòîÿíèå êëàñòåðà, f � êëàñòåðíûé èí�äåêñ. Áîëåå ïîäðîáíî ñâîéñòâà X-îïåðàòîðîâ îïèñà�íû â ðàáîòàõ [25; 27�29℄. Ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèé ãà�ìèëüòîíèàí (2) ïðèìåò âèäH =Xfn "nXnnf +Xf 6=gX�� t��fgXy�f X�g ; (4)

ãäå "n � ýíåðãèÿ êëàñòåðà â ñîñòîÿíèè n, t��fg � ìåæ�êëàñòåðíûå èíòåãðàëû ïåðåñêîêà.Ó÷èòûâàÿ óñëîâèå îäíîðîäíîñòè, ïåðåïèøåì ðà�âåíñòâî (4) â òåðìèíàõ îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà:H =X~k Xn "nXnn~k +X~k X�� T��(~k)Xy�~k X�~k ; (5)ãäå ~k � âîëíîâîé âåêòîð, ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿâ ðåäóöèðîâàííîé çîíå Áðèëëþýíà. Íèæå ìû åùåâåðíåìñÿ ê îáñóæäåíèþ ýòîãî øàãà âû÷èñëåíèé.Âîñïîëüçîâàâøèñü ïðèáëèæåíèåì ¾Õàááàðä-I¿äëÿ ìåæêëàñòåðíûõ ïåðåñêîêîâ T��(~k), ìîæíî ïî�ëó÷èòü ðåøåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà D��(~k; !) == hhX�~k jXy�~k ii! â ñëåäóþùåì ìàòðè÷íîì âèäå:D�1(~k; !) = �D0(!)��1 � T (~k); (6)ãäå D0��(!) = F (�)! � 
(�) Æ�;�; (7)
(�) = "m(N + 1)� "n(N)� �; (8)F (�) � F (n;m) = hXnni+ hXmmi: (9)Çäåñü D0(!) � ëîêàëüíàÿ (êëàñòåðíàÿ) �óíêöèÿ�ðèíà, F (�) � �àêòîð çàïîëíåíèÿ, � � õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë, N � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â êëàñòåðå.Ñâÿçü ýëåêòðîííîé �óíêöèè �ðèíà G�(k; !) == hhak� jayk�ii! , îïðåäåëåííîé íà ïåðâîíà÷àëüíîé ðå�øåòêå, ñ �óíêöèåé �ðèíà â X-ïðåäñòàâëåíèè, îïðå�äåëåííîé íà ñâåðõðåøåòêå, èìååò âèä [26; 30℄G�(k; !) = 1N
 X�� N
Xi;j=1 
i�(�)
�j�(�)��D��(k; !)e�ik(ri�rj); (10)ãäå N
 � ÷èñëî óçëîâ â êëàñòåðå (â íàøåì ñëó�÷àå ðàâíî 4), k � âîëíîâîé âåêòîð, îïðåäåëåííûéâ èñõîäíîé çîíå Áðèëëþýíà, i è j � èíäåêñû âíóò-ðèêëàñòåðíûõ óçëîâ. Çäåñü ó÷òåíî, ÷òî �óíêöèÿ�ðèíà D��(~k; !) ÿâëÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêîé �óíêöè�åé â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå ñâåðõðåøåòêè è âîë�íîâîé âåêòîð k ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå k == K + ~k, ãäå K � âåêòîð òðàíñëÿöèè îáðàòíîéñâåðõðåøåòêè. Ýòî ïîçâîëÿåò çàïèñàòü ðàâåíñòâîD��(~k; !) = D��(k; !) [20℄. Âû÷èñëåíèå �óíêöèè�ðèíà G�(k; !) è ñîîòâåòñòâóþùåé ñïåêòðàëüíîé�óíêöèèA�(k; !) = � 1� limÆ!+0 (ImG�(k; ! + iÆ + �)) (11)îñóùåñòâëÿåòñÿ â èñõîäíîé çîíå Áðèëëþýíà.137
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�èñ. 1. Âîçìîæíûå âàðèàíòû ïîêðûòèÿ ïåðâîíà-÷àëüíîé êâàäðàòíîé ðåøåòêè êëàñòåðàìè 2�2. Òî÷-êàìè îáîçíà÷åíû óçëû èñõîäíîé ðåøåòêè, êðóæ-êàìè � óçëû ñâåðõðåøåòêè êëàñòåðîâ. Â òåêñòåèñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ ïîêðûòèé:K1 (à), K2 (á ), K3 (â)Ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿíèé â êëàñòåðå 2 � 2 ðàâíî44 = 256. Ïðè òî÷íîì ó÷åòå âñåõ âîçìîæíûõ âîçáóæ�äåíèé â ïðåäñòàâëåíèè X-îïåðàòîðîâ (3) âûïîëíÿåò�ñÿ ïðàâèëî ñóììhfai� ; ayi�g+i =X� j
i�(�)j2F (�) = 1: (12)Â êëàñòåðíîé òåîðèè âîçìóùåíèé [20; 30℄, êàê ïðàâè�ëî, èñïîëüçóåòñÿ ïðîöåäóðà Ëàíöîøà äëÿ îïðåäåëå�íèÿ îñíîâíîãî è áëèæàéøèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé ãàìèëüòîíèàíà H0. Ïðè ýòîì áîëüøàÿ ÷àñòü âû�ñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé îòáðàñûâàåòñÿ, ÷òîâåäåò ê íàðóøåíèþ ïðàâèëà ñóìì.Âî âñåõ ðàñ÷åòàõ, ïðîâåäåííûõ â íàñòîÿùåé ðà�áîòå, îòñëåæèâàåòñÿ âåëè÷èíà f -�àêòîðà, êîòîðûéáûë ââåäåí â ðàáîòå [26℄ äëÿ êîíòðîëÿ ïîëíîãî ñïåê�òðàëüíîãî âåñà �åðìèåâñêèõ êâàçè÷àñòèö:Z d! A�(k; !) =X� j
i�(�)j2F (�) � f: (13)Ïðè òî÷íîì ðàñ÷åòå f = 1. Âñå ïðåäñòàâëåííûå íè�æå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ïðè f > 0:995. Îêàçàëîñü,÷òî ìîæíî ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü ÷èñëî ðàññìàò�ðèâàåìûõ óðîâíåé ýíåðãèè, îñòàâèâ îêîëî 30 ñîñòî�ÿíèé, ÷òîáû îøèáêà â ïðàâèëå ñóìì íå ïðåâûøà�ëà îäíîãî ïðîöåíòà. Ïîýòîìó ìû íàçâàëè íàøó âåð�ñèþ êëàñòåðíîé òåîðèè âîçìóùåíèé òåîðèåé ñ êîí�òðîëèðóåìûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì (norm 
onserving
luster perturbation theory, NC-CPT).�àññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ïðîöåäóðó �îðìèðî�âàíèÿ êëàñòåðíîé ðåøåòêè (ñâåðõðåøåòêè). Âûáîðêëàñòåðà ÿâëÿåòñÿ îòäåëüíîé çàäà÷åé è åé óäåëÿåò�ñÿ áîëüøîå çíà÷åíèå â êëàñòåðíûõ òåîðèÿõ [20; 30℄,íî â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû íà ýòîì îñòàíàâëèâàòü�ñÿ íå áóäåì è îãðàíè÷èìñÿ êëàñòåðîì 2 � 2. Òà�êîé âûáîð êëàñòåðà äàåò íàì òðè âàðèàíòà ïîêðû�òèÿ èñõîäíîé êâàäðàòíîé ðåøåòêè (ñì. ðèñ. 1). Ïåð�
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�èñ. 2. Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ íåäîïè-ðîâàííîãî ñëó÷àÿ ne = 1 âäîëü ñèììåòðè÷íîãî íà-ïðàâëåíèÿ � ! X ! M ! � â ïåðâîì êâàäðàí-òå ïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà (à � ïðè âàðèàíòå ïî-êðûòèÿ K1, á � ñ ïðèìåíåíèåì ìåòîäèêè óñðåä-íåíèÿ ïî äâóì êîí�èãóðàöèÿì K2 è K3). Çäåñüèñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿ � = (0; 0), X = (�; 0),M = (�; �)âûé âàðèàíò K1 (ðèñ. 1à) ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå î÷åâèä�íûì âñëåäñòâèå ñîâïàäåíèÿ òî÷å÷íîé ãðóïïû ñèì�ìåòðèè ñ èñõîäíîé ðåøåòêîé è ÿâëÿåòñÿ íàèáîëååðàñïðîñòðàíåííûì. Íî äâà äðóãèõ âàðèàíòà K2 èK3 (ðèñ. 1á,â) òàêæå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ïðèïîñòðîåíèè ñâåðõðåøåòêè. Âàðèàíò K2 ïîëó÷àåòñÿèç K1 ñìåùåíèåì ñîñåäíèõ ïî îñè y öåïî÷åê êëàñòå�ðîâ íà âåêòîð ýëåìåíòàðíîé òðàíñëÿöèè âäîëü îñèx èñõîäíîé ðåøåòêè, à âàðèàíò K3 � ïðè ñìåùå�íèè âäîëü îñè y, ïðè÷åì âèäíî, ÷òî òî÷å÷íàÿ ãðóïïàñèììåòðèè ïîñëåäíèõ êîí�èãóðàöèé íå ñîâïàäàåò ñèñõîäíîé ðåøåòêîé. Â äàííîì ñëó÷àå âîçìîæíû ïà�ðàìàãíèòíîå (ïðîñòðàíñòâåííî-îäíîðîäíîå) è àíòè��åððîìàãíèòíîå (ñ ðåäóöèðîâàííîé çîíîé Áðèëëþý�íà) ñîñòîÿíèÿ. ÏîêðûòèåK1 ñîîòâåòñòâóåò àíòè�åð�ðîìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþ [20℄. Ýòî âèäíî èç çàêîíàäèñïåðñèè íà ðèñ. 2à, ãäå åñòü ðàñùåïëåíèå âåðõíåéè íèæíåé õàááàðäîâñêèõ çîí íà ãðàíèöå àíòè�åð�ðîìàãíèòíîé çîíû Áðèëëþýíà â òî÷êå (�=2; �=2).Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííî-îäíîðîäíîãî ðåøå�íèÿ ìû âûáèðàåì ëèíåéíóþ ñóïåðïîçèöèþ ïîêðû�òèé K2 è K3. Ýòî äîñòèãàåòñÿ óñðåäíåíèåì ìàòðè�öû ïåðåñêîêîâ, îïðåäåëÿþùåé îáðàòíóþ �óíêöèþ�ðèíà (6):T��(k) = 12 �TK2�� (k) + TK3�� (k)� ; (14)ãäå k � âîëíîâîé âåêòîð, ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ âèñõîäíîé çîíå Áðèëëþýíà.Îñòàíîâèìñÿ íà äàííîì ýòàïå ïîäðîáíåé. Èñïîëü�çîâàíèå ëþáîãî ïîêðûòèÿ (K1, K2 èëè K3) ïîç�âîëÿåò ââåñòè ìàòðèöó ìåæêëàñòåðíûõ ïåðåñêîêîâT��(~k) (ñì. (5)) êàê �óíêöèþ âîëíîâîãî âåêòîðà ~k,138



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012 Âëèÿíèå äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó : : :îïðåäåëåííîãî â ñîîòâåòñòâóþùåé ðåäóöèðîâàííîéçîíå Áðèëëþýíà. Â ñèëó òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèèîáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà ìîæíî çàïèñàòüT��(~k) = T��(~k+K);ãäå K � âåêòîð òðàíñëÿöèè îáðàòíîãî ïðîñòðàí�ñòâà ñâåðõðåøåòêè (çàâèñèò îò ïîêðûòèÿ). Ïóñòü gx,gy � ýëåìåíòàðíûå âåêòîðû òðàíñëÿöèè â îáðàòíîìïðîñòðàíñòâå ïåðâîíà÷àëüíîé ðåøåòêè. Òîãäà äëÿïîêðûòèÿ K1, K2 è K3 ñïðàâåäëèâû ñëåäóþùèå ðà�âåíñòâà:TK1�� (~k) = TK1�� �~k+ 0:5ngx + 0:5mgy� ; (15)TK2�� (~k) = TK2�� �~k+ ngx + 0:5mgy� ; (16)TK3�� (~k) = TK3�� �~k+ 0:5ngx +mgy� ; (17)ãäå n, m � öåëûå ÷èñëà. Îáðàùàåì âíèìàíèåíà òî, ÷òî çàâèñèìîñòü �óíêöèè �ðèíà D��(~k; !)îò âîëíîâîãî âåêòîðà îïðåäåëÿåòñÿ ìàòðèöåé ïå�ðåñêîêîâ T��(~k) (6), ò. å. àíàëîãè÷íûå ðàâåíñòâà(15)�(17) ìîæíî çàïèñàòü è äëÿ äàííîé �óíêöèè�ðèíà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, �óíêöèÿ �ðèíà, îïðåäåëÿ�åìàÿ âûðàæåíèåì (10), äîëæíà îòâå÷àòü ñèììåòðèèêâàäðàòíîé ðåøåòêè. Èñïîëüçîâàíèå ïîêðûòèÿ K1ïîçâîëÿåò âîññòàíîâèòü ñèììåòðèþ ïåðâîíà÷àëüíîéêâàäðàòíîé ðåøåòêè, òàê êàê ñîîòâåòñòâóþùàÿ ìàò�ðèöà ïåðåñêîêîâ îáëàäàåò ñèììåòðèåé îòíîñèòåëü�íî ïåðåíîñîâ íà âåêòîðû gx è gy (êîý��èöèåíò ïðèöåëûõ ÷èñëàõ îäèíàêîâ è ðàâåí 0.5). Íî òàêîé ñèì�ìåòðèåé íå îáëàäàþò ìàòðèöû ïåðåñêîêîâ â ñëó÷àåïîêðûòèé K2 è K3, è ñëåäîâàòåëüíî, èñïîëüçîâàíèåäàííûõ ïîêðûòèé ïî îòäåëüíîñòè íå äàñò êîððåêò�íîãî ðåçóëüòàòà.Ñ ó÷åòîì ðàâåíñòâ (16), (17) è çàìå÷àíèé îòíîñè�òåëüíî âîëíîâûõ âåêòîðîâ k è ~k ïîñëå âûðàæåíèÿ(10) ìîæíî â êàæäîé òî÷êå k èñõîäíîé çîíû Áðèë�ëþýíà ïðîâåñòè ïðîöåäóðó óñðåäíåíèÿ (14), êîòî�ðàÿ ïîçâîëèò ïîëó÷èòü íîâóþ ìàòðèöó ïåðåñêîêîâ,îáëàäàþùóþ òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèåé îáðàòíî�ãî ïðîñòðàíñòâà ïåðâîíà÷àëüíîé ðåøåòêè. Ýòî ïîç�âîëÿåò ðàññ÷èòàòü ïî �îðìóëå (6) (ñäåëàâ çàìåíó~k ! k) ëó÷øåå ïðèáëèæåíèå �óíêöèè �ðèíà âX-ïðåäñòàâëåíèè, êîòîðàÿ íåïîñðåäñòâåííî èñïîëü�çóåòñÿ â âûðàæåíèè (10).Îòìåòèì, ÷òî ïîñëå ïîäîáíîé ïðîöåäóðû �óíê�öèÿ �ðèíà (6) îïðåäåëåíà íà èñõîäíîé çîíå Áðèëëþ�ýíà, è �óíêöèÿ �ðèíà (10) îáëàäàåò ñèììåòðèåé êâà�äðàòíîé ðåøåòêè. Äåéñòâèòåëüíî, ïîëó÷åííûé òà�êèì îáðàçîì çàêîí äèñïåðñèè (ðèñ. 2á ) íå ñîäåðæèòùåëè è ñîîòâåòñòâóåò ïàðàìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþ.

x 1− x

N = 2 N = 3 N = 4 N = 5

�èñ. 3. Ñõåìà íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ãèëüáåð-òîâà ïðîñòðàíñòâà äëÿ êëàñòåðà 2 � 2. Îñíîâíîéòåðì ñ N = 4 çàïîëíåí ñ âåðîÿòíîñòüþ 1�x, à òåðìñ N = 3 � ñ âåðîÿòíîñòüþ x. Ñïëîøíûå ñòðåëêè �ïðîöåññû óíè÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíà â ñëó÷àå áåç äî-ïèðîâàíèÿ (x = 0), øòðèõîâûå ñòðåëêè � äîïîëíè-òåëüíûå ïåðåõîäû, êîòîðûå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòüïðè äîïèðîâàíèè (x 6= 0), N � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ âêëàñòåðåÂ äàëüíåéøåì ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ èññëåäîâàíèåìèìåííî ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ, â êîòîðîì èìå�åòñÿ áëèæíèé àíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê çà ñ÷åòñïèíîâûõ êîððåëÿöèé ïåðâûõ è âòîðûõ ñîñåäåé âíó�òðè êëàñòåðà. Îòìåòèì, ÷òî àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðàóñðåäíåíèÿ ïî ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì ÷àñòî èñïîëüçó�åòñÿ â ðàáîòàõ ïî òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè êîíå÷íûõêëàñòåðîâ [31; 32℄.Â ïðèíöèïå, âîçìîæíî óñðåäíÿòü è áîëåå �èçè÷å�ñêóþ âåëè÷èíó, íàïðèìåð, ñïåêòðàëüíóþ �óíêöèþ.Îäíàêî òåõíè÷åñêè ýòî ãîðàçäî ñëîæíåå, òàê êàê òðå�áóåòñÿ ïðîâåñòè âåñü îáúåì âû÷èñëåíèé äëÿ êàæäî�ãî ïîêðûòèÿ îòäåëüíî ñ ðàçíûìè íàáîðàìè ïîëþñîâ,ò. å. âû÷èñëèòü �óíêöèè AK1� (k; !), AK2� (k; !) è óæåïîòîì óñðåäíÿòü. Ïðåèìóùåñòâî íàøåãî ïîäõîäà çà�êëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî óñðåäíåíèå ïðîâîäèòñÿ íà íà�÷àëüíîì ýòàïå ðàñ÷åòà. Ýòî ïîçâîëÿåò îäíîçíà÷íîîïðåäåëèòü ïîëþñà �óíêöèè �ðèíà è èõ ñïåêòðàëü�íûé âåñ äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ âîëíîâîãî âåêòîðà kâ ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà è ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòüìàøèííîå âðåìÿ âû÷èñëåíèé.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäóþòñÿ ñâîéñòâà ñè�ñòåì ñ ÑÝÊ ñ ðàçëè÷íîé ñòåïåíüþ äîïèðîâàíèÿ x,ãäå x � êîíöåíòðàöèÿ äûðîê íà êëàñòåðå. Ïðåæ�äå ÷åì ïåðåõîäèòü ê àíàëèçó ðåçóëüòàòîâ, íåîáõî�äèìî ïîÿñíèòü, êàêèì îáðàçîì âåëè÷èíà äîïèðîâà�íèÿ ó÷èòûâàåòñÿ â èñïîëüçóåìîé ñõåìå âû÷èñëåíèÿ.Ïðîöåäóðà òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíèàíàêëàñòåðà 2� 2 äàåò ïîëíûé íàáîð ñîáñòâåííûõ çíà�÷åíèé è ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿ�þò ãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî. Íà ðèñ. 3 ñõåìàòè÷íîïðåäñòàâëåíà íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ýòîãî ïðî�ñòðàíñòâà. Ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè (áåç äîïè�ðîâàíèÿ) è T = 0 íåíóëåâîé �àêòîð çàïîëíåíèÿ(9) èìååò ïåðåõîäû ìåæäó îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì âïîäïðîñòðàíñòâå ñ N = 4 è ñîñòîÿíèÿìè â ïîäïðî�139
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿE0 â íåäîïèðîâàííîì ñëó÷àå îò ïàðàìåòðà U (à) è îò êîíöåíòðàöèèäûðîê ïðè U=t = 2, 4, 8 (á ). Ñïëîøíûå êðèâûå � íàø ðàñ÷åò, øòðèõïóíêòèðíûå êðèâûå � âàðèàöèîííàÿ êëàñòåðíàÿòåîðèÿ âîçìóùåíèé (V-CPT) [37℄, òðåóãîëüíèêè � âàðèàöèîííûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî (VMC) [34℄, êðóæêè � òî÷íàÿäèàãîíàëèçàöèÿ (ED) êëàñòåðà 4� 4 [36℄, êâàäðàòû � êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî (QMC) [35℄ñòðàíñòâàõ ñ N = 3 è N = 5 (íà ðèñ. 3 îòìå÷åíûñïëîøíûìè ñòðåëêàìè). Ïðè äûðî÷íîì (ýëåêòðîí�íîì) äîïèðîâàíèè íåîáõîäèìî ó÷åñòü âîçìîæíîñòüçàñåëåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ïîäïðîñòðàíñòâå ñN = 3 (N = 5). Â ðåçóëüòàòå ïîÿâëÿþòñÿ äîïîëíè�òåëüíûå ïåðåõîäû ñ íåíóëåâûì �àêòîðîì çàïîëíå�íèÿ (íà ðèñ. 3 îòìå÷åíû øòðèõîâûìè ñòðåëêàìè äëÿñëó÷àÿ äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ). Îòìåòèì, ÷òî ìûðàññìàòðèâàåì òîëüêî îäíîýëåêòðîííûå ïåðåõîäû ñèçìåíåíèåì ÷èñëà ÷àñòèö íà �1. Îáðàòèì âíèìàíèåíà îáîçíà÷åíèÿ, èñïîëüçóåìûå â ðàáîòå. Ïîñêîëüêóâ íàøåì ñëó÷àå ÷èñëî óçëîâ â êëàñòåðå ðàâíî ÷å�òûðåì, äîïèðîâàíèå íà êëàñòåð x è äîïèðîâàíèå íàóçåë p ñâÿçàíû ðàâåíñòâîì x = 4p.3. ÝÍÅ��Èß ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÕîðîøåé ïðîâåðêîé ïðåäëîæåííîãî â ïðåäûäó�ùåì ðàçäåëå ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ ñðàâíåíèå ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííîé â ðàìêàõ äàííîãîìåòîäà, ñ ðåçóëüòàòàìè íåïåðòóðáàòèâíûõ ðàñ÷åòîâ.�àññ÷èòàåì ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, îãðà�íè÷èâàÿñü ó÷åòîì ïåðåñêîêîâ òîëüêî ìåæäó áëèæàé�øèìè ñîñåäÿìè. Â íàøåì ñëó÷àå äëÿ ðàñ÷åòà ýíåð�ãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà îäèí óçåë óäîáíî èñïîëü�çîâàòü ñëåäóþùóþ �îðìóëó:

E0 = 12N X�k 0Z�1 d!("k + ! + �)A�(k; !); (18)âûâîä êîòîðîé ìîæíî íàéòè, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ[30; 33℄. Çäåñü "k = �2t(
oskx+
osky) � ñïåêòð êâà�çè÷àñòèö ïðè îòñóòñòâèè âçàèìîäåéñòâèÿ (ïîñòîÿí�íàÿ ðåøåòêè ïðèíÿòà çà åäèíèöó), k � âîëíîâîé âåê�òîð, ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ â èñõîäíîé çîíå Áðèë�ëþýíà, N � ÷èñëî óçëîâ â èñõîäíîé ðåøåòêå.Íà ðèñ. 4à ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà îäèí óçåë, ðàññ÷èòàííûå ðàç�íûìè ìåòîäàìè, â òîì ÷èñëå íåïåðòóðáàòèâíûìè.Âèäíî, ÷òî íàø ðåçóëüòàò õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðå�çóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè âàðèàöèîííîãîè êâàíòîâîãî Ìîíòå-Êàðëî [34; 35℄. Î÷åíü õîðîøååñîãëàñèå íàáëþäàåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà ìåòî�äîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè äëÿ êëàñòåðà 4� 4 [36℄.Ñðàâíåíèå íàøåãî ðàñ÷åòà ñ ðàáîòîé [37℄, ãäå àâòîðûèñïîëüçóþò êëàñòåðíóþ òåîðèþ âîçìóùåíèé, äîïîë�íåííóþ âàðèàöèîííîé ïðîöåäóðîé, ïîêàçûâàåò õîðî�øåå ñîãëàñèå ïðè ìàëûõ U è äàåò ëó÷øèé ðåçóëüòàòâ îñòàâøåéñÿ îáëàñòè çíà÷åíèé.Äîïîëíèì èññëåäîâàíèå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ, ïðîñëåäèâ åå çàâèñèìîñòü îò äîïèðîâàíèÿ. Íàðèñ. 4á ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòè ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íà óçåë E0 îò âåëè÷èíû äîïè�ðîâàíèÿ äëÿ òðåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà U=t = 2, 4,140
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�
�èñ. 5. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé âáëèçè ïîòîëêà íèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû (LHB), äíà âåðõíåé õàááàðäîâñêîé ïîä-çîíû (UHB) è âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé. Êîíöåíòðàöèÿ äûðîê óêàçàíà íà ðèñóíêå. Ïàðàìåòðû ìîäåëè: U = 8t (à),U = 2t (á ), t0 = t00 = 0; ïîëóøèðèíà ëîðåíöèàíà Æ = 0:001t, � � øèðèíà çîíû âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé8. Âèäíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðàöèè äûðîêäî âåëè÷èíû äîïèðîâàíèÿ 25% E0 óìåíüøàåòñÿ ïðèâñåõ U , ïðè÷åì äàííîå èçìåíåíèå ïðîèñõîäèò ìåä�ëåííåå ïðè ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõ U . Ïðè ýòîì âåëè�÷èíà ýíåðãèè âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì ïàðàìåòðàêóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ.4. ÂÍÓÒ�ÈÙÅËÅÂÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÈññëåäîâàíèÿ ñèñòåì ñ ÑÝÊ ïîêàçàëè, ÷òî äîïè�ðîâàíèå âëèÿåò íà ýíåðãåòè÷åñêóþ çîíó â öåëîì èòðåáóåò îòêàçàòüñÿ îò ïðåäñòàâëåíèÿ ¾æåñòêîé çî�íû¿. Â ÷àñòíîñòè, áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî äîïèðîâà�íèå ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿ�íèé [38℄. Â äàííîì ðàçäåëå ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëü�òàòû èññëåäîâàíèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé â ðàìêàõ êëàñòåð�íîãî ïîäõîäà ñ ó÷åòîì ïåðåñêîêîâ òîëüêî ìåæäó áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè t. Íèæå âñå ýíåðãèè ïðåäñòàâëå�íû â åäèíèöàõ t ñî ñìåùåíèåì íà âåëè÷èíó U=2.Èí�îðìàöèþ î çîííîé ñòðóêòóðå ìîæíî ïîëó�÷èòü èç èññëåäîâàíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Êàê

è îæèäàëîñü, â ïðåäåëå íóëåâîãî äîïèðîâàíèÿ íà�áëþäàåòñÿ ðàñùåïëåíèå çîíû íà íèæíþþ è âåðõ�íþþ õàááàðäîâñêèå ïîäçîíû (ñîîòâåòñòâåííî LHB èUHB). Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê ïðîèñ�õîäèò ïåðåñòðîéêà äâóõ ïîäçîí ñ îáðàçîâàíèåì âíó�òðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé ìåæäó íèìè. Íà ðèñ. 5 õî�ðîøî âèäíî, ÷òî íåçíà÷èòåëüíàÿ âåëè÷èíà êîíöåí�òðàöèè ïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ âíóòðèùåëåâûõñîñòîÿíèé âáëèçè ïîòîëêà LHB ïðè U = 8. Òàêèåæå ñîñòîÿíèÿ ïîÿâëÿþòñÿ è âáëèçè äíà UHB ïðèU = 2. Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè ïðè�âîäèò è ê ðîñòó ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè, è êóøèðåíèþ çîíû ýòèõ ñîñòîÿíèé. �àñ÷åòû ïîêàçàëè,÷òî ïðè U > U1 � 3:5 âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿëîêàëèçîâàíû âáëèçè ïîòîëêà LHB, à â äèàïàçîíåçíà÷åíèé U0 < U < U1 � âáëèçè äíà UHB. Çäåñü ìûîïðåäåëèëè íèæíèé ïðåäåë U ñóùåñòâîâàíèÿ âíó�òðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé U0 � 1:5, ìåíüøå êîòîðîãîïîäîáíûå ñîñòîÿíèÿ íå íàáëþäàþòñÿ. Ýòî îáúÿñíÿ�åòñÿ ñëèÿíèåì ýòèõ ñîñòîÿíèé ñ UHB ïðè ëþáîé ñòå�ïåíè äîïèðîâàíèÿ (ñì. íèæå).141
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ïîëíîãî ñïåêòðàëüíîãî âåñà W íèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû (LHB), âåðõíåé õàááàðäîâñêîéïîäçîíû (UHB), çîíû âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé (inGS) è øèðèíû çîíû âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé � îò âåëè÷èíûäûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ. Ïàðàìåòðû ìîäåëè: U = 8t (à), 2t (á ); t0 = t00 = 0. Çàâèñèìîñòü ïîëíîãî ñïåêòðàëüíîãî âåñàíèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû WLHB (â) è çîíû âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé WinGS (ã) îò âåëè÷èíû äîïèðîâàíèÿ pïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà U=t. Æèðíûå òî÷êè îïðåäåëÿþò ìàêñèìàëüíóþ âåëè÷èíó äîïèðîâàíèÿ, â êîòî-ðîé ïðîèñõîäèò ñëèÿíèå õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû ñ çîíîé âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé. Øòðèõîâûå ïðÿìûå íåîáõîäèìûïðè àíàëèçå ðåçóëüòàòîâÇàâèñèìîñòü ïîëíîãî ñïåêòðàëüíîãî âåñà âíóòðè�ùåëåâîé çîíû WinGS îò âåëè÷èíû äûðî÷íîãî äîïè�ðîâàíèÿ ïîêàçàëà ìîíîòîííûé ðîñò ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ êóëîíîâñêîãî ïàðàìåòðà U (ñì. ðèñ. 6).Ïðè U = 8 íà ðèñ. 6à âèäíî, ÷òî ñïåêòðàëüíûé âåñLHB WLHB èçìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî, â òî âðåìÿêàê ñïåêòðàëüíûé âåñ UHB WUHB óìåíüøàåòñÿ ñðîñòîì äîïèðîâàíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ èçìåíåíèåìWinGS . Ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ïðîèñõîäèò ïåðåòåêàíèå
ñïåêòðàëüíîãî âåñà ñ UHB â çîíó âíóòðèùåëåâûõ ñî�ñòîÿíèé. Íà ðèñ. 6á ïðåäñòàâëåíû àíàëîãè÷íûå çà�âèñèìîñòè äëÿ U = 2. Îäíàêî íàáëþäàåòñÿ ñóùå�ñòâåííîå îòëè÷èå çàâèñèìîñòè WLHB îò êîíöåíòðà�öèè. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïîëíûé âåñ LHB çàìåòíîðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì âåëè÷èíû äîïèðîâàíèÿ. Â öå�ëîì, ïðîèñõîäèò ïåðåòåêàíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà ñUHB â LHB è âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ, ïðè÷åì íàðèñ. 6à è 6á óêàçàíû ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ ñêîðîñòè142



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012 Âëèÿíèå äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó : : :ðîñòà ïîëíîãî ñïåêòðàëüíîãî âåñà WinGS è øèðèíû� çîíû âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé îò êîíöåíòðàöèè.Çíà÷åíèå ýòèõ âåëè÷èí ïðè U = 8 áîëüøå ïðèáëèçè�òåëüíî â 4 ðàçà îò ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé ïðèU = 2. Òàêîå ðàçëè÷èå ñèëüíî âëèÿåò íà äèàïàçîíêîíöåíòðàöèè, â êîòîðîì ìîæíî ñòðîãî îïðåäåëèòüâíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ. Â ñèëó ýòîé ïðè÷èíû çà�âèñèìîñòü ñïåêòðàëüíûõ âåñîâ áûëà îòñëåæåíà òîëü�êî äî çíà÷åíèé p = 0:11 ïðè U = 8 è p = 0:25ïðè U = 2, òàê êàê äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå êîíöåí�òðàöèè âåäåò ê ñëèÿíèþ âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèéñ õàááàðäîâñêîé ïîäçîíîé è �îðìèðîâàíèþ åäèíîéçîíû. Çäåñü ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ñëó÷àå U = 8òàêîå ñëèÿíèå ïðîèñõîäèò ñ LHB, à ïðè U = 2 � ñUHB.Èññëåäîâàíèå ðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñàìåæäó õàááàðäîâñêèìè ïîäçîíàìè è âíóòðèùåëåâû�ìè ñîñòîÿíèÿìè âûÿâèëî èíòåðåñíóþ îñîáåííîñòü.Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè �óíêöèé ïîëíîãîñïåêòðàëüíîãî âåñà LHB (ðèñ. 6â) è çîíû âíóòðè�ùåëåâûõ ñîñòîÿíèé (ðèñ. 6ã) îò âåëè÷èíû äîïèðî�âàíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ U . Â ñèëó ïðèâåäåííîãî âû�øå àíàëèçà �óíêöèè WLHB(p) è WinGS(p) íåâîç�ìîæíî îïðåäåëèòü äëÿ âñåãî äèàïàçîíà êîíöåíòðà�öèé, ïîýòîìó ïðåäñòàâëåííûå ãðà�èêè çàêàí÷èâà�þòñÿ æèðíûìè òî÷êàìè. Âèäíî, ÷òî èçìåíåíèå ïà�ðàìåòðà êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U ïðèâîäèò êñóùåñòâåííîìó èçìåíåíèþ �óíêöèè WLHB(p). ÄëÿU > 7 íàáëþäàåòñÿ óìåíüøåíèå WLHB ñ óâåëè÷åíè�åì êîíöåíòðàöèè äûðîê, à äëÿ U < 7 � ðîñò. Îñîáî�ãî âíèìàíèÿ çàñëóæèâàåò çàâèñèìîñòü ïðè U = 12(ðèñ. 6â). Âèäíî, ÷òî áîëüøàÿ ÷àñòü ýòîé êðèâîé ðàñ�ïîëîæåíà ïîä øòðèõîâîé ëèíèåé, îòâå÷àþùåé �óíê�öèè WLHB = 1 � p, îïðåäåëÿþùåé íèæíþþ âåëè�÷èíó ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, íåîáõîäèìóþ äëÿ çàñåëå�íèÿ âñåõ ýëåêòðîíîâ â LHB. Ýòî óêàçûâàåò íà òî,÷òî â LHB íåäîñòàòî÷íî ñîñòîÿíèé äëÿ çàñåëåíèÿâñåõ ýëåêòðîíîâ ñèñòåìû, ïîýòîìó ÷àñòü ýëåêòðîíîâáóäåò çàñåëÿòü âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ. Êàê ïîêà�çûâàåò ðàñ÷åò, ÷èñëî ñîñòîÿíèé â çîíå âíóòðèùåëå�âûõ ñîñòîÿíèé èìååò äîñòàòî÷íóþ äëÿ ýòîãî âåëè�÷èíó (ðèñ. 6ã), ÷òî õîðîøî çàìåòíî ïðè ñðàâíåíèèñ �óíêöèåé WinGS = p (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ). Òàêèìîáðàçîì, ïðè U = 12 â îáëàñòè ñëàáîãî äîïèðîâàíèÿáóäåò íàáëþäàòüñÿ ïîïàäàíèå óðîâíÿ Ôåðìè â çîíóâíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé (ïèííèíã óðîâíÿ Ôåðìè).Îòìåòèì, ÷òî ïðè ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõ U óðîâåíüÔåðìè ðàñïîëîæåí â LHB âî âñåì äèàïàçîíå äîïè�ðîâàíèÿ. Ïîõîæàÿ ñèòóàöèÿ ïèííèíãà óðîâíÿ Ôåðìèèç-çà ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ìåæäóçîíàìè íàáëþäàåòñÿ è ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîêðûòèÿK1 [39℄.

5. ÏÅ�ÅÑÒ�ÎÉÊÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÔÅ�ÌÈÏåðåéäåì ê èññëåäîâàíèþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìèïðè ðàçëè÷íîé ñòåïåíè äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ.Â äàííîì ðàçäåëå ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíè�åì ìîäåëè Õàááàðäà ñî ñëåäóþùèìè ïàðàìåòðàìè:U = 8t, t0 = t00 = 0. Îòìåòèì, ÷òî â ïðîöåññå âû÷èñ�ëåíèÿ îñóùåñòâëÿëñÿ êîíòðîëü âåëè÷èíû f -�àêòîðàè âî âñåõ ïðåäñòàâëåííûõ íèæå ðåçóëüòàòàõ âûïîë�íåíî óñëîâèå f > 0:995. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáî�òû ïîñëåäíèõ ëåò âûÿâèëè äâå îñíîâíûå îñîáåííî�ñòè ïîâåäåíèÿ ÏÔ îò êîíöåíòðàöèè â âûñîêîòåìïå�ðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ìàòåðèàëàõ. Ýòî èçìå�íåíèå òîïîëîãèè è íåîäíîðîäíîå ïåðåðàñïðåäåëåíèåñïåêòðàëüíîãî âåñà êâàçè÷àñòèö ïî ÏÔ. Òàêîå ïî�âåäåíèå, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñâÿçûâàåòñÿ ñ íàëè÷è�åì áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Êëàñòåðíûé ïîä�õîä ïîçâîëÿåò íåïîñðåäñòâåííî ó÷åñòü ýòîò ïîðÿäîêè îöåíèòü åãî âëèÿíèå íà ñïåêòð êâàçè÷àñòèö.Ïðåæäå ÷åì ïåðåõîäèòü ê àíàëèçó ïîëó÷åííûõðåçóëüòàòîâ, õîòåëîñü áû îòìåòèòü ñëåäóþùåå. Â ñè�ëó èñïîëüçóåìîãî ïðèáëèæåíèÿ ìû ïîëó÷àåì êâà�çè÷àñòèöû ñ áåñêîíå÷íûì âðåìåíåì æèçíè, ÷òî íåäàåò âîçìîæíîñòè îöåíèòü óøèðåíèå ñïåêòðàëüíûõëèíèé. Òåì íå ìåíåå óøèðåíèå ïîÿâëÿåòñÿ ïðè ÷èñ�ëåííûõ ðàñ÷åòàõ ïðè çàìåíå äåëüòà-�óíêöèè ëîðåí�öèàíîì ñ çàäàííîé ïîëóøèðèíîé. Â äàííîì ðàç�äåëå âåëè÷èíà ïîëóøèðèíû ëîðåíöèàíà Æ = 0:1t.Òàêîé âûáîð îáóñëîâëåí, ïðåæäå âñåãî, æåëàíè�åì ñîãëàñîâàòü òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè ARPES, ïðè÷åì ïðè ðàñ�÷åòå ñïåêòðàëüíîãî âåñà êâàçè÷àñòèö íà ÏÔ ó÷è�òûâàëñÿ âêëàä ñîñòîÿíèé â äèàïàçîíå �0:2t îòóðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî òàêæå ñâÿçàíî ñ ìåòîäèêîéïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà ARPES. Òèïè÷íîå ýíåð�ãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå ARPES-ìåòîäèê ñîñòàâëÿåò10�45 ýÂ [7; 40�42℄, à ïîäãîíî÷íîå çíà÷åíèå ïàðà�ìåòðà ïåðåñêîêà äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé â ìåòî�äå ñèëüíîé ñâÿçè t = 0:25�0.4 ýÂ [7; 43; 44℄. Ïîýòî�ìó çíà÷åíèå ïàðàìåòðà óøèðåíèÿ îáû÷íî âàðüèðó�åòñÿ îò 0:02t äî 0:15t [14; 19℄. Íàïðèìåð, â ðàáî�òå [7℄ ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ARPES ñ ðàçðåøåíè�åì Æ = 0:02 ýÂ, à ïàðàìåòð t ïîäãîíÿåòñÿ ê âåëè÷èíå0.25 ýÂ. Îòñþäà èìååì Æ = 0:08t. Â íàñòîÿùåé ðà�áîòå ìû èñïîëüçóåì òèïè÷íûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðàóøèðåíèÿ Æ. Ïðè ýòîì î÷åâèäíî, ÷òî èñòèííàÿ øè�ðèíà ëèíèè â ARPES îïðåäåëÿåòñÿ íå òîëüêî ðàçðå�øåíèåì ïî ýíåðãèè è âîëíîâîìó âåêòîðó, íî è äèíà�ìè÷åñêèìè ïðîöåññàìè. Èõ ìîäåëèðîâàíèå øèðèíîéëîðåíöèàíà ñëèøêîì óïðîùåííî è ìîæåò ðàññìàòðè�âàòüñÿ òîëüêî êàê êà÷åñòâåííîå. Ïîýòîìó ìû íå ïðè�143
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�èñ. 7. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé âáëèçè ïîòîëêà íèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû (à) è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ïî ðàñ-ïðåäåëåíèþ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ýëåêòðîíîâ (á�ä). Âåëè÷èíà äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ p = 0:025 (á ), 0:075 (â),0:15 (ã), 0:2125 (ä). Âåðòèêàëüíîé øòðèõîâîé ëèíèåé îòìå÷åíî ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè. Ïàðàìåòðû ìîäåëè: U = 8t,t0 = t00 = 0; ïîëóøèðèíà ëîðåíöèàíà Æ = 0:1tâÿçûâàåìñÿ ê êîíêðåòíûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ñïåê�òðàì, îãðàíè÷èâàÿñü ìîäåëüíûìè ðàñ÷åòàìè.Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíà ýâîëþöèÿ ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé è ÏÔ îò êîíöåíòðàöèè äûðîê. Âî-ïåðâûõ,õîðîøî çàìåòíî, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãîâåñà âäîëü ÏÔ íåîäíîðîäíî è çàâèñèò îò âåëè÷èíûäîïèðîâàíèÿ (ñì. ðèñ. 7á�ä). Ñóùåñòâóþò çíà÷åíèÿêîíöåíòðàöèè äûðîê, ïðè êîòîðûõ ÏÔ èìååò àðî÷�íóþ ñòðóêòóðó. Ïðè äîïèðîâàíèè îêîëî 22% òîïîëî�ãèÿ ÏÔ èñïûòûâàåò òðàíñ�îðìàöèþ è ïðîèñõîäèòïåðåõîä îò óñëîâíî ¾äûðî÷íîãî¿ êàðìàíà (ñì. íè�æå) â òî÷êå (�; �) ê ýëåêòðîííîìó êàðìàíó â òî÷êå(0; 0). Â ñîâîêóïíîñòè ýòî ïîêàçûâàåò, ÷òî â îáëà�ñòè ñèëüíîãî äîïèðîâàíèÿ ýëåêòðîííàÿ ñèñòåìà ïå�ðåõîäèò ê �åðìèæèäêîñòíîìó ïîâåäåíèþ. Îäíîâðå�ìåííî ñ ýâîëþöèåé ÏÔ ìîæíî íàáëþäàòü çà ïîâå�äåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè (ñì.ðèñ. 7à). Âèäíî, ÷òî ïðè 8-ïðîöåíòíîì äîïèðîâàíèèóðîâåíü Ôåðìè ïîïàäàåò â îáëàñòü ñ ïîíèæåííîéïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé (ïñåâäîùåëü) è íàõîäèòñÿ âíåé äî âåëè÷èíû äîïèðîâàíèÿ 22%.Ìèíèìóìà ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé îí äîñòèãàåò ïðè âåëè÷èíå äîïèðî�âàíèÿ 13%, ïðè÷åì â ýòîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèéðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà ïî ÏÔ ÿâëÿåòñÿíåîäíîðîäíûì.

Åñëè òåïåðü îòîéòè îò ïðèâÿçêè ê èìåþùåéñÿíà íàñòîÿùèé ìîìåíò ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòèè ïðîìîäåëèðîâàòü óìåíüøåíèå øèðèíû ëèíèè, òîìîæíî ïîëó÷èòü áîëåå ïîëíóþ êàðòèíó ïðîèñõîäÿ�ùèõ èçìåíåíèé ÏÔ â òîì æå äèàïàçîíå êîíöåíòðà�öèé. �àññìîòðèì ýâîëþöèþ ÏÔ äëÿ ìåíüøåãî çíà�÷åíèÿ ïîëóøèðèíû ëîðåíöèàíà (Æ = 0:01t) è óìåíü�øèì äèàïàçîí ó÷èòûâàåìûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè óðîâ�íÿ Ôåðìè äî �0:02t. Îêàçàëîñü, ÷òî ïðè òàêîì ðàç�ðåøåíèè ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñîäåðæèò áîëüøå îñî�áåííîñòåé, à ýâîëþöèÿ ÏÔ îò âåëè÷èíû äîïèðîâà�íèÿ ïðîèñõîäèò áîëåå ñëîæíûì îáðàçîì, ÷òî ïðîÿâ�ëÿåòñÿ â ïîñëåäîâàòåëüíîñòè òîïîëîãè÷åñêèõ èçìå�íåíèé (ðèñ. 8). Íà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âèäíî, ÷òîñ óâåëè÷åíèåì âåëè÷èíû äîïèðîâàíèÿ óðîâåíü Ôåð�ìè ïðîõîäèò äâå îñîáåííîñòè Âàí Õîâà è ïîïàäà�åò â ïåðâóþ ïñåâäîùåëü. Íà ðèñ. 8á�ä ïðåäñòàâëå�íû ÏÔ ñ ðàñïðåäåëåíèåì ñïåêòðàëüíîãî âåñà äëÿòåõ æå çíà÷åíèé êîíöåíòðàöèè, ÷òî è íà ðèñ. 8à,ïîýòîìó ëåãêî âèäåòü ñîîòâåòñòâèå ìåæäó îñîáåííî�ñòÿìè Âàí Õîâà è òîïîëîãè÷åñêèìè ïåðåñòðîéêàìèÏÔ. Õîðîøî çàìåòíî, ÷òî ñ ïðèíÿòûì ðàçðåøåíèåìïðîÿâèëèñü ó÷àñòêè ÏÔ ñî ñëàáûì ñïåêòðàëüíûìâåñîì, äîïîëíèâ èí�îðìàöèþ î ïîëíîé ÏÔ. Ñòàëîî÷åâèäíî, ÷òî ïðåäñòàâëåíèå î ïðîñòîì äûðî÷íîì144
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�èñ. 8. Òî æå ñàìîå, ÷òî íà ðèñ. 7, ïðè p = 0:025 (á ), 0:05 (â), 0:075 (ã), 0:1125 (ä) è ïîëóøèðèíå ëîðåíöèàíàÆ = 0:01têàðìàíå âáëèçè òî÷êè (�; �) äëÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâíå ðåàëèçóåòñÿ. Ïðè ñâåðõñëàáîì äîïèðîâàíèè ìûíàáëþäàåì äûðî÷íûå êàðìàíû â àíòèíîäàëüíîì íà�ïðàâëåíèè ((�; 0) ! (�; �), (0; �) ! (�; �)), êîòîðûåñîåäèíÿþòñÿ ïðè îïðåäåëåííîé êîíöåíòðàöèè â òî÷�êå íîäàëüíîãî íàïðàâëåíèÿ ((0; 0) ! (�; �)), îáðà�çóÿ áîëåå ñëîæíóþ òîïîëîãèþ èç äâóõ ïîâåðõíîñòåé.Ýòî èçìåíåíèå òîïîëîãèè ïðîÿâëÿåòñÿ â ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé â âèäå ïåðâîé îñîáåííîñòè Âàí Õîâà, ïðè�÷åì ïîâåðõíîñòü ñî ñëàáûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì îá�ðàçóåò ýëåêòðîííûé êàðìàí âîêðóã òî÷êè (�; �). Ïî�âåðõíîñòü ñ áîëüøèì ñëàáîíåðàâíîìåðíûì ðàñïðå�äåëåíèåì ñïåêòðàëüíîãî âåñà ïðè óâåëè÷åíèè êîí�öåíòðàöèè äûðîê ïðîõîäèò ÷åðåç åùå îäíî òîïîëî�ãè÷åñêîå ïðåâðàùåíèå. Ýòî ïðèâîäèò ê ýëåêòðîííî�ìó êàðìàíó âîêðóã òî÷êè (0; 0). Ñîîòâåòñòâåííî ýòîèçìåíåíèå òîïîëîãèè ÏÔ ïðîÿâëÿåòñÿ â ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé â âèäå âòîðîé îñîáåííîñòè Âàí Õîâà.Çàêàí÷èâàÿ äàííûé ðàçäåë, ïîä÷åðêíåì, ÷òî âû�ÿâëåííûå îñîáåííîñòè âîçíèêëè âñëåäñòâèå íàëè÷èÿâ ñèñòåìå áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà, êîòîðûéíåïîñðåäñòâåííî ó÷èòûâàåòñÿ â êëàñòåðíîì ïîäõî�äå.

6. ÂËÈßÍÈÅ ÍÅÁËÈÆÀÉØÈÕÏÅ�ÅÑÊÎÊÎÂÄëÿ áîëåå ïîëíîãî ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ðåàëüíûìèêóïðàòàìè íåîáõîäèìî ó÷åñòü âëèÿíèå ïåðåñêîêîâìåæäó íåáëèæàéøèìè óçëàìè. Â áîëüøèíñòâå òå�îðåòè÷åñêèõ ðàáîò îãðàíè÷èâàþòñÿ ðàññìîòðåíèåìïåðåñêîêîâ äî òðåòüåãî ñîñåäà âêëþ÷èòåëüíî, òàêêàê ó÷åò ïåðåñêîêîâ áîëüøåãî ïîðÿäêà ïðèâîäèòê íåñóùåñòâåííûì ïîïðàâêàì. �àññìîòðèì âëèÿíèåïåðåñêîêîâ ìåæäó âòîðûìè è òðåòüèìè áëèæàéøè�ìè ñîñåäÿìè â ðàìêàõ ïðåäñòàâëåííîãî âûøå êëà�ñòåðíîãî ïîäõîäà. Ïðè âûáîðå ïàðàìåòðîâ ìîäåëèáóäåì îñíîâûâàòüñÿ íà ðàñ÷åòàõ, ïðîâåäåííûõ â ðà�áîòå [12℄ äëÿ ñèñòåìû LSCO. Íàáîð ïàðàìåòðîâ èìå�åò âèä U = 4 ýÂ, t = 0:93 ýÂ, t0 = �0:12 ýÂ,t00 = 0:15 ýÂ. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçóåì íîðìèðîâàí�íûå íà t ïàðàìåòðû: U = 4:3, t0 = �0:13, t00 = 0:16.Çàìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå êëàñòåðà 2�2 ïåðåñêîêè ìåæ�äó ïåðâûìè è âòîðûìè áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ó÷è�òûâàþòñÿ óæå ïðè ðàñ÷åòå ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèéêëàñòåðà, â òî âðåìÿ êàê ó÷åò ïåðåñêîêîâ ìåæäó òðå�òüèìè áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ïðîèñõîäèò òîëüêî âîâçàèìîäåéñòâèè ìåæäó êëàñòåðàìè.10 ÆÝÒÔ, âûï. 1 145
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�èñ. 9. Êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè (à,ã,æ) è êàðò ñïåêòðàëüíîãî âåñà ïðè ðàçíûõ óðîâíÿõóøèðåíèÿ Æ = 0:01t (á,ä,ç) è Æ = 0:1t (â,å,è). ×èñëà íà êàðòàõ (á,ä,ç) ïîêàçûâàþò íåîäíîðîäíîå ðàñïðåäåëåíèåñïåêòðàëüíîãî âåñà. Ïàðàìåòðû ìîäåëè: U = 4:3t, t0 = �0:13t, t00 = 0:16tÑëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ñèñòåì ñ ÑÝÊ �óíê�öèÿ �ðèíà èìååò íå òîëüêî ïîëþñû, íî è íóëè. Ýòîòðåçóëüòàò áûë ïîëó÷åí ìåòîäîì êëàñòåðíîé òåîðèèâîçìóùåíèé CDMFT+ED [14; 45℄. Â íàøåì ðàñ÷åòåòàêæå âîñïðîèçâîäèòñÿ ñòðóêòóðà ïîëþñîâ è íóëåé(ðèñ. 9à,ã,æ), êà÷åñòâåííî ñîâïàäàþùàÿ ñ ðåçóëüòà�òàìè ðàáîòû [45℄. Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü èçìåíåíèé òî�ïîëîãèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè òàêàÿ æå, êàê áûëà ïî�ëó÷åíà ðàíåå â ðàáîòàõ [10; 12℄. Â ïðèíöèïå, êàðòûðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà A(k; "F ) â ïðåäå�ëå Æ ! 0 äîëæíû äàâàòü òó æå êàðòèíó ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè, ÷òî ïîëó÷àåòñÿ èç àíàëèçà çàêîíîâ äèñ�ïåðñèè. Äåéñòâèòåëüíî, ñðàâíåíèå äàííûõ èç ïåðâî�ãî è âòîðîãî ñòîëáöîâ ðèñ. 9 äàåò ïîõîæèå êàðòè�íû. Êàðòû ñïåêòðàëüíîãî âåñà ïîêàçûâàþò òàêæååãî íåîäíîðîäíîå ðàñïðåäåëåíèå â çîíå Áðèëëþýíà.

Ïîäîáíûå ó÷àñòêè ñ ìàëûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì ïî�ëó÷àëèñü ðàíåå â ðàáîòå [10℄. Îäíàêî ñîâðåìåííîìóóðîâíþ ðàçðåøåíèÿ â ñïåêòðàõ ARPES ñîîòâåòñòâó�åò íå âòîðîé ñòîëáåö (Æ = 0:01), à òðåòèé ñòîëáåö(Æ = 0:1) íà ðèñ. 9. Âîçíèêàþùåå âñëåäñòâèå ýòî�ãî óøèðåíèå íàñòîëüêî âåëèêî, ÷òî ìàëåíüêèé êàð�ìàí çàìûâàåòñÿ â àðêó (ðèñ. 9â). Âìåñòî äâóõ êîí�öåíòðè÷åñêèõ êàðìàíîâ âîêðóã òî÷êè (�; �) â ïðî�ìåæóòî÷íîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé áîëüøîå óøèðå�íèå òàêæå äàåò îäíó àðêó (ðèñ. 9å). È òîëüêî â îá�ëàñòè áîëüøèõ êîíöåíòðàöèé, êîãäà îñòàëàñü ëèøüîäíà áîëüøàÿ ïîâåðõíîñòü (ðèñ. 9æ,ç,è), êàðòèíàèç ARPES ñîîòâåòñòâóåò ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî íåñìîòðÿ íà êà÷åñòâåííîå ñõîä�ñòâî ýâîëþöèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðè äîïèðîâàíèèñ ïðåäûäóùèìè ðàáîòàìè [12℄, ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ146
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◦�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòèíà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè Af îò óãëà ' ïðè ðàçëè÷íîéâåëè÷èíå äîïèðîâàíèÿ. Çäåñü ' = 0 ñîîòâåòñòâó-åò àíòèíîäàëüíîìó íàïðàâëåíèþ ((�; 0) ! (�; �)),' = 45Æ � íîäàëüíîìó íàïðàâëåíèþ ((0; 0) !! (�; �)). Ïàðàìåòðû ìîäåëè: U = 2:15t, t0 == �0:13t, t00 = 0:16t. Âåëè÷èíà Æ = 0:1têðèòè÷åñêèõ êîíöåíòðàöèé ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà íåñîâïàäàþò. Ýòè çíà÷åíèÿ, áåçóñëîâíî, çàâèñÿò è îòâèäà ìîäåëè (ñïèí-�åðìèîííàÿ ìîäåëü [10℄, ìîäåëüÕàááàðäà [11℄ è t�J-ìîäåëü [12℄), è îò ÷èñëåííûõ çíà�÷åíèé ïàðàìåòðîâ ìîäåëè.Íàëè÷èå ïñåâäîùåëè â îêðåñòíîñòè àíòèíîäàëü�íîé òî÷êè (�; 0) è åå ïîñòåïåííîå çàðàñòàíèå ïðèóâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè âèäíî íà ðèñ. 10. Äëèíàäóãè, èçìåðÿåìàÿ â ARPES, ìàëà â îáëàñòè äîïèðî�âàíèÿ p � 0:05 è ïîñòåïåííî ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåìp. Ïîñòîÿíñòâî ñïåêòðàëüíîãî âåñà âäîëü ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè ïðè p = 0:25 ñîîòâåòñòâóåò îæèäàåìîìó�åðìèæèäêîñòíîìó ïîâåäåíèþ.Âíóòðèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ ïðè U = 4:3t ëåæàòâáëèçè LHB è èìåþò íàèáîëüøèé ñïåêòðàëüíûé âåñâ îêðåñòíîñòè òî÷êè M = (�; �) (ðèñ. 11).Äèñïåðñèîííàÿ çàâèñèìîñòü âäîëü ñèììåòðè÷íî�ãî íàïðàâëåíèÿ �! X !M ! � ïîêàçàëà õîðîøååñîãëàñèå ñ äðóãèìè ðàáîòàìè [19; 46℄ (ñì. ðèñ. 11). Â÷àñòíîñòè, â îêðåñòíîñòè òî÷êè X íàáëþäàåòñÿ ñåä�ëîâàÿ îñîáåííîñòü ñ áîëüøèì ñïåêòðàëüíûì âåñîì,÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàìè ïî ARPES. Àíà�ëèç äèñïåðñèè âäîëü íîäàëüíîãî íàïðàâëåíèÿ âû�ÿâèë ó÷àñòêè äèñïåðñèè ñ ðàçíûì íàêëîíîì, ïðè÷åìïðè óøèðåíèè Æ = 0:1t äàííàÿ îñîáåííîñòü ëó÷øåçàìåòíà ïðè áîëüøåì ïàðàìåòðå U . Îòìåòèì, ÷òîïîäîáíîå èñêàæåíèå äèñïåðñèè èìååò áîëüøîå ñõîä�ñòâî ñ ñóùåñòâîâàíèåì êèíêîâ, íàáëþäàåìûõ â ìíî�
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k�èñ. 11. Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè âäîëü ñèì-ìåòðè÷íîãî íàïðàâëåíèÿ � ! X ! M ! � â ïåð-âîì êâàäðàíòå ïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà (à) è âûäå-ëåííàÿ ðàìêîé íîäàëüíàÿ îáëàñòü (á,â) ïðè 10-ïðî-öåíòíîì äîïèðîâàíèè è U = 4:3t; t0 = �0:13t,t00 = 0:16t. �îðèçîíòàëüíàÿ ñïëîøíàÿ ëèíèÿ îáî-çíà÷àåò ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè. Ïîëóøèðèíà ëî-ðåíöèàíà Æ = 0:1t (á), Æ = 0:01t (â). Èñïîëüçîâà-íû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: � = (0; 0), X = (�; 0),M = (�; �), N = (�=2; �=2)ãî÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ [13�16℄. Óâåëè÷åíèå ðàç�ðåøåíèÿ (ò. å. óìåíüøåíèå âåëè÷èíû Æ) ïîçâîëèëîóâèäåòü ó÷àñòêè äèñïåðñèè ñ ðàçíûì íàêëîíîì, ðàç�äåëåííûå äðóã îò äðóãà ùåëÿìè (ðèñ. 11â). Àíàëèçðåçóëüòàòîâ ïîêàçàë, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì ïàðàìåòðàêóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U ïðîèñõîäèò óâåëè÷å�íèå ýòèõ ùåëåé. �àíåå ýëåêòðîííûé ìåõàíèçì �îð�ìèðîâàíèÿ êèíêîâ áûë îáíàðóæåí â ðàáîòå [18℄.Ñ ïîìîùüþ äàííûõ èç ðàáîòû [47℄ áûë ðàññìîò�ðåí åùå îäèí íàáîð ïàðàìåòðîâ ìîäåëè äëÿ LSCO:U = 4:65t, t0 = �0:17t, t00 = 0:085t. Â öåëîì, êàðòè�íà ïîâåäåíèÿ îñíîâíûõ õàðàêòåðèñòèê ýëåêòðîííîéñèñòåìû èìååò ñõîäíûé ñ îïèñàííîé âûøå (äëÿ ïà�ðàìåòðà U = 4:3) âèä. Ñóùåñòâåííûì îòëè÷èåì ÿâ�ëÿåòñÿ îòñóòñòâèå äûðî÷íîãî êàðìàíà â íîäàëüíîìíàïðàâëåíèè ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ äûðîê. Âäàííîì ñëó÷àå ýâîëþöèÿ ÏÔ íà÷èíàåòñÿ ñ ðàñùåïëå�íèÿ äóãè è îáðàçîâàíèÿ ñòðóêòóðû, ïîäîáíîé èçîá�147 10*



Ñ. Â. Íèêîëàåâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012ðàæåííîé íà ðèñ. 9ä. Èññëåäîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî íàíàëè÷èå äûðî÷íîãî êàðìàíà â íîäàëüíîì íàïðàâëå�íèè âëèÿåò âåëè÷èíà ïàðàìåòðà ïåðåñêîêà íà òðåòüèáëèæàéøèå ñîñåäè t00. Óâåëè÷åíèå ýòîãî ïàðàìåòðàïðèâîäèò ê ñòàáèëèçàöèè êàðìàíà ÏÔ.Îáîáùàÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, ìîæíî ñäå�ëàòü ñëåäóþùèé âûâîä. Ïðè øèðèíå ëèíèè Æ = 0:1tðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ïî çîíåÁðèëëþýíà, íàáëþäàåìîå â ARPES, íå ïîçâîëÿåòäàòü ïîëíûé îòâåò íà âîïðîñ îá èñòèííîé òîïîëî�ãèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â ÂÒÑÏ-êóïðàòàõ. Òîëüêîóìåíüøåíèå øèðèíû ëèíèè íà ïîðÿäîê ïîçâîëÿåòïîëó÷àòü èñòèííóþ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè èç ðàñïðå�äåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè.7. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÏîäâåäåì èòîãè íàñòîÿùåé ðàáîòû. Ïðîâîäÿñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ òåîðåòè÷åñêèõ èýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, ìîæíî êîíñòàòèðîâàòüõîðîøåå ñîãëàñèå ïî ðÿäó õàðàêòåðíûõ îáùèõ îñî�áåííîñòåé ñèñòåì ñ ÑÝÊ. Âî-ïåðâûõ, ýòî íàëè÷èåâíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé â øèðîêîé îáëàñòè äî�ïèðîâàíèÿ. Íàøè ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî ñïåêòðàëü�íûé âåñ âíóòðèùåëåâîé çîíû óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè âîç�ðàñòàíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê â îñíîâíîì çà ñ÷åòñïåêòðàëüíîãî âåñà âåðõíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû(ðèñ. 6). Âûÿâëåíà çàâèñèìîñòü ïîëîæåíèÿ âíóòðè�ùåëåâûõ ñîñòîÿíèé îò âåëè÷èíû ïàðàìåòðà êóëîíîâ�ñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U . Â ÷àñòíîñòè, ïðè U = 8 ýòèñîñòîÿíèÿ ïîÿâëÿþòñÿ âáëèçè íèæíåé õàááàðäîâ�ñêîé ïîäçîíû, à ïðè U = 2� âáëèçè âåðõíåé, ïðè÷åìñóùåñòâóåò ðàçëè÷èå è â ðàñïðåäåëåíèè ñïåêòðàëü�íîé èíòåíñèâíîñòè. Â ïåðâîì ñëó÷àå ñïåêòðàëüíûéâåñ îòëè÷åí îò íóëÿ äëÿ êâàçè÷àñòèö âáëèçè òî÷êèM , à âî âòîðîì � âáëèçè òî÷åê X è N . Àíàëîãè÷íîåïîâåäåíèå íàáëþäàåòñÿ è ïðè äðóãèõ ïàðàìåòðàõ ìî�äåëè.Êàê ïîêàçàëî ïðîâåäåííîå èññëåäîâàíèå, ïîëíûéñïåêòðàëüíûé âåñ LHB WLHB òàêæå èìååò çàâèñè�ìîñòü îò êîíöåíòðàöèè è ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãîîòòàëêèâàíèÿ U (ðèñ. 6), ïðè÷åì ñ óâåëè÷åíèåì çíà�÷åíèÿ ïîñëåäíåãî ïðîèñõîäÿò ñóùåñòâåííûå èçìåíå�íèÿ â ïîâåäåíèè ñèñòåìû. Ïðè U = 7 íàáëþäàåòñÿñìåíà �óíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòèWLHB(p), à ïðèU = 12 â îáëàñòè ñëàáîãî äîïèðîâàíèÿ ñïåêòðàëü�íûé âåñ WLHB óìåíüøàåòñÿ òàê ñèëüíî, ÷òî ÷èñëîñîñòîÿíèé â LHB ñòàíîâèòñÿ ìåíüøå ïîëíîãî ÷èñëàýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå. Â ðåçóëüòàòå óðîâåíü Ôåðìèïîïàäàåò â îáëàñòü âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé.Â õîäå èññëåäîâàíèÿ áûëè îáíàðóæåíû íàëè�

÷èå ïñåâäîùåëåâûõ ñîñòîÿíèé è íåîäíîðîäíîå ðàñ�ïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà êâàçè÷àñòèö ïî ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè. Ïðîâåäåííûé ðàñ÷åò âûÿâèë êàñ�êàä êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ïðè óâåëè÷åíèèêîíöåíòðàöèè äûðîê, êîòîðûé âîçìîæíî íàáëþäàòüòîëüêî ïðè âûñîêîì ðàçðåøåíèè (ðèñ. 9). Çäåñü ïîäðàçðåøåíèåì ìû ïîíèìàåì ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøå�íèå ýêñïåðèìåíòîâ ARPES. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ðîëüòàêîé âåëè÷èíû èãðàåò ïîëóøèðèíà ëîðåíöèàíà Æ,ñ ïîìîùüþ êîòîðîé íàèáîëåå óäîáíî ìîäåëèðîâàòüòåîðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò. Îòìåòèì, ÷òî ìû ïðîâîäèìòîëüêî êà÷åñòâåííîå ñðàâíåíèå ñ äàííûìè ARPES.Â ñëó÷àå íåíóëåâûõ íåáëèæàéøèõ ïåðåñêîêîâ ïî�ëó÷åíà ïîâåðõíîñòü Ôåðìè â âèäå àðêè (ðèñ. 9â,å,è),÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ARPES-äàííûìè [9; 48℄, ïðè÷åìâûÿâëåíà åùå îäíà ÷àñòü ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñî÷åíü ìàëûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì (ðèñ. 9ä), à òàê�æå âûÿâëåíû íóëè �óíêöèè �ðèíà â îáëàñòè ìàëîãîäîïèðîâàíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ðåçóëüòàòàì ìåòîäàCDMFT+ED [14℄. Äëÿ îïðåäåëåííîãî íàáîðà ïàðà�ìåòðîâ ìîäåëè â îáëàñòè ñâåðõñëàáîãî äîïèðîâàíèÿîáíàðóæåí ìàëûé êàðìàí ÏÔ â íîäàëüíîì íàïðàâ�ëåíèè (ðèñ. 9à,á ). Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõïðè ðàçíîì ðàçðåøåíèè, ïîçâîëèë îöåíèòü ðîëü ðàç�ðåøåíèÿ â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ ïðè èññëåäîâàíèèïîâåðõíîñòè Ôåðìè îò êîíöåíòðàöèè äûðîê. Ìû íà�äååìñÿ, ÷òî áóäóùèå ýêñïåðèìåíòû ñ ëó÷øèì ðàçðå�øåíèåì ïîçâîëÿò óâèäåòü áîëåå òîíêóþ ýíåðãåòè÷å�ñêóþ ñòðóêòóðó ýëåêòðîííîé ñèñòåìû â ìàòåðèàëàõñ ÑÝÊ.Ìàëûå äûðî÷íûå êàðìàíû â îáëàñòè ñëàáîäîïè�ðîâàííûõ êóïðàòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëè îáíàðó�æåíû ïðè èçìåðåíèè êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé Ëàíäàóâ ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ [9℄. Òî, ÷òî êàðìàíûïðè óøèðåíèè ðàçìûâàþòñÿ â äóãè, áûëî ïîëó÷åíîìíîãèìè àâòîðàìè (ñì. [14; 18℄). Íàìè ïîêàçàíî, ÷òîóøèðåíèå çàìûâàåò êàðòèíó ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà èïðèâîäèò ê ïëàâíîìó çàðàñòàíèþ ïñåâäîùåëè (ñì.ðèñ. 10).Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè âäîëü ñèììåòðè÷�íûõ íàïðàâëåíèé (ðèñ. 11) õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñäðóãèìè ðàáîòàìè, â ÷àñòíîñòè, ñ ðàáîòîé [19℄, âû�ïîëíåííîé â ðàìêàõ êëàñòåðíîãî îáîáùåíèÿ òåîðèèäèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ. Ñóùåñòâóåò ðÿä ðà�áîò, ïîñâÿùåííûõ èññëåäîâàíèþ èçìåíåíèé íàêëî�íà äèñïåðñèè íèæå óðîâíÿ Ôåðìè (êèíêîâ), ïðè÷åìóæå âûÿâëåíî íåñêîëüêî èõ âèäîâ [49; 50℄. Â íàñòîÿ�ùåé ðàáîòå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â íîäàëüíîì íàïðàâ�ëåíèè äèñïåðñèîííàÿ êðèâàÿ ðàçáèòà íà ó÷àñòêè ñðàçíûì íàêëîíîì, ðàçäåëåííûå ùåëÿìè (ðèñ. 11). Èïîñêîëüêó â èñïîëüçóåìîì ïîäõîäå ìû íå ó÷èòûâà�åì �îíîííîé êîìïîíåíòû, ðàçíîñòü â íàêëîíå ñâÿ�148



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 1, 2012 Âëèÿíèå äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó : : :çàíà ñ íåïîñðåäñòâåííûì âçàèìîäåéñòâèåì â ýëåê�òðîííîé ïîäñèñòåìå. Òàêèì îáðàçîì, íàáëþäàåìûåâ ýêñïåðèìåíòàõ êèíêè ìîãóò áûòü ñëåäñòâèåì ýëåê�òðîí-ýëåêòðîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, ïðèâîäÿùèõ êèñêàæåíèþ äèñïåðñèîííîé êðèâîé. Ýòîò âûâîä ñî�ãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [50℄.Îòìåòèì, ÷òî ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáîòûïîëó÷åíû â ðàìêàõ êëàñòåðíîãî ïîäõîäà, ïîçâîëÿþ�ùåãî òî÷íî ó÷èòûâàòü áëèæíèé ïîðÿäîê. Â íàøåìïîäõîäå èñïîëüçîâàëàñü òåõíèêà X-îïåðàòîðîâ Õàá�áàðäà, ÷òî ïîçâîëèëî ââåñòè âåëè÷èíó (f -�àêòîð),ïîçâîëÿþùóþ êîíòðîëèðîâàòü ïîëíûé ñïåêòðàëü�íûé âåñ êâàçè÷àñòèö â íåîáõîäèìûõ ïðåäåëàõòî÷íîñòè. Âû÷èñëåíèå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ(ðèñ. 4) è âñå ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòåðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò ïðèãîäíîñòü èñïîëü�çîâàííîãî ïîäõîäà äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñèñòåì ññèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè. Ïðåäâà�ðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû ýòîãî èññëåäîâàíèÿ áûëèîïóáëèêîâàíû â ðàáîòå [51℄.Àâòîðû áëàãîäàðÿò Â. Â. Âàëüêîâà çà ïîëåçíûåîáñóæäåíèÿ äàííîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîëíå�íà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû��10-02-90725-ìîá�ñò, 09-02-00127), à òàêæå âðàìêàõ Ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà �ÀÍ (18.7), ÔÖÏ¾Êàäðû¿ (�Ê Ï891) è èíòåãðàöèîííîãî ïðîåêòà ÑÎ�ÀÍ �40. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. O. Fis
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