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ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜ Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÛÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÛÕ ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÎÂÎÒ ÏÅ�ÅÑÊÎÊÎÂ È ÑÏÈÍÎÂÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉÌÅÆÄÓ CuO2-ÏËÎÑÊÎÑÒßÌÈÈ. À. Ìàêàðîâ a;b;*, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ a;b, Å. È. Øíåéäåð a;aÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòíåâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 7 èþíÿ 2011 ã.�àáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ âëèÿíèÿ ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ íà òåìïåðàòóðó ïåðåõîäà â ñâåðõ-ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå â äâóõñëîéíûõ êóïðàòàõ. Ïàðàìåòð ïåðåñêîêà ìåæäó ñëîÿìè áåðåòñÿ â âèäåt?(k) = t? (os(kx)� os(ky))2 è ÿâëÿåòñÿ âîçìóùåíèåì äëÿ ñîñòîÿíèé äâóõ CuO2-ïëîñêîñòåé, îïèñû-âàåìûõ t�t0�t00�J�-ìîäåëüþ. Â ðàìêàõ îáîáùåííîãî ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ dx2�y2-ñèììåòðèèñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè òàê æå, êàê îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó CuO2-ñëîÿ-ìè è ïàðíûå ïåðåñêîêè, íå ñîçäàþò äîïîëíèòåëüíîãî ìåõàíèçìà êóïåðîâñêîãî ñïàðèâàíèÿ è íå ïîâû-øàþò T. Íà êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè T ìåæñëîéíîå ðàñùåïëåíèå âåðõíåé õàááàðäîâñêîé çîíûäûðî÷íûõ êâàçè÷àñòèö ïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå äâóõ ïèêîâ ñ òåìïåðàòóðàìè, íåçíà÷èòåëüíî ìåíüøèìè ìàêñè-ìàëüíîé T â îäíîñëîéíîì êóïðàòå. Ìåæñëîéíûå àíòè�åððîìàãíèòíûå ñïèíîâûå êîððåëÿöèè ïîäàâëÿþòìåæñëîéíîå ðàñùåïëåíèå.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈçâåñòíî, ÷òî âñå ÂÒÑÏ-êóïðàòû õàðàêòåðè�çóþòñÿ ÷åðåäîâàíèåì ïðîâîäÿùèõ è äèýëåêòðè÷å�ñêèõ ñëîåâ è ÷òî ïðîâîäÿùèå ñëîè ñîäåðæàò ðàç�íîå ÷èñëî n ïëîñêîñòåé CuO2. Âàæíîñòü ñâÿçèìåæäó CuO2-ñëîÿìè áûëà óñòàíîâëåíà âñêîðå ïî�ñëå îòêðûòèÿ ÂÒÑÏ, êîãäà âíóòðè êàæäîãî ñå�ìåéñòâà êóïðàòîâ (ãîìîëîãè÷åñêèå ðÿäû Bi-, Tl-è Hg-ÂÒÑÏ) îáíàðóæèëè ðîñò T ïðè óâåëè÷åíèè÷èñëà ïëîñêîñòåé CuO2 n îò îäíîé äî òðåõ. Òà�êîé ðîñò ïîðîäèë îæèäàíèÿ, ÷òî ïðè n � 10 ìîæ�íî äîñòè÷ü T � 300 Ê. Êðèñòàëëîõèìèÿ ïîçâîëÿ�åò óâåëè÷èâàòü ÷èñëî CuO2-ñëîåâ äî òàêèõ çíà÷å�íèé. Ñîçäàíèå èñêóññòâåííûõ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóê�òóð ñèñòåìû Bi-22(n � 1)  T = 250 Ê äëÿBi2Sr2Ca7Cu8O20+x(Bi-2278) [1℄, êàçàëîñü, ïîäòâåð�*E-mail: maplay�mail.ru

äèëî òàêóþ ãèïîòåçó. Îäíàêî ñòðóêòóðà îêàçàëàñüíåñòàáèëüíîé. Ïîçæå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîéýïèòàêñèè áûëè ñîçäàíû ñòàáèëüíûå ñòðóêòóðûBi-2278, îäíàêî T îêàçàëàñü íå áîëåå 60 Ê [2℄.Â òîé æå ðàáîòå [2℄ áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî,÷òî ïëåíêà Bi-2212 òîëùèíîé â îäíó ýëåìåíòàðíóþÿ÷åéêó (ñ ÷èñëîì CuO2-ïëîñêîñòåé n = 2) èìå�åò T = 70 Ê. Ïîñëåäóþùèé ïðîãðåññ â òåõíîëî�ãèè ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè ïîçâîëèë îïðå�äåëèòü ðîëü îòäåëüíûõ LaSrCuO-ñëîåâ êàê ÷àñòåéìíîãîñëîéíîé ãåòåðîñòðóêòóðû ìåòàëë�äèýëåêòðèêLa1:55Sr0:45CuO4/La2CuO4 â �îðìèðîâàíèè ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ âñåãî îáðàçöà [3℄. Îêàçàëîñü,÷òî ïîäàâëåíèå ñâåðõïðîâîäèìîñòè òîëüêî â îäíîìñëîå La2�xSrxCuO4, êîòîðûé, ïðåäïîëîæèòåëüíî,áëèçîê ê ñîñòîÿíèþ îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ, çíà�÷èòåëüíî îòðàæàåòñÿ íà T âñåé ñòðóêòóðû. Äàí�íûå ðåçóëüòàòû ãîâîðÿò î âàæíîé ðîëè óæå îäíîãîCuO2-ñëîÿ â ðåàëèçàöèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè â îáú�372



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû : : :åìíîì îáðàçöå. Ïðèðîäà çàâèñèìîñòè T îò ÷èñëàCuO2-ñëîåâ â ÿ÷åéêå äî ñèõ ïîð îêîí÷àòåëüíî íåâûÿñíåíà. Ìû íå áóäåì â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìàò�ðèâàòü âëèÿíèå òóííåëèðîâàíèÿ ìåæäó ñâåðõïðîâî�äÿùèìè ñëîÿìè ÷åðåç äèýëåêòðè÷åñêèå ïðîñëîéêèâ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå (ìîäåëü ¾ÂÒÑÏ êàê ãåòå�ðîñòðóêòóðà¿ [4℄). Ìû îãðàíè÷èìñÿ èññëåäîâàíèåìâëèÿíèÿ ïðèñóòñòâèÿ äâóõ CuO2-ïëîñêîñòåé â îä�íîì ñâåðõïðîâîäÿùåì ìåòàëëè÷åñêîì ñëîå.Âîîáùå ãîâîðÿ, ñ äîáàâëåíèåì âòîðîãîCuO2-ñëîÿ âîçìîæíû äâà òèïà ìåõàíèçìîâ ðî�ñòà T. Ïåðâûé ìîæíî íàçâàòü äèíàìè÷åñêèì, èîí îáóñëîâëåí ìåæïëîñêîñòíûìè âçàèìîäåéñòâèÿ�ìè è ïåðåñêîêàìè. Âòîðîé ñâÿçàí ñî ñïåöè�èêîéñòðóêòóðû è ðàñïðåäåëåíèåì ïðèìåñåé, åãî ìîæíîíàçâàòü ïðèìåñíûì. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èññëå�äóåì äèíàìè÷åñêèå ìåõàíèçìû îäíîýëåêòðîííîãîïåðåñêîêà, îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïëîñ�êîñòÿìè è ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ ïàð êâàçè÷àñòèö.Â ñòðóêòóðàõ ñ n � 3 ýêñïåðèìåíòàëüíî ìåòîäîìßÌ� îáíàðóæåíà íåýêâèâàëåíòíîñòü äâóõ âíåøíèõè (n � 2) âíóòðåííèõ CuO2-ïëîñêîñòåé [5℄. Ïîýòî�ìó ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì äâóõñëîéíûõñòðóêòóð òèïà YBCO è Bi-2212 ñ ýêâèâàëåíò�íûìè CuO2-ïëîñêîñòÿìè. Ìîùíûé ìåõàíèçìòåîðåòè÷åñêîãî óñèëåíèÿ T â ïîäîáíîé ñòðóêòóðåáûë ïðåäëîæåí â ðàáîòå [6℄, ãäå áûëî ïîñòóëè�ðîâàíî òóííåëèðîâàíèå êóïåðîâñêèõ ïàð ìåæäóCuO2-ïëîñêîñòÿìè ñ àìïëèòóäîé òóííåëèðîâàíèÿTJ � 10�0, ãäå �0 � âåëè÷èíà ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè â îäíîé ïëîñêîñòè. Íåïðèìåíèìîñòü ïîäîá�íîãî ïîäõîäà ê ðåàëüíûì ÂÒÑÏ-êóïðàòàì áûëàïîêàçàíà â ðàáîòå [7℄, ãäå îòíîøåíèå � ñâîáîäíîéýíåðãèè, îáóñëîâëåííîé ìåæïëîñêîñòíîé ñâÿçüþ,ê ïîëíîé ýíåðãèè ñâåðõïðîâîäíèêà îöåíåíî èçýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ðàçíûõ ñåìåéñòâêóïðàòîâ. Äëÿ YBCO îêàçàëîñü, ÷òî � � 10�3, äëÿHg-êóïðàòîâ � � 10�4. Ìàëîñòü � ãîâîðèò î òîì,÷òî áîëåå àäåêâàòíîé ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü äæîçå�ñî�íîâñêîé ñòðóêòóðû ñî ñëàáîé ñâÿçüþ, êîòîðàÿ íåâëèÿåò íà ñâåðõïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà îòäåëüíîéCuO2-ïëîñêîñòè.�îëü ïåðåñêîêîâ ìåæäó CuO2-ïëîñêîñòÿìè â íîð�ìàëüíîé �àçå ðàññìîòðåíà íàìè ðàíåå â ðàáîòå [8℄,ãäå ïîëó÷åíî áèñëîéíîå ðàñùåïëåíèå ïîâåðõíîñòèÔåðìè, èçâåñòíîå â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ [9; 10℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äâóõñëîéíàÿ ñèñòåìà ðàññìàò�ðèâàåòñÿ â ðàìêàõ t�J-ìîäåëè â ðåæèìå ñèëüíûõýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé (ÑÝÊ). Ñâåðõïðîâîäÿùàÿ�àçà äëÿ dx2�y2-ñèììåòðèè ùåëè ñ ìàãíèòíûì ìå�õàíèçìîì ñïàðèâàíèÿ îïèñûâàåòñÿ â ðàìêàõ îáîá�ùåííîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ òèïà ÁÊØ. Ïîêàçà�

íî, ÷òî ìåæïëîñêîñòíûå ïåðåñêîêè íå óâåëè÷èâà�þò êðèòè÷åñêóþ òåìïåðàòóðó. Òàêèì îáðàçîì, ìûïðèõîäèì ê âûâîäó, ÷òî çàâèñèìîñòü T îò ÷èñëàCuO2-ïëîñêîñòåé ñëåäóåò èñêàòü â êëàññå ïðèìåñ�íûõ ìåõàíèçìîâ.Ïëàí ñòàòüè ñëåäóþùèé: â ðàçä. 2 ìû îïèñûâà�åì t�t0�t00�t?�J��J?-ìîäåëü ñ ìåæïëîñêîñòíûì ïå�ðåñêîêîì t?, ìåæïëîñêîñòíûì îáìåíîì J?, à òàê�æå ìåæïëîñêîñòíûìè ïåðåñêîêàìè ïàð, â ðàçä. 3ïðèâîäÿòñÿ îñíîâíûå ñîîòíîøåíèÿ îáîáùåííîé òå�îðèè ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçû ñó÷åòîì ý��åêòîâ áëèæíåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãîïîðÿäêà, â ðàçä. 4 äàþòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èñ�ñëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ïåðåñêîêîâ t? íà âåëè÷èíó T,â ðàçä. 5 ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîâåäåíèå ïîêàçàòåëÿ èçî�òîï-ý��åêòà â ñèñòåìàõ ñ ìåæñëîéíûì ðàñùåïëåíè�åì, â ðàçä. 6 ìû îáñóæäàåì ðåçóëüòàòû è ñðàâíèâàåìèõ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ïðåäâàðèòåëüíûå ðåçóëüòàòûäàííîãî èññëåäîâàíèÿ áûëè ÷àñòè÷íî îïóáëèêîâàíûâ ðàáîòå [11℄.2. t�t0�t00�t?�J��J?-ÌÎÄÅËÜ ÄËßÄÂÓÕÑËÎÉÍÛÕ ÊÓÏ�ÀÒÎÂÑ÷èòàåòñÿ, ÷òî ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó è âñåâàæíûå õàðàêòåðèñòèêè ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ â íîðìàëü�íîé è ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçàõ îïðåäåëÿåò ïîâåäåíèå÷àñòèö âíóòðè CuO2-ñëîÿ, òîãäà êàê ðîëü îñòàëü�íûõ àòîìîâ â ÿ÷åéêå ñâîäèòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî ê ïî�ñòàâêå íîñèòåëåé òîêà â ìåäíî-êèñëîðîäíûé ñëîé.Îñíîâíûì àðãóìåíòîì äëÿ ïðåíåáðåæåíèÿ àòîìíûìîêðóæåíèåì CuO2-ñëîÿ ñëóæèò òîò �àêò, ÷òî ýíåð�ãèè âàëåíòíûõ îáîëî÷åê àòîìîâ ýòèõ ìåòàëëîâ ðàñ�ïîëàãàþòñÿ çíà÷èòåëüíî íèæå õàðàêòåðíûõ ýíåð�ãèé çîí ñàìîé CuO2-ïëîñêîñòè. Åñëè ãîâîðèòü îìåäíî-êèñëîðîäíîé ïëîñêîñòè, òî çäåñü äèíàìèêàýëåêòðîíîâ ðåàëèçóåòñÿ íà 3d-îðáèòàëÿõ ìåäè è2p-îðáèòàëÿõ êèñëîðîäà, ïîýòîìó åñòåñòâåííîé ìî�äåëüþ äëÿ îïèñàíèÿ åå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ÿâ�ëÿåòñÿ ìíîãîçîííàÿ p�d-ìîäåëü. Ïðèñóòñòâèå â ýòèõñèñòåìàõ ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé (ÑÝÊ)çàñòàâëÿåò èçìåíèòü ïðèâû÷íûé îäíîýëåêòðîííûéïîäõîä äëÿ îïèñàíèÿ ïîäîáíûõ ñèñòåì [12; 13℄. Èç-çàñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ íà îäíîì àòî�ìå ñîñòîÿíèÿ ñ ÷èñëîì ÷àñòèö, ðàçëè÷àþùèìñÿ íàåäèíèöó, çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àþòñÿ ïî ýíåðãèè. Áî�ëåå ïîäõîäÿùåé â äàííîì ñëó÷àå ÿâëÿåòñÿ ðåàëè�ñòè÷íàÿ ìíîãîçîííàÿ ìîäåëü Õàááàðäà, ïîñòðîåííàÿíà îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèÿõ, ïî�ëó÷åííûõ â p�d-ìîäåëè. Â îáëàñòè íèçêîýíåðãåòè÷å�ñêèõ âîçáóæäåíèé â ïðåäåëå ÑÝÊ ýòà ìîäåëü ñâî�373



È. À. Ìàêàðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012äèòñÿ ê t�t0�t00�J�-ìîäåëè [14�19℄. Ïîñêîëüêó ïðè�ìåíèòåëüíî ê ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçå ìû èíòåðåñó�åìñÿ ñîñòîÿíèÿìè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, à ñîñòîÿ�íèÿ â ãëóáèíå çîíû íàì âàæíû â ìåíüøåé ñòåïåíè,t�t0�t00�J�-ìîäåëü áóäåì ïðàâîìåðíî èñïîëüçîâàòü èäëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ [16; 17℄.Ñòåõèîìåòðè÷åñêîìó ñîñòàâó äâóõñëîéíîãîêóïðàòà â íåäîïèðîâàííîì ñëó÷àå (íàïðèìåð,YBa2Cu3O7) ñîîòâåòñòâóåò îäíà äûðêà â êàæäîéCuO2-ïëîñêîñòè. Çà èñêëþ÷åíèåì îòñóòñòâèÿ îäíî�ãî àòîìà àïè÷åñêîãî êèñëîðîäà êàæäàÿ CuO5-ïèðà-ìèäà ïîâòîðÿåò ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ñîåäèíåíèÿLa2Sr2�xCuO4. Ïîýòîìó ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òîýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà äâóõñëîéíîé ñèñòåìû îòëè�÷àåòñÿ îò òàêîâîé äëÿ îäíîñëîéíîé [19℄ òîëüêî ðàñ�ùåïëåíèåì çîí êàæäîãî ñëîÿ íà ñâÿçûâàþùóþ è àí�òèñâÿçûâàþùóþ çîíû (¾bilayer splitting¿) [9; 20�25℄âñëåäñòâèå ìåæñëîéíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ó÷åòìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ è ìåæñëîéíûõ îáìåííûõâçàèìîäåéñòâèé ìîäè�èöèðóåò t�t0�t00�J�-ìîäåëü êt�t0�t00�t?�J��J?-ìîäåëè.Äîëÿ, êîòîðóþ ñîñòàâëÿåò ïëîòíîñòü ñâîáîäíîéýíåðãèè ñâåðõïðîâîäÿùåé ýëåêòðîííîé æèäêîñòèâäîëü îñè , îò îáùåé ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè â êóïðàòàõ î÷åíü ìàëà (� � 0:001) [7; 26�31℄.Äàííûé �àêò ãîâîðèò î òîì, ÷òî ìíîãîñëîéíûå êó�ïðàòû ÿâëÿþòñÿ êâàçèäâóìåðíûìè ñèñòåìàìè. Ýòîíàì ïîçâîëÿåò íå ðàññìàòðèâàòü ïðîöåññû, ñâÿçàí�íûå ñ îäíî÷àñòè÷íûìè ïåðåñêîêàìè è òóííåëèðî�âàíèåì ïàð ìåæäó ýëåìåíòàðíûìè ÿ÷åéêàìè âäîëüîñè . Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêîïåðåñêîêè ìåæäó äâóìÿ CuO2-ñëîÿìè âíóòðè îä�íîãî áèñëîÿ â ïðåäåëàõ îäíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè ïî îñè . Ïîäîáíûé ïîäõîä ê èçó÷åíèþ ìíîãî�ñëîéíûõ ñòðóêòóð èñïîëüçîâàëñÿ â ðàáîòàõ [32�38℄.Ôîðìàëüíî ïåðåñêîêè ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ïåðåõî�äû èç çîíû âåðõíåé CuO2-ïëîñêîñòè â çîíó íèæ�íåé è îáðàòíî è ó÷èòûâàþòñÿ ïóòåì âêëþ÷åíèÿâ ãàìèëüòîíèàí ñëàãàåìîãî, îáëàäàþùåãî õàðàêòåð�íîé çàâèñèìîñòüþ îò äâóìåðíîãî âîëíîâîãî âåêòî�ðà t?(k) = t?(os kx � os ky)2. Òàêîé âèä çàâèñèìî�ñòè âåëè÷èíû ïåðåñêîêîâ t?(k) îò äâóìåðíîãî âîë�íîâîãî âåêòîðà ïîëó÷åí èç çîííûõ ðàñ÷åòîâ [39℄ èïîäòâåðæäåí ýêñïåðèìåíòàìè ARPES [9; 20℄. Ïðè�ñóòñòâèå êâàäðàòà ðàçíîñòè êîñèíóñîâ â t?(k) ñâÿ�çàíî ñ ý��åêòèâíûì ïåðåêðûòèåì dx2�y2-îðáèòàëåéìåäè, êîòîðîå ïðîèñõîäèò ÷åðåç ðåàëüíîå ïåðåêðû�òèå s-îðáèòàëåé, s�p- è p�d-ãèáðèäèçàöèþ. Ïðÿìîåæå ïåðåêðûòèå dx2�y2 è px, py, èç ñîñåäíèõ ñëî�åâ ÷ðåçâû÷àéíî ìàëî, ïîòîìó ÷òî îñíîâíàÿ ýëåê�òðîííàÿ ïëîòíîñòü ýòèõ îðáèòàëåé ðàñïðåäåëåíà âCuO2-ïëîñêîñòè. Â èòîãå àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ìåæ�

ñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ îêàçûâàåòñÿ íà ïîðÿäîê ìåíüøåâíóòðèïëîñêîñòíûõ ïåðåñêîêîâ, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàñ�ñìàòðèâàòü òàêèå ïåðåñêîêè êàê âîçìóùåíèå ìåæäóCuO2-ïëîñêîñòÿìè. Íàëè÷èå êâàçè÷àñòè÷íûõ ïåðå�ñêîêîâ ìåæäó ñëîÿìè â ñëó÷àå t�J-ìîäåëè àâòîìà�òè÷åñêè ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ìåæñëîéíûõ îáìåí�íûõ âçàèìîäåéñòâèé, îäíàêî, êàê ìû ïîêàæåì íè�æå, îíè íå èãðàþò ñóùåñòâåííîé ðîëè â ìåõàíèçìåñâåðõïðîâîäèìîñòè. Ïîñêîëüêó ìû áóäåì îïèñûâàòüñâåðõïðîâîäÿùóþ �àçó, âàæíî òàêæå ó÷åñòü ñëàãàå�ìûå ïåðåñêîêîâ êâàçè÷àñòè÷íûõ ïàð ìåæäó ñëîÿìè,ò. å. ïåðåñêîêîâ êóïåðîâñêèõ ïàð êàê öåëîãî. Çàìå�òèì, ÷òî ïåðåñêîêè êóïåðîâñêèõ ïàð ìåæäó ñëîÿìèàíàëîãè÷íû ý��åêòó Äæîçå�ñîíà äëÿ ñëàáîãî êîí�òàêòà äâóõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ.�àìèëüòîíèàí t�t0�t00�t?�J��J?-ìîäåëè çàïèñû�âàåòñÿ ïîñðåäñòâîì îïåðàòîðîâ Õàááàðäà, òàê êàêýòè îïåðàòîðû ÿâëÿþòñÿ åñòåñòâåííûì è óäîáíûìàëãåáðàè÷åñêèì ÿçûêîì äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ ñèëü�íûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè. Îïåðàòîð Õàá�áàðäà X�Sf ñîîòâåòñòâóåò êâàçè÷àñòè÷íûì âîçáó�æäåíèÿì èç äâóõäûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ Æàíãà ��àé-ñà jSi â îäíîäûðî÷íîå ñîñòîÿíèå j�i íà óçëå f , êîòî�ðûå �îðìèðóþò âåðõíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíó äû�ðîê. Òàêèì îáðàçîì, â ñëó÷àå äâóõñëîéíîãî êóïðà�òà ãàìèëüòîíèàí t�t0�t00�t?�J��J?-ìîäåëè ïðèíèìà�åò âèäHt�t0�t00�t?�J��J? =Xf��("1 � �)X��f� ++Xf� ("2 � 2�)XSSf� + Xfg�� tfgXS�f�X�Sg� ++ Xfg�� Jfg �X���f�X ���g� �X��f�X ����g� ��� Xmln�� ~tml~tlnEt �XS�m�X���l� X ��Sn��XS�m�X ����l� X�Sn��++Ht? +Hexh +Hpair ;
(1)

Ht? = Xmund� t?(mu; nd) �XS�muX�Snd +XS�nd X�Smu� ; (2)Hexh = Xmund� J?(mu; nd)�� �X���muX ���nd �X��muX ����nd � ; (3)Hpair = Xu1u2d1d2� T?(u1; u2; d1; d2)�� �XS��u1 XS�u2 X�Sd1 X ��Sd2 +H..� : (4)374



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû : : :Èíäåêñ � óêàçûâàåò íà âåðõíþþ (u) èëè íèæíþþ(d) CuO2-ïëîñêîñòü, Jfg = 2~t2fg=Et � ïàðàìåòð ý���åêòèâíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çà ñ÷åò ïå�ðåñêîêîâ â íèæíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíó è îáðàò�íî, tfg � âíóòðèçîííûå ïåðåñêîêè ìåæäó ÿ÷åéêàìè,~tfg � ìåæçîííûå ïåðåñêîêè ìåæäó ÿ÷åéêàìè, Et �äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà, "1 è "2 �ýíåðãèè ñîñòîÿíèé ÿ÷åéêè ñ îäíîé è äâóìÿ äûðêà�ìè. Îòìåòèì, ÷òî ïàðàìåòðû ìîäåëè äëÿ îäíîãîCuO2-ñëîÿ âû÷èñëåíû â ðàìêàõ LDA+GTB-ìåòîäà(ðàñ÷åòû ab initio â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîò�íîñòè + îáîáùåííûé ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè) â ðàáî�òå [19℄. �àìèëüòîíèàíû Ht? , Hexh è Hpair îïðåäåëÿ�þò ñîîòâåòñòâåííî ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè, ìåæñëîé�íîå îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå è ìåæñëîéíûå ïàðíûåïåðåñêîêè, èíäåêñû u1, u2 è d1, d2 â ãàìèëüòîíè�àíå Hpair íóìåðóþò ïàðû óçëîâ ñîîòâåòñòâåííî ââåðõíåé è íèæíåé CuO2-ïëîñêîñòÿõ. Êîý��èöèåíòt?(mu; nd) â âûðàæåíèè (2) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé �ó�ðüå-îáðàç t?(k) âåëè÷èíû ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâìåæäó óçëàìè mu â âåðõíåé è nd â íèæíåé ïëîñêî�ñòÿõ. Õàðàêòåðíîå çíà÷åíèå âíóòðèÿ÷åå÷íîãî èíòå�ãðàëà ïåðåñêîêà t?, êîòîðîå ìîæåò áûòü èçâëå÷åíîèç ðàáîòû [39℄ (t? = 0:25=4 = 0:06 ýÂ) èëè èç äàííûõARPES [40℄ (t? = 0:5 � 0:057 ýÂ � 0:029 ýÂ), íà äâàïîðÿäêà ìåíüøå, ÷åì íàèáîëüøèé âíóòðèïëîñêîñò�íîé èíòåãðàë ïåðåñêîêà tpd ìåæäó dx-îðáèòàëÿìèìåäè è p-îðáèòàëÿìè êèñëîðîäà. Òàêæå íåîáõîäè�ìî ïîìíèòü, ÷òî ïðè ïåðåõîäå îò îïèñàíèÿ îáû÷íûõ�åðìèîíîâ ê õàááàðäîâñêèì �åðìèîíàì âåëè÷èíàý��åêòèâíîãî ïåðåñêîêà ìåæäó ñëîÿìè ñòàíîâèòñÿìåíüøå â ðåçóëüòàòå óìíîæåíèÿ íà êîý��èöèåíòûÊëåáøà ��îðäàíà è ãåíåàëîãè÷åñêèå êîý��èöèåí�òû. Êîîðäèíàòíàÿ çàâèñèìîñòü t?(R) = t?(mu; nd)ïîêàçàíà íà ðèñ. 1.Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà ìåæñëîéíîãî îáìåíàJ?(mu; nd) îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó óçëàìè mu ââåðõíåé è nd â íèæíåé CuO2-ïëîñêîñòÿõ äèêòóåòñÿåãî âèäîì â k-ïðîñòðàíñòâå:J?(k) = t2?(k)Et = t2?(os kx � os ky)4Et : (5)Ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè ïàð â îáðàòíîì ïðîñòðàí�ñòâå îïðåäåëÿþòñÿ ãàìèëüòîíèàíîìHpair =Xk T?(k) �XS�k XS���kX ��S�kX�Sk +H..� : (6)Âåëè÷èíà ïåðåñêîêîâ T?(k) äàåòñÿ t2?(k)=t01 [6℄, ò. å.T?(k) = t2?(k)t01 (os kx � os ky)4: (7)
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�èñ. 1. Êîîðäèíàòíàÿ çàâèñèìîñòü ìåæñëîéíûõ ïå-ðåñêîêîâ (Rxy îïðåäåëÿåò ðàññòîÿíèå â ïëîñêîñòèîò óçëà (0; 0) â îäíîì ñëîå äî óçëà (x; y) â ñîñåä-íåì ñëîå, t? ñ÷èòàåòñÿ ðàâíûì 0:1 ýÂ)Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíàt�t0�t00�t?�J��J?-ìîäåëè, çàèìñòâîâàííûå èçðàáîòû [19℄, ïðåäñòàâëåíû çäåñü (â ýÂ):"2 � "1 = �0:091; "2 = 2"1 +Et; Et = 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:Â äåéñòâèòåëüíîñòè íåîáõîäèìî ãîâîðèòü î íåêîòî�ðîì èíòåðâàëå âîçìîæíûõ ïàðàìåòðîâ ïðè ðåäóê�öèè ðåàëèñòè÷íûõ ìîäåëåé (íàïðèìåð, ìíîãîçîííîép�d-ìîäåëè) íà t�t0�t00�J�-ìîäåëü. Èçìåíåíèå ïàðà�ìåòðîâ âíóòðè òàêîãî èíòåðâàëà â îñíîâíîì ñâÿçà�íî ñ âûáîðîì êîëè÷åñòâà ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé,êîòîðûå áóäóò ó÷èòûâàòüñÿ â èñõîäíîì, åùå íåðåäó�öèðîâàííîì, ãàìèëüòîíèàíå. Î÷åíü ïîäðîáíî âîïðîñâû÷èñëåíèÿ òàêèõ îáëàñòåé ïàðàìåòðîâ îáñóæäàëñÿâ ðàáîòàõ [41; 42℄.3. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÅÉ ÔÀÇÛÄëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê,òàêèõ êàê äèñïåðñèÿ è ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü,ìû èñïîëüçóåì ìåòîä óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿäâóõâðåìåííîé çàïàçäûâàþùåé ÷åòûðåõêîìïîíåíò�íîé �óíêöèè �ðèíàGk� = hhX�Sk jXS�k ii:375



È. À. Ìàêàðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012Äàííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ñîñòîèò èç íîðìàëüíûõ èàíîìàëüíûõ âíóòðèïëîñêîñòíûõGuk� = hhX�S(u)kjXS�(u)kii; F uk� = hhXS��(u)�kjXS�(u)kiiè ìåæïëîñêîñòíûõ êîìïîíåíòGduk� = hhX�S(d)kjXS�(u)kii; F duk� = hhXS��(d)�kjXS�(u)kii:Óðàâíåíèå äâèæåíèÿ ñîäåðæèò âûñøèå �óíêöèè�ðèíà, êîòîðûå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà íåïðèâîäèìûõîïåðàòîðîâ Ìîðè [42; 43℄ ïðîåêòèðóþòñÿ íà áàçèñíîðìàëüíûõ Gk� = hhX�Sk jXS�k iiè àíîìàëüíûõ Fk� = hhXS���kjXS�k ii�óíêöèé �ðèíà. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì àíîìàëüíûåñðåäíèå Bq = hX�Sq X ��S�qi;àíîìàëüíûå ìåæñëîéíûå ñðåäíèåB?q = hX�S(u)qX ��S(d)�qiè äâå ýíåðãåòè÷åñêèå ùåëè, ïîñëåäíèå âêëþ÷àþò âñåáÿ âñå âîçìîæíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðèâîäÿùèå êïîòåíöèàëüíîìó ñïàðèâàíèþ äâóõ ÷àñòèö:�k = � 1N 1p� + xXq " 2tq � p�(Jk+q + Jk�q) ++ 2p� ~t2qEt � 4(p� + x)~tk~tqEt !Bq � 2~t?qB?q# ; (8)�?k = 1N 1p� + xXq (p�(J?k+q + J?k�q) ++ ((p� + x)T?)B?q) : (9)Çäåñü p� = hX��i, x � êîíöåíòðàöèÿ äîïèðî�âàííûõ äûðîê. Ïåðâîå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòèðàâåíñòâà (8) îáóñëîâëåíî êèíåìàòè÷åñêèì ìåõà�íèçìîì ñïàðèâàíèÿ [44℄, âòîðîå � îáìåííûì, òðå�òüå è ÷åòâåðòîå � òðåõöåíòðîâûìè âçàèìîäåéñòâè�ÿìè âíóòðè îäíîé CuO2-ïëîñêîñòè. Ïîñëåäíåå ñëà�ãàåìîå ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì âêëþ÷åíèÿ ïåðåñêîêîâìåæäó CuO2-ñëîÿìè. Ïîÿâëåíèå ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè (9) âûçâàíî âîçìîæíîñòüþ ñïàðèâàíèÿ êâà�çè÷àñòèö èç ðàçíûõ ïëîñêîñòåé çà ñ÷åò ìåæñëîé�íîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñèììåòðèþ ùåëè

ìû îáñóäèì íèæå. Â îáùåì ñëó÷àå ñâåðõïðîâîäÿ�ùàÿ ùåëü â êàæäîé èç CuO2-ïëîñêîñòåé èìååò âèä�u(d) = �u(d)0 ei�u(d) . Ïðè ýòîì �àçà � ïðåäñòàâëÿåòèç ñåáÿ ñóììó ñðåäíåé �àçû �0 è �ëóêòóàöèé �àçûÆ�. Äëÿ ìíîãîñëîéíûõ ñîåäèíåíèé âèä ñâåðõïðîâî�äÿùåé ùåëè ñ ó÷åòîì ñðåäíåé �àçû áûë îïðåäåëåíâ ðàáîòå [45℄. Â ýòîé ðàáîòå ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëüâû÷èñëÿëàñü ñàìîñîãëàñîâàííî ñ ïîìîùüþ ñèñòåìûóðàâíåíèé äëÿ êàæäîé CuO2-ïëîñêîñòè ìíîãîñëîé�íîãî ñîåäèíåíèÿ ñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíè�ìè ñëîÿìè. Âèä ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè, ïîëó÷åííûéâ ýòîé ðàáîòå, âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:�j;k = 2i�k sin� �jp+ 1� ;ãäå j ïðîáåãàåò íîìåðà CuO2-ñëîåâ, à p � îáùåå ÷èñ�ëî ñëîåâ. Äëÿ íàøåãî ñëó÷àÿ p = 2, à çíà÷èò,�1 è�2èìåþò îäíî è òî æå çíà÷åíèå. Â íàøåé ðàáîòå áóäåìîïèðàòüñÿ íà ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò è ñ÷èòàòü ñðåä�íèå �àçû â ñîñåäíèõ ñëîÿõ îäèíàêîâûìè è ðàâíûìèíóëþ. Ôëóêòóàöèè �àçû ïàðàìåòðà ïîðÿäêà íà÷è�íàþòñÿ ñ òåìïåðàòóð íà 15 Ê âûøå T è ïðè ïîíè�æåíèè òåìïåðàòóðû �àçîâàÿ æåñòêîñòü ðàñòåò [46℄,äîñòèãàÿ ìàêñèìóìà ïîñëå ïåðåõîäà ÷åðåç òî÷êó Áå�ðåçèíñêîãî �Êîñòåðëèöà �Òàóëåñà (ÁÊÒ), â êîòîðîéñèñòåìà ñòàíîâèòñÿ äâóìåðíîé. Ïðè äâèæåíèè â îá�ëàñòü âûñîêèõ òåìïåðàòóð �ëóêòóàöèè �àçû â òî÷�êå ÁÊÒ ðàçðóøàþò äâóìåðíóþ ñâåðõïðîâîäèìîñòü.�àçíèöà �àç â ñîñåäíèõ âäîëü îñè  ïëîñêîñòÿõ äëÿîäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ èñ÷åçàåò çà ñ÷åò òóííåëèðî�âàíèÿ ïàð ìåæäó ñëîÿìè, êîòîðîå ïðèâîäèò ê óñòà�íîâëåíèþ �àçîâîé êîãåðåíòíîñòè ìåæäó íèìè è òà�êèì îáðàçîì �îðìèðóåò 3D-ñâåðõïðîâîäèìîñòü. Ïî�ýòîìó âûøå TBKT ñîõðàíÿåòñÿ òðåõìåðíàÿ ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòü âïëîòü äî T. Ïîñêîëüêó îáëàñòü òðåõ�ìåðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè â âèäå êóïîëà êàê äëÿîäíîñëîéíûõ, òàê è äëÿ äâóõñëîéíûõ êóïðàòîâ êà�÷åñòâåííî íå îòëè÷àåòñÿ îò êîíöåíòðàöèîííîé çà�âèñèìîñòè T, ïîëó÷åííîé â íàøèõ ðàñ÷åòàõ, à íà�áëþäàåòñÿ òîëüêî êîëè÷åñòâåííîå îòëè÷èå, ìû èñ�ïîëüçóåì ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ, â êîòîðîì íåó÷èòûâàþòñÿ �ëóêòóàöèè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Áó�äåì ïðåäïîëàãàòü äåéñòâèòåëüíûå ÷àñòè ñâåðõïðî�âîäÿùèõ ùåëåé äëÿ âåðõíåãî è íèæíåãî ñëîåâ îäè�íàêîâûìè, à �àçó ñ÷èòàòü �èêñèðîâàííîé è ðàâíîéíóëþ.Ñèñòåìà óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ íîðìàëüíûõ èàíîìàëüíûõ âíóòðèïëîñêîñòíûõ è ìåæïëîñêîñòíûõ�óíêöèé �ðèíà âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:376



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû : : :0BBBB� E � � �t? �� ��?�t? E � � ��? ����� ���? E + � t?���? ��� t? E + � 1CCCCA0BBBB� Guk�Gduk�F uk�F duk� 1CCCCA =
= 0BBBB� p� + x000 1CCCCA ; (10)ãäå� = "2 � "1 � �+ (p� + x)tk + p��J0 ++ p��(p� + x)~t2k=Et +�(k) (11)� çàêîí äèñïåðñèè â íîðìàëüíîé �àçå, â êîòîðîì�(k) = 1p� + x 1N ��Xq �Y1(k;q)Kq + 32Y2(k;q)Cq + t?(q)K?q � (12)� ìàññîâûé îïåðàòîð, âûðàæàþùèéñÿ ÷åðåç âíó�òðèïëîñêîñòíûå êèíåìàòè÷åñêèå êîððåëÿòîðûKq == hXS�q X�Sq i, âíóòðèïëîñêîñòíûå ñïèíîâûå êîððå�ëÿòîðû Cq = hX ���q X���q i, ìåæïëîñêîñòíûå êèíåìàòè�÷åñêèå êîððåëÿòîðû K?q = hXS�(u)qX�S(d)qi ñ ïîìîùüþêîý��èöèåíòîâY1(k;q) = tq � p�Jk�q� x ~t2qEt � (p� + x)2~tq~tkEt ; (13)Y2(k;q) = tk�q � p�Jq + p� ~t2k�qEt �� (p� + x)2~tk~tk�qEt ; (14)à âûðàæåíèå~t?q = (p� + x)t?(os qx � os qy)2 ���1 + 3C?2(p� + x)2� (15)îïðåäåëÿåò áèñëîéíîå ðàñùåïëåíèå êâàçè÷àñòè÷íîéçîíû îäíîãî ñëîÿ CuO2, çäåñü C? = hX ���(u)X���(d)i �ìåæñëîéíûé ñïèíîâûé êîððåëÿòîð. Âèäíî, ÷òîâ ðåçóëüòàòå êâàçè÷àñòè÷íûõ ìåæñëîéíûõ ïåðå�ñêîêîâ àíîìàëüíûå ìåæñëîéíûå �óíêöèè �ðèíàF duk� = hhXS��(d)�kjXS�(u)kii íàïðÿìóþ íå çàöåïëÿþòñÿñ îñíîâíîé èñêîìîé �óíêöèåé �ðèíà. Ñâÿçü ñìåæñëîéíîé �óíêöèåé �ðèíà îáðàçóåòñÿ òîëüêî

÷åðåç àíîìàëüíûå ìåæñëîéíûå ñðåäíèå B?k == hX�S(u)kX ��S(d)�ki.Â âûðàæåíèÿõ (8)�(15) p� + x = hX��i + hXSSiÿâëÿåòñÿ �àêòîðîì çàïîëíåíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé çî�íû. Îïðåäåëèòü ÷èñëà çàïîëíåíèÿ ëîêàëüíûõ ñîñòî�ÿíèé ìîæíî ñ ïîìîùüþ ñîâìåñòíîãî ðåøåíèÿ óðàâ�íåíèé äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà1 + 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 ìû ðàññìàòðèâàåì ïàðàìàãíèòíóþ�àçó, âåðîÿòíîñòü çàïîëíåíèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòî�ÿíèé ñî ñïèíîì ââåðõ p� = hX��f i è ñïèíîì âíèçp�� = hX ����f i îäèíàêîâà, p� = p�� = (1� x)=2. Â îáîèõCuO2-ñëîÿõ óðîâåíü äîïèðîâàíèÿ ñ÷èòàåòñÿ îäèíà�êîâûì, à çíà÷èò, ÷èñëà çàïîëíåíèÿ òàêæå ðàâíû.Ìåæñëîéíûå êèíåìàòè÷åñêèå êîððåëÿòîðû ñàìî�ñîãëàñîâàííî ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ îñòàëüíûìè âíóòðè�ïëîñêîñòíûìè êèíåìàòè÷åñêèìè êîððåëÿòîðàìè èõèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì. Ñïèíîâûé ìåæñëîéíûéêîððåëÿòîð ðàññ÷èòûâàëñÿ íà îñíîâå òî÷íîé äèàãî�íàëèçàöèè êëàñòåðà äâóõñëîéíîãî êóïðàòà, î ÷åì áî�ëåå ïîäðîáíî áóäåò ðàññêàçàíî íèæå â ñëåäóþùåìðàçäåëå.�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (10) äàåò äèñïåðñèþêâàçè÷àñòè÷íûõ çîí â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè:E1;2k = �q��k + ~t?k�2 +�(+)2k ;E3;4k = �q��k � ~t?k�2 +�(�)2k ; (16)â êîòîðîé �(+)k = �k + �?k, �(�)k = �k � �?k, è�óíêöèè �ðèíàGuk� = p� + x(E �E1k)(E �E2k)(E �E3k)(E �E4k) �� ��(E + �k)2 � ~t2?k� (E � �k) �� (�2k+�2?k)(E + �k)+(���?+�?��)~t?k� ; (17)Gduk� = p� + x(E �E1k)(E �E2k)(E �E3k)(E �E4k) �� ��(E + �k)2 � ~t2?k ��2k ��2?k� ~t?k ++ (E + �k)(���? +�?��)℄ ; (18)377



È. À. Ìàêàðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012F uk� = p� + x(E �E1k)(E �E2k)(E �E3k)(E �E4k) �� �(E2 � �2k � ~t2?k ��2k)��k ++ (���? + 2�k~t?k)��?)� ; (19)F duk� = p� + x(E �E1k)(E �E2k)(E �E3k)(E �E4k) �� �(E2 � �2k � ~t2?k ��2?k)��?k ++ (���? + 2�k~t?k)��)� : (20)Ïî ñïåêòðàëüíîé òåîðåìå ìåæñëîéíûå àíîìàëü�íûå ñðåäíèå ñâÿçûâàþòñÿ ñ ìåæñëîéíîé �óíêöèåé�ðèíà F duk� :B?k = hX�S(u)kX ��S(d)�ki == � 1� "FZ�1 f(E) Im�hhXS��(d)�kjXS�(u)kiiE+iÆ� dE: (21)Â ðåçóëüòàòå îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ùåëè ïðèíèìàåòâèä�k = � 1N 1p� + x ��Xq  tq � p�(Jk+q + Jk�q) + 2p� ~t2qEt �� 4(p� + x)~tk~tqEt �"�(+)q4E1q th E1q2� + �(�)q4E3q th E3q2� #�� 1N 1p� + xXq "~t?q �(+)q4E1q th E1q2� �� �(�)q4E3q th E3q2� !# ; (22)�?k = 1N 1p� + x ��Xq (p�(J?k+q + J?k�q) + (p� + x)T?)�� "�(+)q4E1q th E1q2� � �(�)q4E3q th E3q2� # : (23)Çäåñü ââåäåíî îáîçíà÷åíèå � = kBT .Äëÿ îäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ â ðàáîòàõ [44; 47℄ ïî�êàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ t�t0�t00�J�-ìîäåëè ñïàðèâàíèåâîçìîæíî çà ñ÷åò êèíåòè÷åñêîãî, îáìåííîãî ìåõà�íèçìîâ è ìåõàíèçìà òðåõöåíòðîâûõ ïåðåñêîêîâ. Èç�âåñòíî, ÷òî êèíåòè÷åñêèé ìåõàíèçì íå óäîâëåòâî�ðÿåò ñèììåòðèè ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè dx2�y2 , êî�òîðàÿ íàáëþäàëàñü â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ [48℄ è

â ñêàíèðóþùåé òóííåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè [49; 50℄(íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ñóùåñòâóþò ñâèäåòåëü�ñòâà îòêëîíåíèÿ îò (os kx � os ky)-�óíêöèè ùå�ëè [51℄). Èç âûðàæåíèÿ (22) ÿñíî, ÷òî ñïàðèâàíèå ÷å�ðåç ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè îòäåëüíûõ êâàçè÷àñòèöòàêæå íåâîçìîæíî ïðè dx2�y2-ñèììåòðèè ùåëè, ïî�ñêîëüêó âíóòðè ñóììû ïðîèçâåäåíèå ~t?q è �q äàåòòðåòüþ ñòåïåíü ðàçíîñòè êîñèíóñîâ, èç-çà ÷åãî ïðèñóììèðîâàíèè äàííîå ñëàãàåìîå èñ÷åçàåò. Ïî ñðàâ�íåíèþ ñ ñàìîñîãëàñîâàííûì óðàâíåíèåì äëÿ ñâåðõ�ïðîâîäÿùåé ùåëè äëÿ îäíîñëîéíîãî êóïðàòà, â ñëó�÷àå äâóõñëîéíîãî êóïðàòà ê ùåëè �k , îáóñëîâëåí�íîé âíóòðèïëîñêîñòíûìè ñïàðèâàíèÿìè, äîáàâëÿåò�ñÿ ùåëü �?k, îòðàæàþùàÿ ìåæñëîéíîå ñïàðèâàíèåïîñðåäñòâîì îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñëî�ÿìè. Ïðè ýòîì åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî �?kòàê æå, êàê îñíîâíàÿ ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü �k,èìååò dx2�y2-ñèììåòðèþ. Â ñëó÷àå ñî ñïàðèâàíèåìâíóòðè CuO2-ïëîñêîñòè îáû÷íî îãðàíè÷èâàþòñÿ îá�ìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå�äÿìè. Äëÿ ìåæñëîéíîãî îáìåíà áëèæàéøèìè ñîñå�äÿìè ÿâëÿþòñÿ CuO2-ñëîè âíóòðè îäíîé ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêè ñ (Rx; Ry) = (0; 0), äëÿ íèõ âåëè÷èíàîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ J?00 = 0:011 ýÂ. Â ýòîìñëó÷àå ñëàãàåìûå J?00 â ðàçëîæåíèè J?k�q íå áóäóòäàâàòü âêëàä â óðàâíåíèå äëÿ T, òàê êàê óíè÷òîæà�þò çàâèñèìîñòü ïî k è q, è èç-çà dx2�y2-ñèììåòðèèùåëè ñóììèðîâàíèå ïî q äàåò â èòîãå íóëü. Îáìåíìåæäó ñëåäóþùèìè áëèæàéøèìè ÿ÷åéêàìè J?01 âñîñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ, èñõîäÿ èç ñòðóêòóðû ñâîåãîâêëàäà â ðàçëîæåíèå Jk�q, ïîòåíöèàëüíî ìîã áûó÷àñòâîâàòü â ñïàðèâàíèè ñ dx2�y2-ñèììåòðèåé ùå�ëè, îäíàêî èç çàâèñèìîñòè J?(k) îò âîëíîâîãî âåê�òîðà îêàçàëîñü, ÷òî ñàìà âåëè÷èíà J?01 ðàâíà íóëþ.Ïîýòîìó âèäíî, ÷òî â èñïîëüçóåìîì íàìè ïðèáëèæå�íèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé ìîæíî îòáðîñèòü ìåõàíèçìñïàðèâàíèÿ ÷åðåç îáìåííîå ìåæñëîéíîå âçàèìîäåé�ñòâèå.Â îòëè÷èå îò ïåðåñêîêîâ îòäåëüíûõ êâàçè÷àñòèöïðè ïàðíîì òóííåëèðîâàíèè àíîìàëüíàÿ �óíêöèÿ�ðèíà F duk� = hhXS��(d)�kjXS�(u)kiiáóäåò íåïîñðåäñòâåííî çàöåïëÿòüñÿ ñ íîðìàëüíîé�óíêöèåé �ðèíàGk� = hhX�Sk jXS�k ii;÷òî ïðèâåäåò ê äîïîëíèòåëüíîìó âêëàäó â ùåëü �?.Îäíàêî ñ ó÷åòîì dx2�y2 -ñèììåòðèè ùåëè âêëàä âñàìîñîãëàñîâàííîå óðàâíåíèå äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè îò òóííåëèðîâàíèÿ ïàð êâàçè÷àñòèö ïðîïà�äàåò ïî òîé æå ñàìîé ïðè÷èíå, ÷òî è äëÿ îòäåëü�378



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû : : :
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�èñ. 2. Äèñïåðñèÿ êâàçè÷àñòè÷íûõ çîí ïðè x == 0:16 â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçåíûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåñêîêîâ: ïðîèçâåäåíèå ÷åò�íîé ñòåïåíè ðàçíîñòè êîñèíóñîâ â âåëè÷èíå èíòåãðà�ëà ïåðåñêîêà (âòîðîé äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåñêî�êîâ è ÷åòâåðòîé äëÿ ïåðåñêîêîâ ïàð) íà ìíîæèòåëü(os kx � os ky) îò ñèììåòðèè ùåëè ïðèâîäèò ê îá�ðàùåíèþ â íóëü ñóììû ïî q.Â èòîãå ñ ó÷åòîì dx2�y2-ñèììåòðèè ùåëè�k = �02 (os kx � os ky) = �0'kâ ïðèáëèæåíèè îáìåíà J01 ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå�äÿìè âíóòðè CuO2-ñëîÿ ìû ïðåîáðàçóåì óðàâíåíèåäëÿ T ê âèäó1 = 1N p�J01 ��Xq '2q2 � 1E+q th E+q2� + 1E�q th E�q2� � ; (24)ãäå E+q = �q + ~t?q è E�q = �q � ~t?q. Õîðîøî âèäíî,÷òî åäèíñòâåííûì ý��åêòîì âêëþ÷åíèÿ â èñõîäíóþìîäåëü ìåæñëîéíûõ âçàèìîäåéñòâèé ñòàëî ïîÿâëå�íèå â âûðàæåíèè äëÿ àíîìàëüíûõ ñðåäíèõ ñóììûäâóõ ñëàãàåìûõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ íàëè÷èþ ñâÿçû�âàþùåé è àíòèñâÿçûâàþùåé çîí.Òàêæå èç óðàâíåíèÿ (17) ïðè �èêñèðîâàííîéòåìïåðàòóðå ìîæíî ïîëó÷èòü âåëè÷èíó �0. Â íà�øåì ñëó÷àå ïðè T = 0 è ïàðàìåòðàõ ãàìèëüòîíèàíà(1) îíà ðàâíà 0.0195 ýÂ. Äëÿ äàííîé âåëè÷èíû ùåëèçîííàÿ ñòðóêòóðà â ñîîòâåòñòâèè ñ äèñïåðñèåé (16)áóäåò ïðåäñòàâëÿòü èç ñåáÿ ÷åòûðå çîíû (ðèñ. 2).
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü T(x) ïðè t? = 0:02 ýÂ (à) èt? = 0:1 ýÂ (á ). Íà ðèñ. â ïðåäñòàâëåíà ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé ïðè x = 0:137 è t? = 0:1 ýÂ. �àñ÷åòûñäåëàíû äëÿ ìåæïëîñêîñòíîãî ñïèíîâîãî êîððåëÿ-òîðà, ðàâíîãî �0:14. ÂËÈßÍÈÅ ÏÅ�ÅÑÊÎÊÎÂ t? ÈÌÅÆÑËÎÅÂÛÕ ÑÏÈÍÎÂÛÕÊÎ��ÅËßÖÈÉ ÍÀ ÂÅËÈ×ÈÍÓ T4.1. Ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêèÊîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè T äëÿ ðàçëè÷�íûõ çíà÷åíèé îäíî÷àñòè÷íîãî ìåæñëîéíîãî èíòåãðà�379
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�èñ. 4. à) Áèñëîéíîå ðàñùåïëåíèå (bilayer splitting) â çîííîé ñòðóêòóðå êâàçè÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé íîðìàëüíîãîñîñòîÿíèÿ (x = 0:125), á ) ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â òî÷êàõ êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ (x = 0:137 è x = 0:166),�ky � ðàçíîñòü âîëíîâûõ âåêòîðîâ ky äëÿ äâóõ êâàíòîâûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, èëëþñòðèðóþùàÿ ñìåùåíèå çîí ïîâîëíîâûì âåêòîðàì ïðè áèñëîéíîì ðàñùåïëåíèèëà ïåðåñêîêà t? ïîêàçàíû íà ðèñ. 3à,á. Äëÿ ðåàëè�ñòè÷íûõ çíà÷åíèé t? = 0:02 ýÂ è C? = �0:1 çàâèñè�ìîñòü T îò x (ðèñ. 3à) ïî÷òè íå îòëè÷àåòñÿ îò àíà�ëîãè÷íîé çàâèñèìîñòè äëÿ îäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ,ìîæíî ãîâîðèòü òîëüêî î íåçíà÷èòåëüíîì óìåíüøå�íèè T äëÿ âñåõ êîíöåíòðàöèé äîïèðîâàííûõ íîñèòå�ëåé. �ëàâíûì �àêòîðîì, ïðåïÿòñòâóþùèì âîçðàñòà�íèþ T ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà ñëîåâ, ñëóæèò ïåðåðàñ�ïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé îäíîé çîíû â ñëó�÷àå îäíîñëîéíûõ êóïðàòîâ ïî äâóì çîíàì â ñëó÷àåäâóõ ñëîåâ, ÷òî âûðàæàåòñÿ â ïîÿâëåíèè êîý��è�öèåíòà 1/2 â âûðàæåíèè (24), â òî âðåìÿ êàê äî�ïîëíèòåëüíûå ìåõàíèçìû ñïàðèâàíèÿ ïî ñðàâíåíèþñ îäíîñëîéíûì ñîåäèíåíèåì íå ïîÿâèëèñü. Ïîýòîìóâ ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ îáîáùåííîãî ñðåäíåãî ïîëÿíåëüçÿ ãîâîðèòü îá óâåëè÷åíèè T çà ñ÷åò ìåæñëîé�íûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåñêîêîâ. Óâåëè÷åíèå âåëè÷è�íû èíòåãðàëà ïåðåñêîêà t? ñîïðîâîæäàåòñÿ óâåëè�÷åíèåì áèñëîéíîãî ðàñùåïëåíèÿ ìåæäó ñâÿçûâàþ�ùåé è àíòèñâÿçûâàþùåé çîíàìè, à çíà÷èò, è ðàñ�ñòîÿíèÿ ìåæäó äâóìÿ ïèêàìè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé (ðèñ. 3â) [32℄, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâó�åò ñâîåé îñîáåííîñòè âàí Õîâà. Ñ èçìåíåíèåì äîïè�ðîâàíèÿ ïèêè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñìåùàþòñÿ èìåíÿåòñÿ èõ èíòåíñèâíîñòü, îäíàêî ñàìà äâóõïèêî�âàÿ ñòðóêòóðà îñòàåòñÿ. Ñîâïàäåíèå óðîâíÿ õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà ñ êàæäîé èç îñîáåííîñòåé âàí Õî�âà äàåò ñâîé ìàêñèìóì â T. Äîñòàòî÷íî áîëüøîéâíóòðèÿ÷åå÷íûé ìåæïëîñêîñòíîé èíòåãðàë ïåðåñêî�êà t? = 0:1 ýÂ (ðèñ. 3á ) ïðèâîäèò ê áîëüøîìó ðàñ�ùåïëåíèþ çîí è, êàê ñëåäñòâèå, áîëüøîé ðàçíåñåííî�ñòè ìàêñèìóìîâ ïî óðîâíþ äîïèðîâàíèÿ, èì ñîîòâåò�ñòâóþùåìó. Òàê, ïåðâûé ìàêñèìóì ïðèõîäèòñÿ íà

x = 0:137, à âòîðîé � íà x = 0:166. Ïîäîáíàÿ äâóõ�ïèêîâàÿ ñòðóêòóðà êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòèT íå íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ. Ïîýòîìó ìîæ�íî ñêàçàòü, ÷òî â ðåàëüíûõ ñîåäèíåíèÿõ äâóõñëîé�íûõ êóïðàòîâ ìåæñëîéíàÿ ñâÿçü íàñòîëüêî áîëüøîéâåëè÷èíû íå ðåàëèçóåòñÿ.Àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ìàêñèìóìîâ â T òàêæå ìå�íÿåòñÿ, ÷òî, íà ïåðâûé âçãëÿä, êàæåòñÿ ñòðàííûì.Íà ñàìîì äåëå åñòü äàæå äâà �àêòîðà, âëèÿþùèõ íààáñîëþòíóþ âåëè÷èíó T. Âî-ïåðâûõ, áèñëîéíîå ðàñ�ùåïëåíèå ñêàçûâàåòñÿ íå òîëüêî íà ðàçíåñåíèè ýíåð�ãèé ñâÿçûâàþùåé è àíòèñâÿçûâàþùåé çîí (ðèñ. 4à),íî è íà ðàçëè÷èè â íàáîðå âîëíîâûõ âåêòîðîâ, �îð�ìèðóþùèõ êîíòóð Ôåðìè äëÿ îïðåäåëåííîé çîíû.Õîðîøåé èëëþñòðàöèåé äàííîìó �àêòó ñëóæèò ðàç�ëè÷èå â îáëàñòÿõ çîíû Áðèëëþýíà, â êîòîðûõ ïðî�èñõîäèò êâàíòîâûé �àçîâûé ïåðåõîä ïðè ñìûêàíèèäûðî÷íûõ êàðìàíîâ (ðèñ. 4á ). Äðóãèìè ñëîâàìè,ðàñùåïëåíèå çîíû ïî ýíåðãèè ïðîèñõîäèò ñî ñìåùå�íèåì ïî âîëíîâûì âåêòîðàì. À çíà÷èò, ñëàãàåìûå (âñóììå ïî q) â óðàâíåíèè íà T (24), äàþùèå íàèáîëü�øèé âêëàä â �îðìèðîâàíèå îäíîãî ìàêñèìóìà, îò�ëè÷àþòñÿ îò ñëàãàåìûõ, �îðìèðóþùèõ âòîðîé ìàê�ñèìóì, ïðåæäå âñåãî, ïî íàáîðó q. Ñëåäóåò îòìå�òèòü, ÷òî íàèáîëüøèé âêëàä â ñóììó âíîñÿò òî÷�êè çîíû, íàõîäÿùèåñÿ âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà, ÷òî îïðåäåëÿåòñÿ îòíîøåíèåì ãèïåðáîëè÷åñêîãîòàíãåíñà è îòêëîíåíèÿ îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà,çàëîæåííîãî â E+(E�) (24). È ïîñêîëüêó â ñóììåïðèñóòñòâóåò ìíîæèòåëü ñ ðàçíèöåé êîñèíóñîâ, ðàç�ëè÷íûå íàáîðû âîëíîâûõ âåêòîðîâ âíîñÿò ðàçíûéâêëàä.380



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû : : :Âî-âòîðûõ, â çàâèñèìîñòè îò ðàñïîëîæåíèÿ õè�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ìåíÿåòñÿ è êîëè÷åñòâî âêëà�äîâ â ñóììó ïî q îò ðàçëè÷íûõ îáëàñòåé k-ïðîñòðàí-ñòâà. Òàê, íàïðèìåð, â òî÷êå êâàíòîâîãî �àçîâîãîïåðåõîäà ïðè x = 0:137 íàèáîëüøèå âêëàäû â ñóììóäàþò âîëíîâûå âåêòîðû âäîëü íîäàëüíîãî íàïðàâ�ëåíèÿ, êîòîðîå ïåðåñåêàåòñÿ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèà�ëîì, è íåïîñðåäñòâåííî ñåäëîâàÿ òî÷êà (òî÷êà êàñà�íèÿ àíòèñâÿçûâàþùåé çîíû ñ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèà�ëîì), ëåæàùàÿ íà íàïðàâëåíèè (�; �)�(�; 0). Â òî÷êåâòîðîãî êâàíòîâîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà (x = 0:166)õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë îïÿòü æå ïåðåñåêàåò çîíó âíîäàëüíîì íàïðàâëåíèè, êàñàåòñÿ ñâÿçûâàþùåé çî�íû, íî òåïåðü îí äîïîëíèòåëüíî ïåðåñåêàåò åùå àí�òèñâÿçûâàþùóþ çîíó, ïîýòîìó çíà÷èòåëüíûõ âêëà�äîâ â ñóììó ïî q áóäåò áîëüøå, à çíà÷èò, è òåìïåðà�òóðà äîëæíà óìåíüøèòüñÿ.4.2. Ìåæñëîåâûå ñïèíîâûå êîððåëÿöèèÍà �àçîâîé äèàãðàììå êóïðàòîâ îáëàñòè íèçêî�ãî äîïèðîâàíèÿ ñîîòâåòñòâóåò àíòè�åððîìàãíèòíàÿ�àçà. Íóëåâîé óðîâåíü äîïèðîâàíèÿ ñîîòâåòñòâóåòñèòóàöèè ñ îäíîé äûðêîé íà ìåäíî-êèñëîðîäíóþïëîñêîñòü â îòäåëüíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, îáëà�äàþùåé ñïèíîì 1/2, è äàëüíåìó àíòè�åððîìàãíèò�íîìó ïîðÿäêó âî âñåì êðèñòàëëå. Ïî ìåðå äîáàâ�ëåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ äûðî÷íûõ íîñèòåëåé äàëü�íèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîê ðàçðóøàåòñÿ, óñòóïàÿ ìåñòîáëèæíåìó ïîðÿäêó. Ïðè ýòîì ñïèíîâûå êîððåëÿöè�îííûå �óíêöèè, õàðàêòåðèçóþùèå ìàãíèòíûé ïîðÿ�äîê, î÷åíü ñèëüíî âëèÿþò íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòó�ðó è ñïåêòð êâàçè÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé [52�55℄.Òàê, ó÷åò ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ äûðîê íà ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèÿõ ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþ ñïåêòðàëüíî�ãî âåñà ÷àñòè êàðìàíà, îáóñëîâëåííîé òåíåâîé çîíîé,è �îðìèðîâàíèþ äóãè, íàáëþäàåìîé â ARPES [56℄.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 [57℄.Â äâóõñëîéíûõ ñîåäèíåíèÿõ ïîÿâëÿþòñÿ ìàãíèò�íûå êîððåëÿöèè âäîëü îñè . Ïðåíåáðåãàÿ ìåæú�ÿ÷åå÷íûìè ñïèíîâûìè êîððåëÿöèÿìè èç-çà áîëüøî�ãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè áèñëîÿìè ïî îñè (0.8 íì) ïî ñðàâíåíèþ ñ ìåæñëîéíûì âíóòðè-ÿ÷åå÷íûì (0.3 íì), ìû îñòàâëÿåì òîëüêî ìåæñëîé�íûé ñïèíîâûé êîððåëÿòîð. Âåëè÷èíà òàêîãî êîð�ðåëÿòîðà íàõîäèëàñü â ðåçóëüòàòå òî÷íîé äèàãîíà�ëèçàöèè äâóõñëîéíîãî êëàñòåðà. �àññìàòðèâàëàñüÿ÷åéêà äâóõñëîéíîãî êóïðàòà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõCuO5-ïèðàìèä, â êîòîðîé òî÷íî ó÷èòûâàëèñü âñå

âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîñëå ýòîãî â ïîëó÷åííîì áàçè�ñå äâóõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âûäåëÿëîñü íèçøåå ïîýíåðãèè ñîñòîÿíèå âèäà 1p2 (a+fu#a+fd"�a+fd#a+fu"). Ïî�ñêîëüêó îíî îêàçàëîñü ñèíãëåòíûì, îñíîâíîå ñîñòîÿ�íèå äëÿ íåäîïèðîâàííîãî ñëó÷àÿ, êîãäà â êàæäîìñëîå ïðèñóòñòâóåò ïî îäíîé äûðêå, ñîîòâåòñòâóåòàíòè�åððîìàãíèòíîìó ñîñòîÿíèþ äâóõ ñëîåâ. Ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî àíòè�åððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèåñïèíîâ ïîäòâåðæäåíî íåéòðîííîé äè�ðàêöèåé â ðà�áîòå [58℄. Íàø ðàñ÷åò äëÿ íåäîïèðîâàííîãî ñëó÷àÿïðè T = 0 ïîêàçàë, ÷òî õàðàêòåðíûé ìåæñëîåâîéñïèíîâûé êîððåëÿòîð hX���(u)X ���(d)i ðàâåí �0:1. Äëÿñðàâíåíèÿ íàïîìíèì, ÷òî ñïèíîâàÿ êîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé âíóòðè CuO2-ñëîÿðàâíà C01 � �0:2 [19; 59; 60℄. Ñïèíîâûå êîððåëÿ�öèè âõîäÿò â ýíåðãèþ ñâÿçè ìåæäó CuO2-ñëîÿìè÷åðåç �îðìóëó (16) è, íà ïåðâûé âçãëÿä, êàæåò�ñÿ, ÷òî èõ ïðèñóòñòâèå áóäåò óâåëè÷èâàòü ýòó ýíåð�ãèþ. Îäíàêî èç-çà îòðèöàòåëüíîãî çíàêà êîððåëÿ�òîðà ýòîò âêëàä áóäåò óìåíüøàòü ýíåðãèþ ñâÿçè,ò. å. �àêòè÷åñêè àíòè�åððîìàãíèòíûå êîððåëÿöèèïîäàâëÿþò áèñëîéíîå ðàñùåïëåíèå. Äåéñòâèòåëüíî,åñëè ìû ïðåäïîëîæèì àíòè�åððîìàãíèòíîå óïîðÿ�äî÷åíèå ñïèíîâ â ñîñåäíèõ CuO2-ñëîÿõ ÿ÷åéêè, òîýòî áóäåò çíà÷èòü, ÷òî â îäíîì ñëîå çàíÿòî îäíî÷à�ñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñî ñïèíîì ââåðõ, à â äðóãîì �ñî ñïèíîì âíèç. Ýòî, â ñâîþ î÷åðåäü, íàêëàäûâàåòîãðàíè÷åíèå íà âèä êâàçè÷àñòèö, à çíà÷èò, íà âîç�ìîæíîñòü ïåðåñêîêîâ ìåæäó ñëîÿìè: êâàçè÷àñòèöàñî ñïèíîì ââåðõ, íàïðèìåð, íå ìîæåò ïåðåéòè â ñî�ñåäíþþ ïëîñêîñòü, ïîñêîëüêó â ïîñëåäíåé çàíÿòî îä�íî÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñ òàêèì ñïèíîì è, ñëåäîâà�òåëüíî, âîçìîæíû ëèøü âíóòðèïëîñêîñòíûå êâàçè�÷àñòè÷íûå ïåðåõîäû ñ ïðîòèâîïîëîæíûì ñïèíîì.Íà ðèñ. 5 âèäíî, íàñêîëüêî ñèëüíî àíòè�åððî�ìàãíèòíûå êîððåëÿöèè ìîãóò óìåíüøàòü áèñëîéíîåðàñùåïëåíèå. �èñóíîê 5à èçîáðàæàåò çîííóþ ñòðóê�òóðó äëÿ ñèñòåìû, â êîòîðîé ñâÿçü ìåæäó ñëîÿìèîáóñëîâëåíà òîëüêî êâàçè÷àñòè÷íûìè ïåðåñêîêàìè.Â äðóãîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå C? = �0:22 (ðèñ. 5á ),êîãäà äëÿ íåäîïèðîâàííîãî ñîñòàâà âåëè÷èíà ñïè�íîâîãî êîððåëÿòîðà óæå áëèçêà ê ìàêñèìàëüíî âîç�ìîæíîé, ò. å. ê 0.25, ðàñùåïëåíèå çîí ìîæåò èñ÷åç�íóòü âîîáùå.Âëèÿíèå ìàãíèòíûõ êîððåëÿöèé íà âåëè÷èíó áè�ñëîéíîãî ðàñùåïëåíèÿ åñòåñòâåííî ñêàçûâàåòñÿ è íàêîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè T. Óâåëè÷åíèå ìàã�íèòíûõ êîððåëÿöèé äî âåëè÷èíû C? = �0:22 ïðè�âåäåò ê ïîëíîìó èñ÷åçíîâåíèþ äâóõïèêîâîé ñòðóê�òóðû T(x). Òàêèì îáðàçîì, àíòè�åððîìàãíèòíûéîáìåí ìåæäó ñëîÿìè CuO2 ÿâëÿåòñÿ åùå îäíèì ìå�õàíèçìîì, íàðàâíå ñ ìàëîé âåëè÷èíîé ìåæñëîéíûõ381
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(0; 0)(�; 0)�èñ. 5. Çîííàÿ ñòðóêòóðà ïðè t? = 0:1 ýÂ è âåëè-÷èíå ìåæñëîåâûõ àíòè�åððîìàãíèòíûõ êîððåëÿöèéC? = �0:01 (à) è C? = �0:22 (á )ïåðåñêîêîâ, ñîõðàíÿþùèì �îðìó çàâèñèìîñòè T(x)ñ îäíèì ìàêñèìóìîì. Ñëåäóåò äîáàâèòü, ÷òî ý���åêò ïîäàâëåíèÿ áèñëîéíîãî ðàñùåïëåíèÿ ñïèíîâû�ìè êîððåëÿöèÿìè ïîëó÷åí íàìè â ñòàòè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Ó÷åò äèíàìè÷åñêèõ ïðî�öåññîâ, ñâÿçàííûõ, íàïðèìåð, ñî âçàèìîäåéñòâèåìñî ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè ìîæåò ïðèâîäèòü êïîëîæèòåëüíîìó âêëàäó â ìåæñëîéíóþ ñâÿçü. Òàê,â ðàáîòå [61℄ áûëî îòìå÷åíî, ÷òî èìåííî ìåæïëîñ�êîñòíîå ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå íàè�áîëåå ñóùåñòâåííûì îáðàçîì âëèÿåò íà ýëåêòðîí�íóþ ñòðóêòóðó è ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé êèíêîâ âäîëüíîäàëüíîãî íàïðàâëåíèÿ. Ïîäðîáíî âûâîä îáìåííî�ãî è ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ìåõàíèçìîâ ñâåðõïðîâî�äèìîñòè äëÿ CuO2-ñëîÿ â ðàìêàõ p�d-ìîäåëè Õàá�áàðäà â ïðèáëèæåíèè íåïåðåñåêàþùèõñÿ äèàãðàììáûë ñäåëàí â ðàáîòå [62℄. Èç ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [62℄ñëåäóåò, ÷òî ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ìåõàíèçì ñïàðè�

âàíèÿ âîçíèêàåò ïðè ó÷åòå äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåñ�ñîâ, ñâÿçàííûõ ñ ìåæçîííûìè ïåðåõîäàìè ñ áîëü�øîé ýíåðãèåé. Îêàçàëîñü, ÷òî ìåõàíèçì ñïàðèâàíèÿçà ñ÷åò ðàññåÿíèÿ íà ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèÿõ ïîâû�øàåò T.5. ÂËÈßÍÈÅ ÌÅÆÑËÎÉÍÎ�Î�ÀÑÙÅÏËÅÍÈß ÍÀ ÏÎÊÀÇÀÒÅËÜÈÇÎÒÎÏÈ×ÅÑÊÎ�Î ÝÔÔÅÊÒÀ ÏÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÅÏîìèìî êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè êðèòè�÷åñêîé òåìïåðàòóðû, åùå îäíîé âàæíîé õàðàêòåðè�ñòèêîé ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ èçîòî�ïè÷åñêèé ý��åêò ïî òåìïåðàòóðå. Â ïîëó÷åííûõ âû�øå ðåçóëüòàòàõ ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ïåðåõîä â ñâåðõ�ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå îáóñëîâëåí ìàãíèòíûì ìå�õàíèçìîì êóïåðîâñêîãî ñïàðèâàíèÿ. Äëÿ îïèñàíèÿíàáëþäàåìîãî â êóïðàòàõ èçîòîïè÷åñêîãî ý��åêòàíåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü òàêæå �îíîííûé ìåõàíèçì.Â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîé òåîðèè òèïà ÁÊØ ýòîïðèâåäåò ê ðåíîðìèðîâêå êîíñòàíòû ñâÿçè â óðàâ�íåíèè äëÿ T, êîòîðàÿ òåïåðü áóäåò ïðåäñòàâëÿòüñóììó îáìåííîãî è �îíîííîãî âêëàäîâ:�totq = p�J01 + �ph� �!D � jE+;�q � �j� ;çäåñü, êàê îáû÷íî, �-�óíêöèÿ îãðàíè÷èâàåò �îíîí�íûé âêëàä ýíåðãèåé ïîðÿäêà !D âáëèçè ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè. Ïàðàìåòð �ph, ïðîïîðöèîíàëüíûéìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, ìû ñ÷èòàåì ñâîáîäíûì. Çàìåòèì, ÷òîâ ïðèíÿòîé ìîäåëè ñòðóêòóðà ýòîãî ïàðàìåòðààíàëîãè÷íà òàêîâîé â îäíîñëîéíûõ êóïðàòàõ [63℄,òàê êàê îêîí÷àòåëüíîå óðàâíåíèå äëÿ ùåëè íå ñî�äåðæèò ìåæïëîñêîñòíîé êîìïîíåíòû �?k. Îòëè�÷èå ïîÿâëÿåòñÿ â ñàìîì âûðàæåíèè äëÿ ïîêàçàòå�ëÿ èçîòîïè÷åñêîãî ý��åêòà; ñîãëàñíî îïðåäåëåíèþ�o = �d ln(T)=d ln(Mo), èìååì�o = �ph!DXq Æ �!D � jE+;�q � �j��� '2q � 1E�q th�E�q2� �+ 1E+q th�E+q2� ����(Xq �p�J01 + �ph� �!D � jE+;�q � �j�� �� '2q� �h�2�E�q2� �+ h�2�E+q2���)�1 : (25)Î÷åâèäíî, ÷òî ñóììû â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ ñîîò�âåòñòâóþò äâóì îñîáåííîñòÿì âàí Õîâà â ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé. Ïîñêîëüêó ïîêàçàòåëü èçîòîï-ý��åêòà382
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ïîêàçàòåëÿ èçîòîïè÷åñêîãîý��åêòà îò êîíöåíòðàöèè äîïèðîâàííûõ äûðîê äëÿäâóõñëîéíûõ êóïðàòîâ ïðè ðàçíûõ âåëè÷èíàõ ìåæ-ñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ t?îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êàæ�äàÿ òàêàÿ îñîáåííîñòü ïðîÿâëÿåòñÿ ìèíèìóìîì íàêîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè �o(x) ïðè äîñòàòî÷�íîé âåëè÷èíå ìåæçîííîãî ðàñùåïëåíèÿ (ðèñ. 6,ñïëîøíàÿ ëèíèÿ). Ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåòñÿîäèí ìèíèìóì êàê â îäíîñëîéíûõ, òàê è â äâóõ�ñëîéíûõ êóïðàòàõ [64℄. Â ìîäåëè âçàèìîäåéñòâóþ�ùèõ CuO2-ñëîåâ ýòà ñèòóàöèÿ ðåàëèçóåòñÿ ïðè âå�ëè÷èíàõ t? � 0:035 ýÂ, ÷òî âïîëíå ñîîòâåòñòâóåòâåëè÷èíå èíòåãðàëà ïåðåñêîêà â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ(texp? = 0:0285 ýÂ [40℄, íåîáõîäèìî çàìåòèòü, ÷òîçäåñü âåëè÷èíà t? óêàçàíà áåç âûäåëåíèÿ ïåðåíîð�ìèðîâêè ñïèíîâûì êîððåëÿòîðîì, ò. å. çíà÷åíèå texp?ñîâïàäàåò ñ èñïîëüçóåìûì â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ïðèC? = 0, ñì. âûðàæåíèå (15) äëÿ ~t?). Äëÿ òàêèõçíà÷åíèé t? ìèíèìóì ïîêàçàòåëÿ èçîòîï-ý��åêòà,â îòëè÷èå îò îäíîñëîéíûõ ñèñòåì (t? = 0), ñòàíî�âèòñÿ áîëåå øèðîêèì è ëåæèò âûøå (ðèñ. 6). Òàêèìîáðàçîì, âèäíî, ÷òî â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãîïîëÿ ìåæñëîéíîå ðàñùåïëåíèå íåñóùåñòâåííî âëèÿ�åò íà àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ T è �o, õîòÿ, âîçìîæ�íî, ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç ïðè÷èí óøèðåíèÿ [65℄ êóïîëàT(x) è çàâèñèìîñòè �o(x).Â îòëè÷èå îò ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [64℄, àâòîðû ðà�áîòû [66℄ îáíàðóæèëè ñèëüíóþ çàâèñèìîñòü ïîêàçà�òåëÿ èçîòîïè÷åñêîãî ý��åêòà îò ÷èñëà CuO2-ñëîåââ îäíîì ãîìîëîãè÷åñêîì ðÿäó âèñìóòîâûõ êóïðà�òîâ. Â òî÷êå îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ âåëè÷èíà�o óáûâàåò îò 0.25 ïðè n = 1, äî 0.02 ïðè n = 3. Çà�ìåòèì, ÷òî ñîãëàñíî óðàâíåíèþ (25) òàêîå ïîâåäåíèå�o ìîæåò áûòü íå òîëüêî òðèâèàëüíûì ñëåäñòâèåì

óìåíüøåíèÿ �îíîííîãî âêëàäà â êóïåðîâñêîå ñïà�ðèâàíèå, íî òàêæå è óâåëè÷åíèåì ìàãíèòíîãî âêëà�äà ïðè ïåðåõîäå îò îäíîñëîéíûõ ñèñòåì ê äâóõñëîé�íûì. 6. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÎáëàñòü ñâåðõïðîâîäèìîñòè íà �àçîâîé äèàãðàì�ìå äëÿ øèðîêîãî ðÿäà êóïðàòîâ èìååò âèä îáðàòíîéïàðàáîëû ñ ìàêñèìóìîì ïðè îïòèìàëüíîì óðîâíåäîïèðîâàíèÿ. �àçëè÷èå ìåæäó ïðåäñòàâèòåëÿìè îä�íîãî ñåìåéñòâà çàêëþ÷àåòñÿ â àáñîëþòíîé âåëè÷èíåT äëÿ êîíêðåòíîãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ, â òî âðå�ìÿ êàê êà÷åñòâåííî �îðìà çàâèñèìîñòè T(x) îñòà�åòñÿ íåèçìåííîé. Îñíîâûâàÿñü íà ðàñ÷åòàõ â ïðè�áëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ, ìû ìîæåì ñäåëàòü âû�âîä, ÷òî ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè íå óâåëè÷èâàþòìàêñèìàëüíóþ âåëè÷èíó T ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíî�ñëîéíûìè ñîåäèíåíèÿìè è ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîéâåëè÷èíå ìîãóò ïðåîáðàçîâàòü �îðìó çàâèñèìîñòèT(x) â äâóõïèêîâóþ. Ïîäîáíàÿ äâóõïèêîâàÿ ñòðóê�òóðà áûëà ïîëó÷åíà ðàíåå â ðàáîòå [34℄, â êîòî�ðîé â ðàìêàõ t�J-ìîäåëè èññëåäîâàëàñü êîíöåíòðà�öèîííàÿ çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû áè�ñëîéíûõ ÂÒÑÏ äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà t? íå ðàâíà íó�ëþ òîëüêî äëÿ ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ âíóòðè ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, ò. å. èíòåãðàë ïåðåñêîêà íå çàâè�ñèò îò äâóìåðíîãî âîëíîâîãî âåêòîðà. Äâóõïèêîâàÿñòðóêòóðà êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè T èñ÷å�çàåò ïðè âåëè÷èíå ïåðåñêîêîâ t?=t01 � 0:03, íà ìå�ñòî ýòîé çàâèñèìîñòè ïðèõîäèò ïðèâû÷íûé îäèíî÷�íûé ¾ïàðàáîëè÷åñêèé¿ ïèê.Îòñóòñòâèå ý��åêòà óâåëè÷åíèÿ ìàêñèìàëüíîéT ñ âêëþ÷åíèåì ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ ãîâîðèòî òîì, ÷òî çíà÷èòåëüíóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèèâûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïåðåñêî�êè êâàçè÷àñòèö ìåæäó ñëîÿìè CuO2 èãðàòü íåìîãóò. Äàííûé �àêò ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìèýêñïåðèìåíòîâ ïî îäíîîñíîìó äàâëåíèþ [67�70℄, âêîòîðûõ îáíàðóæåíî, ÷òî óìåíüøåíèå ðàññòîÿíèÿìåæäó CuO2-ñëîÿìè ïðè îäíîîñíîì ñæàòèè âäîëüîñè  âëèÿåò íà T èñêëþ÷èòåëüíî ÷åðåç óâåëè�÷åíèå êîëè÷åñòâà íîñèòåëåé â CuO2-ñëîÿõ. Äðóãè�ìè ñëîâàìè, óâåëè÷åíèå ñâÿçè ìåæäó ïîñëåäíèìèñëàáî îòðàæàåòñÿ íà Tmax, ò. å. dT=dP íà ïîðÿ�äîê ìåíüøå, ÷åì èçìåíåíèÿ Tmax ïðè äàâëåíèè âïëîñêîñòè dT=dPa � �1:9 Ê��Ïà�1 è dT=dPb �� +2:2 Ê��Ïà�1, ÷òî åùå ðàç ïîäòâåðæäàåò ïðåä�ïîëîæåíèå î ðåøàþùåé ðîëè CuO2-ñëîÿ â �îðìèðî�âàíèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Ïðè ñæàòèè âäîëü îñåéa è b óìåíüøàþòñÿ ïàðàìåòðû ðåøåòêè, ÷òî ïðè�âîäèò ê óâåëè÷åíèþ ñâÿçè ìåæäó îðáèòàëÿìè ìåäè383



È. À. Ìàêàðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012è êèñëîðîäà, ò. å. ê óâåëè÷åíèþ âåëè÷èí ïåðåñêîêîâè îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé. Îáìåííûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â ïëîñêîñòè,êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ (23), íåïîñðåäñòâåííî âëè�ÿþò íà T. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî âåëè÷èíû ïðîèçâîä�íûõ ïî äàâëåíèþ îòðàæàþò èçìåíåíèå òàê íàçûâàå�ìûõ ¾âíóòðåííèõ¿ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ, ò. å. èçìåíå�íèé àòîìíîé è ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû áåç âëèÿíèÿäàâëåíèÿ íà óðîâåíü äîïèðîâàíèÿ CuO2-ïëîñêîñòè.Â êíèãå [71℄ Øèëëèíã èñïîëüçóåò òåðìèíîëîãèþ¾çäîðîâûõ¿ è ¾ïàòîëîãè÷åñêèõ¿ êóïðàòîâ. Ê ïî�ñëåäíèì îí îòíîñèò ñèñòåìû LaSrCuO è YBaCuO,â êîòîðûõ äîïèðîâàíèå ìåíÿåò íå òîëüêî êîíöåí�òðàöèþ äûðîê, íî è ñòðóêòóðó. Â ¾çäîðîâûõ¿ êó�ïðàòàõ íà îñíîâå Tl è Hg ñòðóêòóðà ñòàáèëüíà è äî�ïèðîâàíèå îäíîçíà÷íî ñâÿçàíî ñ êîíöåíòðàöèåé äû�ðîê. Ýêñïåðèìåíòû ïî äàâëåíèþ ïðîâîäÿòñÿ íà ñå�ìåéñòâàõ êóïðàòîâ, îáëàäàþùèõ çäîðîâîé êðèñòàë�ëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé, ò. å. íà òåõ ñîåäèíåíèÿõ, êîòî�ðûå îáðàçîâàíû íàèáîëåå ïëîñêîé è èìåþùåé êàêìîæíî ìåíüøåå èñêðèâëåíèå CuO2-ïëîñêîñòüþ. Òà�êîé âûáîð îáóñëîâëåí îòñóòñòâèåì â ýòèõ ñîåäèíåíè�ÿõ ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñî ñòðóêòóðíûìè �àçîâû�ìè ïåðåõîäàìè ïîä äàâëåíèåì. Êðîìå òîãî, â ýòèõæå çäîðîâûõ ñîåäèíåíèÿõ äîñòèãàþòñÿ ñàìûå áîëü�øèå çíà÷åíèÿ T ñðåäè êóïðàòîâ. Ýòè �àêòû ÿñ�íî ãîâîðÿò î òîì, ÷òî òàêîé âèä äå�åêòîâ, êàê èñ�êðèâëåííàÿ CuO2-ïëîñêîñòü, íå áëàãîïðèÿòåí äëÿñâåðõïðîâîäèìîñòè, ÷òî, ñ òî÷êè çðåíèÿ ìèêðîñêî�ïè÷åñêîé òåîðèè, ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî óìåíüøå�íèåì ïåðåêðûòèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, êîíñòàíò âçàè�ìîäåéñòâèÿ äëÿ îðáèòàëåé â ïëîñêîñòè ïðè åå äå��îðìàöèè. Îäíàêî ýòî íå çíà÷èò, ÷òî äðóãèå âèäûíåîäíîðîäíîñòåé òàê æå áåñïîëåçíû. Âïîëíå âåðî�ÿòíî, ÷òî èìåííî íåîäíîðîäíîñòè è áåñïîðÿäîê ÿâ�ëÿþòñÿ ïðè÷èíîé ïîâûøåíèÿ T â ïðîöåññå äîáàâ�ëåíèÿ CuO2-ñëîåâ â ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó, ïðè êî�òîðîì ïðîèñõîäèò ïåðåñòðîéêà àòîìíîé è ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóð ðåçåðâóàðà çàðÿäîâ, à òàêæå ïîÿâëå�íèå íîâûõ àòîìîâ. Òàê, â äâóõñëîéíûõ ñîåäèíåíèÿõïî ñðàâíåíèþ ñ îäíîñëîéíûìè äîáàâëÿåòñÿ äîïîë�íèòåëüíûé àòîì (íàïðèìåð, Ca èëè Y) ìåæäó ìåä�íî-êèñëîðîäíûìè ñëîÿìè. Áåñïîðÿäîê, êîòîðûé âîç�íèêàåò ïðè çàìåùåíèè äâóõâàëåíòíîãî àòîìà Ca2+òðåõâàëåíòíûì Y3+, ñòàáèëèçèðóåò îáùóþ ñòðóêòó�ðó ÿ÷åéêè çà ñ÷åò äîïîëíèòåëüíîãî ïîëîæèòåëüíî�ãî çàðÿäà. Êðîìå òîãî, òàêîå çàìåùåíèå íàìíîãîñëàáåå âëèÿåò íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó CuO2-ñëîÿïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèì âèäîì áåñïîðÿäêà, êîòîðûéñâÿçàí ñ çàìåùåíèåì àòîìîâ âáëèçè îò àïè÷åñêîãîêèñëîðîäà [72℄. Â îäíîñëîéíûõ êóïðàòàõ ëîêàëüíûåçàìåíû àòîìîâ, ðàñïîëîæåííûõ ðÿäîì ñ àïè÷åñêèì

êèñëîðîäîì, ñìåùàþò ïîñëåäíèé è ìîãóò äå�îðìè�ðîâàòü CuO6-îêòàýäð, ïîñêîëüêó àïè÷åñêèé êèñëî�ðîä íà äðóãîì êîíöå îêòàýäðà çàêðåïëåí íà ñâîåììåñòå. Åñòåñòâåííî, òàêàÿ äå�îðìàöèÿ èçìåíèò âîë�íîâóþ �óíêöèþ è ýíåðãèþ âñåãî îêòàýäðà, à çíà÷èò,îòðàçèòñÿ è íà ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Â ðàáîòå [72℄ íàïðèìåðå ñåìåéñòâà âèñìóòîâûõ êóïðàòîâ áûëî ïî�êàçàíî, ÷òî ÷àñòè÷íàÿ çàìåíà àòîìîâ Bi3+ ðàçëè÷�íûìè àòîìàìè ëàíòàíîèäîâ (Ln = La, Pr, Sm, Eu,Gd) òîé æå âàëåíòíîñòè ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà T,ïðè÷åì êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà òåì áîëüøå, ÷åìáîëüøå èîííûé ðàäèóñ çàìåíÿþùåãî àòîìà. Ïðè�÷èíû äëÿ ðîñòà T â òàêèõ óñëîâèÿõ ïîêà íåÿñíû,îäíàêî î÷åâèäíî, ÷òî íàëè÷èå ïðèìåñåé è íåîäíî�ðîäíîñòåé â àòîìíîì îêðóæåíèè CuO2-ñëîåâ âîçäåé�ñòâóåò íà ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ëèáî íåïîñðåä�ñòâåííî, ëèáî êîñâåííî ÷åðåç àïè÷åñêèé êèñëîðîä. Âìíîãîñëîéíûõ êóïðàòàõ âëèÿíèå òàêèõ íåîäíîðîäíî�ñòåé ñêàçûâàåòñÿ, âèäèìî, áîëåå ìÿãêî. Â äâóõñëîé�íûõ ñîåäèíåíèÿõ âìåñòî îäíîãî CuO6-îêòàýäðà ïðè�ñóòñòâóþò äâå CuO5-ïèðàìèäû, ðàçäåëåííûå îòíî�ñèòåëüíî áîëüøèì èíòåðâàëîì (0.3 íì). Ïðîñòðàí�ñòâî ìåæäó ñëîÿìè ñëóæèò ñâîåîáðàçíûì áó�åðîìè ñãëàæèâàåò âîçìîæíûå èñêàæåíèÿ â îäíîé èç ïè�ðàìèä, ÷òî îòíîñèòñÿ, âåðîÿòíî, è ê óïîìÿíóòûìâûøå èñêðèâëåíèÿì CuO2-ïëîñêîñòè. Ýòî îáåñïå÷è�âàåò áîëåå ñòàáèëüíîå ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå èáîëåå âûñîêèå T.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑóùåñòâîâàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòèòåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòî�ÿíèå ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ îò êîëè÷åñòâà CuO2-ñëîåââ îäíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå îäíîçíà÷íî ãîâî�ðèò î íàëè÷èè âçàèìîñâÿçè ìåæäó ìåõàíèçìîìñâåðõïðîâîäèìîñòè è ý��åêòàìè, ñâÿçàííûìè ñäîáàâëåíèåì CuO2-ñëîåâ. Îäíèì èç òàêèõ ý��åêòîâÿâëÿåòñÿ ïîÿâëåíèå âîçìîæíîñòè âíóòðèÿ÷åå÷íûõïåðåñêîêîâ ìåæäó ìåäíî-êèñëîðîäíûìè ñëîÿìèè äðóãèõ ìåæñëîéíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Â äàííîéðàáîòå â îáîáùåííîì ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ìåæñëîéíûõ ïåðåñêîêîâ â âèäåâîçìóùåíèÿ ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ìàêñèìàëüíîéT â äâóõñëîéíûõ êóïðàòàõ. Ïîýòîìó ìîæíî ñêà�çàòü, ÷òî îñíîâíîé ý��åêò âêëþ÷åíèÿ ìåæñëîéíûõïåðåñêîêîâ � ðàñùåïëåíèå çîí è, êàê ñëåäñòâèå,ïåðåðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé � íåÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé óâåëè÷åíèÿ T â ìíîãîñëîé�íûõ ñòðóêòóðàõ. Äðóãîå ñëåäñòâèå íàëè÷èÿ ñâÿçèìåæäó CuO2-ñëîÿìè � äâóõïèêîâàÿ ñòðóêòóðà384
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