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ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ Â ÑÈÑÒÅÌÅ p-ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ�. O. Çàéöåâ *Ìîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 ìàðòà 2012 ã.Èçó÷àåòñÿ ïðîáëåìà ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ýëåêòðîííîé ñèñòåìå ñ ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîé sp-îáîëî÷êîé.Îïðåäåëåíû àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ è ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèÿ îòîì, ÷òî ýíåðãèÿ Õàááàðäà ÿâëÿåòñÿ íàèáîëüøèì ýíåðãåòè÷åñêèì ïàðàìåòðîì.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇàäà÷à èçó÷åíèÿ âîçìîæíîñòè âîçíèêíîâåíèÿñâåðõïðîâîäèìîñòè â ñîåäèíåíèÿõ ñ ÷àñòè÷íî çàïîë�íåííîé p-îáîëî÷êîé íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà ñ íàëè�÷èåì ñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê�òðîíîâ, ïðèíàäëåæàùèõ îäíîìó è òîìó æå àòîìó.Íåïîñðåäñòâåííûå îöåíêè ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,ïðîäåëàííûå ñ ïîìîùüþ âîäîðîäîïîäîáíûõ âîëíî�âûõ �óíêöèé, ïðèâîäÿò ê ñëåäóþùèì ñîîòíîøåíè�ÿì: U = � e2rB Z�n ; rB = ~2me2 ; (1)ãäå rB � ðàäèóñ Áîðà, n � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñ�ëî, Z� � ý��åêòèâíûé çàðÿä ÿäðà, � � ÷èñëåííûéìíîæèòåëü ïîðÿäêà åäèíèöû.Â ñëó÷àå 1s-ýëåêòðîíîâ � = 5=8, Z� = Z � 5=16,òàê ÷òî Us � 17Z� [1℄.Äëÿ 3d-ýëåêòðîíîâ n = 3, îäíàêî äëÿ âòîðîéïîëîâèíû ðÿäà ïåðåõîäíûõ 3d-ìåòàëëîâ Z� > 5,÷òî îáúÿñíÿåò âîçíèêíîâåíèå âûñîêîòåìïåðàòóðíîéñâåðõïðîâîäèìîñòè ñîåäèíåíèé æåëåçà, íèêåëÿ è ìå�äè, äëÿ êîòîðûõ Ud > 10.Â ñëó÷àå 2p-ýëåêòðîíîâ n = 2. Îäíàêî óæå äëÿóãëåðîäíûõ ñîåäèíåíèé, ãäå Z = 2, áûëè ïîëó÷åíûñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: äëÿ áåíçîëà Up = 16:9 [2℄, äëÿïîëèàöåòèëåíà Up = 10 [3℄, äëÿ ãðà�èòà è ãðà�å�íà Up = 17:5 è Up = 17:0 [4℄. Ó÷åò ýêðàíèðîâàíèÿïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ çàðÿäà ïî÷òè âäâîå: äëÿãðà�èòà è ãðà�åíà ñîîòâåòñòâåííî U�p = 8:0�8.1 èU�p = 9:3 [4℄.Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äëÿ ñîåäèíåíèé àçîòàè êèñëîðîäà, äëÿ êîòîðûõ Z > 2, çíà÷åíèå U�p > 10,*E-mail: Zaitsev�rogdai�mail.ru

÷òî çàìåòíî ïðåâûøàåò çîííóþ ýíåðãèþ, îïðåäåëÿ�åìóþ ïåðåñêîêîì ýëåêòðîíîâ ìåæäó ñîñåäíèìè àòî�ìàìè [5℄.Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ïðè èçó÷åíèè ðàçëè÷íûõâçàèìîäåéñòâèé è, â ÷àñòíîñòè, äëÿ íàõîæäåíèÿ àì�ïëèòóäû ðàññåÿíèÿ âîçáóæäåíèé íåîáõîäèìî ïðåæ�äå âñåãî ó÷åñòü ñèëüíîå âíóòðèàòîìíîå âçàèìîäåé�ñòâèå óæå â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè. Äëÿ äîñòèæåíèÿýòîé öåëè èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä X-îïåðàòîðîâ Õàááàð�äà, à ñàìî âíóòðèàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå ñ÷èòàåò�ñÿ íàèáîëüøèì ýíåðãåòè÷åñêèì ïàðàìåòðîì è íèæåñ÷èòàåòñÿ ðàâíûì áåñêîíå÷íîñòè.Â äàëüíåéøåì óäàåòñÿ îïðåäåëèòü àìïëèòóäóðàññåÿíèÿ ëþáîé ïàðû âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïî�ëîæíûì çíàêîì èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà. �àñ�ñìîòðåíû äâà íàèáîëåå èíòåðåñíûõ îáúåêòà: òðåõ�ìåðíàÿ sp3-ñèñòåìà, ãäå ïåðåêðûâàþòñÿ ýëåêòðîí�íûå s-, px;y;z-îáîëî÷êè è äâóìåðíàÿ sp2-ñèñòåìà, ãäåïåðåêðûâàþòñÿ ýëåêòðîííûå s-, px;y-îáîëî÷êè. Äëÿýòèõ ñèñòåì âû÷èñëÿåòñÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ, êî�òîðàÿ ìåíÿåò çíàê âíóòðè êàæäîãî öåëî÷èñëåííî�ãî èíòåðâàëà ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè. Ïîëó÷åíûîáùèå óðàâíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè (îáîáùåííûåóðàâíåíèÿ �îðüêîâà), à òàêæå óðàâíåíèÿ äëÿ íà�õîæäåíèÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà.×àñòíûå ñëó÷àè s-, �- è �-ýëåêòðîíîâ, êîãäà çàïîë�íÿþòñÿ òîëüêî s-, pz- è (px; py)-îáîëî÷êè, áûëè ðàñ�ñìîòðåíû â ðàáîòàõ àâòîðà [6�8℄.2. ÏÅ�ÅÕÎÄ Ê ÀÒÎÌÍÎÌÓÏ�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÞ�àìèëüòîíèàí ñèñòåìû çàïèñûâàåòñÿ ÷åðåç îïå�ðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ è â ïðîñòåéøåì770



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâñëó÷àå ïåðåõîäîâ ê áëèæàéøèì ñîñåäÿì èìååò ñëå�äóþùèé âèä:Ĥ = Xi;k;r1;r2;� âyi;�(r1)b̂k;�(r2)tabi;k(r1 � r2) ++ Xi;k;r1;r2;� b̂yi;�(r1)âk;�(r2)tbai;k(r1 � r2)�� � Xk;r;� âyk;�(r)âk;�(r) � � Xk;r;� b̂yk;�(r)b̂k;�(r): (2)Â òðåõìåðíîì ñëó÷àå q-ýëåêòðîíîâ èíäåêñû ïðîáåãà�þò ÷åòûðå çíà÷åíèÿ: s, x; y; z. Â äâóìåðíîì ñëó÷àåèíäåêñû ïðîáåãàþò òðè çíà÷åíèÿ: s, x; y. Èíäåêñû¾a¿, ¾b¿ ñîîòâåòñòâóþò ðàçëè÷íûì ïîäðåøåòêàì.Âî âñåé 2s2p-ãðóïïå ýëåìåíòîâ è îäíîîð�áèòàëüíûå, è ðàçíîîðáèòàëüíûå êóëîíîâñêèåìàòðè÷íûå ýëåìåíòû èìåþò ïîðÿäîê íåñêîëüêèõýëåêòðîí-âîëüò è âåëèêè ïî ñðàâíåíèþ ñ èíòåãðà�ëàìè ïåðåñêîêà ê áëèæàéøèì ñîñåäÿì. Ïî ýòîéïðè÷èíå ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ êóëîíîâñêèõìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñ÷èòàþòñÿ áåñêîíå÷íûìè.Ïîñëå ïåðåõîäà ê àòîìíîìó ïðåäñòàâëåíèþ îïå�ðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ âûðàæàþòñÿ â âè�äå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà:âyk;�(r) =X� gk;�� X̂�r ; b̂yp;�(r) =X gp;� Ŷ r : (3a)Äëÿ íèçøèõ âûñîêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé êîý��è�öèåíòû gk;�� âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïðîèçâåäåíèÿ ñïè�íîâûõ è îðáèòàëüíûõ êîý��èöèåíòîâ âåêòîðíîãîñëîæåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå îòäåëåíèþ îäíîé ÷àñ�òèöû (ñì. íèæå). Îïåðàòîðû X�r � ýòî X-îïåðà-òîðû �åðìè-òèïà, óäîâëåòâîðÿþùèå íå�åðìèæèä�êîñòíûì ïåðåñòàíîâî÷íûì ñîîòíîøåíèÿì:nX̂nmr ; X̂kpr0 o = Ær;r0 �ÆmkX̂np + ÆpnX̂kmr � : (3b)Óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ nm íàõîäèì èç îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé�óíêöèè �ðèíà äëÿ êàæäîé ïàðû ñîïðÿæåííûõX-îïåðàòîðîâ:D�;�(r; � ; r0; � 0) = ��(� � � 0)hX�r (�)X�r0 (� 0)i++�(� 0 � �)hX�r0 (� 0)X�r (�)i: (4)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàèñïîëüçóåì ïðîñòåéøåå îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèåñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ. Â ýòîì ïðèáëèæåíèèêîìïîíåíòû Ôóðüå îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàD�;�! (p) òîëüêî ìíîæèòåëÿìè f� îòëè÷àþòñÿ îò òàêíàçûâàåìîé âèðòóàëüíîé �óíêöèè �ðèíà G�;�! (p),

êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþòèïà Äàéñîíà: D�;�! (p) = G�;�! (p)f� ; (5)nĜ�1! (p)o�� = fi!��m+�sg Æ(�+ �)���;�! (p): (6)Çäåñü �m � �s � ýíåðãèÿ ïåðåõîäà, îòâå÷àþùàÿ íî�ìåðó ïåðåõîäà �; ! = T (2n+ 1)�:Ïðè çàäàííûõ íîìåðàõ îäíî÷àñòè÷íîãî ïåðåõî�äà �(m; s) êàæäûé êîíöåâîé ìíîæèòåëü f� ðàâåíñóììå ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ íà÷àëüíîãî è êî�íå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ. Â íàøåì ïðèáëèæåíèè ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü åñòü ñóììà ïðîèçâåäåíèéêîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ íà îáîáùåííóþ ìàòðèöó ïå�ðåñêîêîâ è îäíîïåòëåâîé ïîïðàâêè:f�(s;m) = ns+nm; ��;�(p) = f�t��(p)+��;� ;t��(p) = gk;�� tks (p)gs;�� : (7)3. ÀÌÏËÈÒÓÄÀ �ÀÑÑÅßÍÈßÀìïëèòóäû äâóõ÷àñòè÷íîãî ðàññåÿíèÿ�0�;�;�;�(p) îïðåäåëÿþòñÿ êàê êîý��èöèåíòûïðè ïðîèçâåäåíèÿõ îïåðàòîðîâ X̂�X̂� , ïîëó÷åííûõâ ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèÿ äâîéíûõ êîììóòàòîðîânX̂�; hX̂�; Ĥio, ãäå Ĥ � îïåðàòîð �àìèëüòîíà (1),âûðàæåííûé ÷åðåç X-îïåðàòîðû.Ïîêàæåì, ÷òî ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè ïðîåêöèèñïèíà è ïðîåêöèè ìîìåíòà çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê íàõî�æäåíèþ ÷åòûðåõ íåçàâèñèìûõ âåðøèí.Çà�èêñèðóåì èíäåêñû îäíî÷àñòè÷íîãî ïåðåõî�äà �(n;m) òàêèì îáðàçîì, ÷òî n-ñîñòîÿíèå åñòü(N � 1)-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñ çàäàííîé ïðîåêöèåéïîëíîãî ñïèíà Sz � 1=2, à m-ñîñòîÿíèå åñòü N -÷àñ-òè÷íîå ñîñòîÿíèå ñ çàäàííîé ïðîåêöèåé ïîëíîãî ñïè�íà Sz. Åñëè ðàññåÿíèå ïðîèñõîäèò íà ñîâîêóïíîñòèâèðòóàëüíûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì ¾ââåðõ¿, òî ñëåäó�åò �èêñèðîâàòü ïåðåõîä ìåæäó (N � 1)-÷àñòè÷íûìd-ñîñòîÿíèåì è N -÷àñòè÷íûì -ñîñòîÿíèåì, à çàòåìâû÷èñëèòü àíòèêîììóòàòîð:nX̂n;m; X̂;do = Æm;X̂n;d + Æd;nX̂;m: (8)Äëÿ òîãî ÷òîáû âû÷èñëèòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿ îä�íî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûì çíà�êîì èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, íåîáõîäèìî çàäàòüïåðåõîä ìåæäó (N � 1)-÷àñòè÷íûì a-ñîñòîÿíèåìè N -÷àñòè÷íûì b-ñîñòîÿíèåì, ïðèíàäëåæàùèìè ê771 10*
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(n; b)(n;m) (n; b)(m;n)� (n; b)(n;m) (b; n) �à á

(n;m)
�èñ. 1. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå âåðøèííîé ÷àñ-òè êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè çàäàííîéïðîåêöèè n-ñîñòîÿíèÿãðóïïå îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ, ñ ãðóïïîé ¾ïåðå�âåðíóòûõ¿ ñïèíîâ, à çàòåì âû÷èñëèòü êîììóòàòîð1):hX̂a;b;�Æm;X̂n;d + Æd;nX̂;m�i == Æm; �Æb;nX̂a;d � Æa;dX̂n;b�++ Æd;n �Æb;X̂a;m � Æa;mX̂;b� : (9)Â íàøåì ñëó÷àå ñîñòîÿíèÿ (a; n; d) è (b;m; ) ïðèíàä�ëåæàò ñîñòîÿíèÿì ñ ðàçëè÷íûì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ.Ïîýòîìó ïåðâîå è ÷åòâåðòîå ñëàãàåìûå â ïðàâîé ÷àñ-òè (9) äîëæíû áûòü îòáðîøåíû, è ýòî ñîîòíîøåíèåóïðîùàåòñÿ:hX̂a;b;�Æm;X̂n;d + Æd;nX̂;m�i == �Æm;Æa;dX̂n;b + Æd;nÆb;X̂a;m: (10)Ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ðàññìîòðåíèåì ïåðåõîäîâ ìåæ�äó âûñîêîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè, êîãäà êàæäîå ñî�ñòîÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ÷àñòèö, ïðîåêöèÿìèïîëíîãî ñïèíà è ïîëíîãî ìîìåíòà. Ïîñêîëüêó, ñ äðó�ãîé ñòîðîíû, âñå îäíî÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ ñîîò�âåòñòâóþò ïåðåõîäàì ñ çàäàííûì èçìåíåíèåì ïðîåê�öèè ñïèíà è ïðîåêöèè ìîìåíòà, â ïåðâîì ñëàãàåìîìïðàâîé ÷àñòè (10) ñëåäóåò ñ÷èòàòü, ÷òî a = n, à âîâòîðîì ñëàãàåìîì � b = m. Â ðåçóëüòàòå ìû ïîëó�÷èì ÷åòûðåõâåðøèííûå ÷àñòè, îïðåäåëÿþùèå êèíå�ìàòè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèå äëÿ äâóõ äèàãðàìì, êî�òîðûå ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1a, 2a.Åñëè æå ìû ðàññìàòðèâàåì ðàññåÿíèå íà ñîâî�êóïíîñòè âèðòóàëüíûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì ¾âíèç¿,1) Ïîÿâëåíèå êîììóòàòîðà âìåñòî àíòèêîììóòàòîðà ñâÿçà�íî ñ òåì, ÷òî îïåðàòîðû X̂n;d è X̂;m ïðèíàäëåæàò ê îïåðà�òîðàì áîçå-òèïà, êàæäûé èç êîòîðûõ îòâå÷àåò ïåðåõîäàì áåçèçìåíåíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö.

(n;m) (m;n)� (n;m) �à á(m; a)(a;m)(a;m) (n;m)(a;m)
�èñ. 2. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå âåðøèííîé ÷àñ-òè êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè çàäàííîéïðîåêöèè m-ñîñòîÿíèÿòî ñëåäóåò �èêñèðîâàòü ïåðåõîä ìåæäó N -÷àñòè÷-íûì b-ñîñòîÿíèåì è (N � 1)-÷àñòè÷íûì a-ñîñòîÿíè-åì, à çàòåì âû÷èñëèòü àíòèêîììóòàòîð:nX̂n;m; X̂b;ao = Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m: (11)Äëÿ òîãî ÷òîáû âû÷èñëèòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿîäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûìçíàêîì èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, íåîáõîäèìî çà�äàòü ïåðåõîä ìåæäó (N�1)-÷àñòè÷íûì -ñîñòîÿíèåìè N -÷àñòè÷íûì d-ñîñòîÿíèåì, ïðèíàäëåæàùèìè êòîé æå ãðóïïå îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì¾âíèç¿, à çàòåì âû÷èñëèòü êîììóòàòîð:hX̂;d;�Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m�i == Æm;b �Æd;nX̂;a � Æa;X̂n;d�++ Æn;a �Æb;dX̂;m � Æm;X̂b;d� : (12)�àññóæäåíèÿ, àíàëîãè÷íûå ïðåäûäóùèì, ïîêàçûâà�þò, ÷òî ïåðâîå è ÷åòâåðòîå ñëàãàåìûå â ïðàâîé ÷àñòè(12) äîëæíû áûòü îòáðîøåíû, è âìåñòî (12) èìååì:hX̂;d;�Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m�i == �Æm;bÆa;X̂n;d + Æn;aÆb;dX̂;m: (13)Êðîìå òîãî, äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ ìåæäóâûñîêîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè, ñëåäóåò ñ÷èòàòü,÷òî b = d = m, à âî âòîðîì ñëàãàåìîì: a =  = n. Âðåçóëüòàòå ìû ïîëó÷èì ÷åòûðåõâåðøèííûå ÷àñòè,îïðåäåëÿþùèå êèíåìàòè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèåäëÿ äâóõ äèàãðàìì, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 1á, 2á.772



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâ4. ÀÍÎÌÀËÜÍÀß ÔÓÍÊÖÈß ��ÈÍÀ ÈÓ�ÀÂÍÅÍÈß ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÈÄëÿ íàïèñàíèÿ óðàâíåíèé ñâåðõïðîâîäèìîñòè çà�ïèøåì îáðàòíóþ �óíêöèþ �ðèíà ñ ó÷åòîì íàëè÷èÿàíîìàëüíûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ �óíêöèé �̂è �� [9℄,�Ĝ!(p)��1 == 0B� �Ĝ0!(p)��1 ��̂an���(an) ��Ĝ0�!(p)��1 1CA : (14)Çäåñü G(0) � íóëåâàÿ �óíêöèÿ �ðèíà, âû÷èñëåííàÿâ íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè:��Ĝ0!(p)��1�ik = (i!n + �)Æik � fbibktp; (15)ãäå !n = �T (2n+1), � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, f �êîíöåâîé ìíîæèòåëü, îïðåäåëåííûé äëÿ êàæäîãî öå�ëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé,bk � êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ îïåðàòîðîâ ðîæ-äåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ ïî X-îïåðàòîðàì Õàááàðäà.Âû÷èñëåíèå àíîìàëüíûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêèõ ÷àñòåé ïðîâîäèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñãðà�èêàìè íà ðèñ. 3, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîäåðæèòîäíó èç âåðøèí êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿñ ìíîæèòåëåì, ïðîïîðöèîíàëüíûì ïðîèçâåäåíèþêîìïîíåíòû Ôóðüå îò èíòåãðàëà ïåðåñêîêà è àíî�ìàëüíîé ãðèíîâñêîé �óíêöèè. Ñîîòâåòñòâóþùèå

(a; n) (m;n)k�(n;m) �(a; n)

�� + �
(m; b) (m;n)ki i�(n;m) �(m; b)�èñ. 3. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå àíîìàëüíîéñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè êèíåìàòè÷åñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïðè çàäàííîé ïðîåêöèè n-ñîñòîÿ-íèÿ

êîìïîíåíòû àíîìàëüíîé �óíêöèè �ðèíà îïðåäåëÿ�þòñÿ ÷åðåç îáðàòíóþ �óíêöèþ �ðèíà ñ ïîìîùüþîáùåãî óðàâíåíèÿ (14).Äëÿ íàïèñàíèÿ óðàâíåíèé �îðüêîâà íåîáõîäèìîðàññìîòðåòü âûðàæåíèå äëÿ îáðàòíîé �óíêöèè �ðè�íà (14) è çàïèñàòü ñàìîñîãëàñîâàííûå âûðàæåíèÿäëÿ îäíîïåòëåâûõ àíîìàëüíûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè-÷åñêèõ ÷àñòåé, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 3.Äëÿ çàäàííûõ çíà÷åíèé êîíöåâûõ êðèñòàëëè÷å�ñêèõ èíäåêñîâ è çàäàííîé ïðîåêöèè ñïèíà è èíäåê�ñîâ ïåðåõîäà ìîæíî íàïèñàòü:�an;i;k�;� = TX! Xp;s;� S(i;k)�;� bi;�� tis(p)bs;�� Gs;k;�;�! (p) == S(i;k)�;� bi;�� bk;�� �ik: (16)Îòëè÷íûå îò íóëÿ êîý��èöèåíòû ìàòðèö S(i;k)�;�îïðåäåëÿþòñÿ ñ ïîìîùüþ ñëåäóþùèõ ïðàâèë, êî�òîðûå �îðìóëèðóþòñÿ ïðè çàäàííûõ êðèñòàëëè÷å�ñêèõ èíäåêñàõ (i; k) [10℄.Îòìå÷åííûå çíàêîì ¾ìèíóñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäà�þò èíäåêñû (N � 1)-÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, îòíîñÿ�ùèõñÿ ê íîìåðó ñòðîêè è ê íîìåðó ñòîëáöà. Îòìå�÷åííûå çíàêîì ¾ïëþñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èíäåêñûN -÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ñîâïà�äåíèé ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü îáðàùàåò�ñÿ â íóëü.Ýòè ïðàâèëà ÿâëÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííûì ñëåä�ñòâèåì ñîîòíîøåíèé (10) è (13) è áóäóò èñïîëüçî�âàíû äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà ýëåêò-ðîííîé êîíöåíòðàöèè.Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî àíîìàëüíàÿ �óíêöèÿ�ðèíà Gs;k;�;�! (p) çàâèñèò îò èíäåêñà � ÷åðåç ìíîæè�òåëü bk;�� , òî àíîìàëüíàÿ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ÷àñòü ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â ñèììåòðè÷íîé�îðìå: �an;i;k�;� = �i;kbi;�� bk;�� : (17)Òàêàÿ çàïèñü ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äåëî ñâî�äèòñÿ ê íàïèñàíèþ óðàâíåíèÿ äëÿ òåíçîðíîãî ïàðà�ìåòðà ïîðÿäêà �ik :�ik == �i;kTX! Xp;s;� tis(p)bs;�� Gs;k;�;�! (p) �bk;�� ��1 ; (18)ãäå �i;k = P�;� S(i;k)�;� (bi;�� )2(bk;�� )2P� (bk;�� )2 : (19)773



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Òàêèì îáðàçîì, óäàåòñÿ âû÷èñëèòü êîíñòàíòû òî�÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò òåì�ïåðàòóðó ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Çàïèñàííûå âðàìêàõ ïîëþñíîãî ïðèáëèæåíèÿ ýòè óðàâíåíèÿ èìå�þò âèä��i=k = ��i=k �f Xp;n;s e(i)� (�p)e(i)� (p)e(n)� (p)�� e(s)� (�p) 1��(p) th(��(p)2T )��n;s; (20a)��i 6=k = ���i 6=kf Xp;n;s he(i)� (�p)e(k)� (p) ++ e(k)� (�p)e(i)� (p)i e(n)� (p)e(s)� (�p) 1��(p) �� th���(p)2T � ��n;s: (20b)Çäåñü e(i)� (p) � åäèíè÷íûå âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè,ñîîòâåòñòâóþùèå ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ ��(p), êî�òîðûå îïðåäåëÿþò ýíåðãèþ âîçáóæäåíèé ��(p) == fb2��(p)� �.Äàëåå áóäåò ðàññìîòðåí ñïîñîá ïîñëåäîâàòåëüíî�ãî âû÷èñëåíèÿ áåçðàçìåðíûõ êîíñòàíò âçàèìîäåé�ñòâèÿ �i;k , îòíîñÿùèõñÿ ê êàæäîìó çàäàííîìó èí�òåðâàëó èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ2).5. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜÂÛÑÎÊÎÑÏÈÍÎÂÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ(Ò�ÅÕÌÅ�ÍÛÉ ÑËÓ×ÀÉ)Â ýòîì ðàçäåëå ðàññìîòðèì ñîåäèíåíèÿ, óêîòîðûõ ïåðåêðûâàþòñÿ íåäîçàïîëíåííûå 2s- è2px;y;z-îáîëî÷êè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò òàê íàçûâàåìîéq-âàëåíòíîñòè [11℄.

5.1. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â îáëàñòè 1< nq < 2Â ýòîé îáëàñòè ñèñòåìà ðåçîíèðóåò ìåæäó âîñå�ìüþ îäíî÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 1=2 èøåñòüþ íèçøèìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì åäèíèöà.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì, êàæäûé îïåðàòîð ðîæäåíèÿèëè óíè÷òîæåíèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ëèíåéíîéêîìáèíàöèè äâóõ X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà:âyn� = Xm 6=n bmX̂m�kII(n(�);m(�)) ++ Xm 6=n~bmX̂m��kIIT (n;m): (21)Çäåñü m� � íîìåðà îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ñîñïèíîì 1=2 ñ ïðîåêöèåé �=2, II(n(�);m(�))� äâóõ�÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì 1 è ñ ïðîåêöèåé �,IIT (n;m)� äâóõ÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì 1è ñ íóëåâîé ïðîåêöèåé, êîý��èöèåíòû jbmj = 1,j~bmj = 1=p2.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 2à.Íèæå ñ�îðìóëèðîâàíû îáùèå ïðàâèëà âû÷èñëå�íèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.�àññìîòðèì, íàïðèìåð, ìàòðèöó ñîáñòâåí-íî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè hâ1"â1#i, äèàãîíàëüíóþ ïîêðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì:S1;1(�; �) =
= 1 " 1 # �i (1�; 2� j2�) (T1;2j2+) (1�; 3� j3�) (T1;3j3+) (1�; 4� j4�) (T1;4j4+)(2 + j1+; 2+) 0 � 0 0 0 0(2� jT1;2) � + 0 0 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 � 0 0(3� jT1;3) 0 0 � + 0 0(4 + j1+; 4+) 0 0 0 0 0 �(4� jT1;4) 0 0 0 0 � + : (22)Çäåñü âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, âîçíèêàþùèå îò àíîìàëüíûõ ñðåäíèõ hâ1"â1#i. Ýòà ìàòðèöà èìååòáëî÷íûé âèä:2) Ïðè ýòîì èíòåðâàë ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè îò íóëÿ äî åäèíèöû íå ðàññìàòðèâàåòñÿ, êàê íå ïðåäñòàâëÿþùèé ïðèíöè�ïèàëüíîãî èíòåðåñà. 774



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâS1;1(�; �) = 1 " 1 # �i ((1; 2)j2) ((1; 3)j3) ((1; 4)j4)(2j(1; 2)) Q̂2 0 0(3j(1; 3)) 0 Q̂3 0(4j(1; 4)) 0 0 Q̂4 : (22a)Òðè ìàòðèöû Q̂n íå îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà, Q̂n = Ŵ2, ãäåQ̂n = 1 " 1 # �i (1�; n� jn�) (T1;njn+)(n+ j1+; n+) 0 �(n� jT1;n) � + ; n = 2; 3; 4: (22b)Ýòè ïðàâèëà íàõîæäåíèÿ çíàêîâ åñòü íåïîñðåäñòâåí�íîå ñëåäñòâèå îïðåäåëåíèÿ âåðøèííîé ÷àñòè ñîãëàñ�íî îáùèì ñîîòíîøåíèÿì (12) è (13).Îñòàëüíûå ÷åòûðå ìàòðèöû hâk"ân#i ïðè k = n == s; x; y; z, äèàãîíàëüíûå ïî íèæíèì êðèñòàëëè÷åñ-êèì èíäåêñàì, èìåþò òîò æå âèä (22a) è (22b).Áåçðàçìåðíûå äèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàèìî�äåéñòâèÿ íàõîäèì ñ ïîìîùüþ ñëåäóþùåãî ñïîñîáàóñðåäíåíèÿ (ñì. îïðåäåëåíèå (19)):
�1;1 = 1b2 X�;� b2�S(1;1)�;� b2� = �12 ; b2 =X� b2� = 32 ; (23)ãäå êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ b22k+1 = 1 è b22k == 1=2.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûìñðåäíèì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïî êðèñòàëëè÷åñ-êèì èíäåêñàì.Íèæå âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îòâå÷àþ�ùèå ìàòðèöàì hâ1"â2#i, à òàêæå hâ2"â1#i:S(1;2)�;� =

= 1 " 2 # �i (1�; 2� j1�) (T1;2j1+) (2�; 3� j3�) (T2;3j3+) (2�; 4� j4�) (T2;4j4+)(2 + j1+; 2+) 0 0 0 0 0 0(2� jT1;2) 0 + 0 0 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 � 0 0(3� jT1;3) 0 0 � 0 0 0(4 + j1+; 4+) 0 0 0 0 0 �(4� jT1;4) 0 0 0 0 � 0 : (24)
Çäåñü âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, âîçíèêàþùèåîò àíîìàëüíûõ ñðåäíèõ hâ1"â2#i. Ìàòðèöà S1;2�;� , çàïèñàííàÿ òîëüêî ÷åðåç íîìåðàîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, èìååò áëî÷íûé âèä:S(1;2)�;� = 1 " 2 # �i ((1; 2)j1) ((2; 3)j3) ((2; 4)j4)(2j(1; 2)) P̂2 0 0(3j(1; 3)) 0 R̂3 0(4j(1; 4)) 0 0 R̂4 ; (24a)ãäå P̂2 = 1 " 2 # �i (2�; 1� j1�) (T2;1j1+)(2 + j1+; 2+) 0 0(2� jT1;2) 0 + ; (24b)R̂3 = R̂4 = 1 " 2 # �i (2�; n� jn�) (T2;njn+)(n+ j1+; n+) 0 �(n� jT1;n) � 0 ; n = 3; 4: (24)775



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Èñïîëüçóÿ òîò æå ìåòîä, ìîæíî ïîñòðîèòü ìàòðèöó Ŝ2;1:Ŝ2;1�;� =
= 2 " 1 # �i (1�; 2� j2�) (T1;2j2+) (1�; 3� j3�) (T1;3j3+) (1�; 4� j4�) (T1;4j4+)(1 + j2+; 1+) 0 0 0 0 0 0(1� jT1;2) 0 + 0 0 0 0(3 + j2+; 3+) 0 0 0 � 0 0(3� jT2;3) 0 0 � 0 0 0(4 + j2+; 4+) 0 0 0 0 0 �(4� jT2;4) 0 0 0 0 � 0 : (24d)
Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X�;� b2�S(1;2)�;� b2� = � 718 ; (25)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿb1 = �b3 = b5 = 1; b2 = �b4 = b6 = 1p2 :Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ äâåíàäöàòè íåäèàãîíàëü�íûõ ìàòðèö, ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåä�íèì hâk"ân#i ïðè k 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëü�òàòàì.Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè nq : f = a + bnq, ãäå êî�ý��èöèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû äëÿ öåëûõ çíà÷åíèé nq âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîéîáðàòíîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 1 < nq < 2, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ èìååìf = nq � 118 + 2� nq8 = 14� 5nq72 : (26)Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîå äëÿ èíòåðâàëà 1 << nq < 2, èìååò ñëåäóþùèé âèä:nq = 1 + 18fXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =Xk b2k: (27)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷å�íèÿ êîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ ðàâíà ñðåäíåàðè�ìåòè÷å�ñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìè òî÷�êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà�öèè ýëåêòðîíîâ: (f)�1 = 13.

5.2. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â îáëàñòè 2< nq < 3Â ñëó÷àå 2 < nq < 3 íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòü ïå�ðåõîäû ìåæäó äâóõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïè�íîì 1 è òðåõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 3=2.Øåñòü íèçøèõ äâóõ÷àñòè÷íûõ âûñîêîñïèíîâûõñîñòîÿíèé èìåþò ñïèí S = 1:âyk� âyn�j0i (Sz = ��);1p2 �âyk"b̂yn# + âyk#b̂yn"� j0i (Sz = 0); (28)ãäå êðèñòàëëè÷åñêèå èíäåêñû k è n ïðîáåãàþò ÷å�òûðå çíà÷åíèÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñüóñëîâèå k > n. Ýòè ñîñòîÿíèÿ ðåçîíèðóþò ñ øåñò�íàäöàòüþ òðåõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ïîëíûìñïèíîì 3/2 (k > n > m):âyk� âyn� âym�j0i �Sz = 32�� ; (29a)1p3 �âyk"âyn"âym#+âyk"âyn#âym"+âyk#âyn"âym"� j0i�Sz = 12� ; (29b)1p3 �âyk#âyn#âym"+âyk#âyn"âym#+âyk"âyn#âym#� j0i�Sz = �12� : (29)Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïîñòà�âèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìè èç�ìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèï ïî�ñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè-÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïåðåñòà�íîâî÷íûìè ñîîòíîøåíèÿìè (12) è (13) è �àêòè÷åñêè776



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâîïðåäåëÿåòñÿ ïî òåì æå ïðàâèëàì, ÷òî è â ïðåäûäó�ùåì ðàçäåëå.Ñíà÷àëà ðàññìîòðèì ìàòðèöó, äèàãîíàëüíóþ ïî êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì. Çàïèñàííàÿ òîëüêî ÷å�ðåç íîìåðà îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, îíà èìååòáëî÷íûé âèä:Ŝ(1;1)�;� = 1 " 1 # �i (1; 2; 3j2; 3) (2; 4j1; 2; 4j2; 4) (1; 3; 4j3; 4)(2; 3j1; 2; 3) Ŵ3 0 0(2; 4j1; 2; 4) 0 Ŵ3(3; 4j1; 3; 4) 0 0 Ŵ3 : (30)Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû òðè îäèíàêîâûõ ìàòðèöû Ŵ3:
Ŵ3 = 1 " 1 # �i ��32(1; 2; 3)j � 1� ��12(1; 2; 3)j0� �12(1; 2; 3)j1��1(2; 3)j32(1; 2; 3)� 0 0 ��0(2; 3)j12(1; 2; 3)� 0 � +��1(2; 3)j � 12(1; 2; 3)� � + 0 : (31)

Ìàòðèöà S(1;1), çàïèñàííàÿ ñ ïîìîùüþ (30) è(31), ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü áåçðàçìåðíóþ êîíñòàí�òó �:� = 1b2 X�;� b2�b2�S�;� = �13 ; b2 =X� b2�; (32)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ:b1 = �b5 = b9 = 1; b2 = �b6 = b10 = p2p3 ;b3 = �b11 = b15 = 1p3 : (33)Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ ÷åòûðåõ ìàòðèö, äèàãî�íàëüíûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò êòåì æå ðåçóëüòàòàì (30), (31).Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè nq : f = a + bnq, ãäå êî�ý��èöèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû äëÿ öåëûõ çíà÷åíèé nq âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîéîáðàòíîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.

Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 2 < nq < 3, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ èìååìf = nq � 216 + 3� nq18 = nq + 6144 : (34)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 2 < nq < 3,nq = 2 + 16fXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =X� b2�: (35)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåâîãî ìíîæèòåëÿ (f)�1, ðàâíà ñðåäíåàðè�ìåòè÷å�ñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìè òî÷�êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà�öèè ýëåêòðîíîâ: (f)�1 = 17.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûìãðèíîâñêèì �óíêöèÿì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïîêðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì.�àññìîòðèì, íàïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþìàòðèöàì hâ2"â1#i:Ŝ(2;1)�;� = 2 " 1 # �i (1; 2; 3j2; 3) (1; 2; 4j2; 4) (1; 3; 4j3; 4)(1; 3j1; 2; 3) V̂ 0 0(1; 4j1; 2; 4) 0 V̂ 0(3; 4j2; 3; 4) 0 0 Û : (36)777



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû äâå îäèíàêîâûå ìàòðèöû V̂ ,
V̂ = 1 " 1 # �i ��32 j � 1� ��12 j0� �12 j1��1j32� 0 0 0�0j12� 0 0 +��1j � 12� 0 + 0 : (37)

Íà äèàãîíàëè òàêæå èìååòñÿ ìàòðèöà Û :Û =
= 0BBBBBBBBBBBB�

1 " 1 # �i ��32(1; 3; 4)j�1(3; 4)� ��12(1; 3; 4)j0(3; 4)� �12(1; 3; 4)j�1(3; 4)��1(3; 4)j32(2; 3; 4)� 0 0 ��0(3; 4)j12(2; 3; 4)� 0 � 0��1(3; 4)j � 12(2; 3; 4)� � 0 0
1CCCCCCCCCCCCA : (38)

Çäåñü ïîïàðíî ñîâïàäàþò äâóõýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ Sz(3; 4), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ ¾ïðèòÿãàòåëü�íûõ¿ âåðøèííûõ ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ìèíóñ¿).Ñóùåñòâóåò òàêæå ãðóïïà ïåðåõîäîâ, êîãäà ê äâóõýëåêòðîííûì ñîñòîÿíèÿì ñ íîìåðàìè 2, 3 äîáàâëÿåòñÿýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå ñ íîìåðîì 4. Äëÿ ýòîé ãðóïïû ïåðåõîäîâ ïîëó÷èì ñëåäóþùóþ òàáëèöó:4 " 1 # �i ��32 j � 1� ��12 j0� �12 j1��1(2; 3)j32(2; 3; 4)� 0 0 ��0(2; 3)j12(2; 3; 4)� 0 � 0��1(2; 3)j � 12(2; 3; 4)� � 0 0 : (39)
Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�2;1 = �1;2 = 1b2 X�;� b2�b2�S(2;1)�;� = � 127 : (40)Çäåñü èñïîëüçîâàíû êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëî�æåíèÿ (33).5.3. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â îáëàñòè 3< nq < 4Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�

ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 2à:Ŝ1;1�;� = 1 " 1 # �i (1; 2; 3; 4j2; 3; 4)(2; 3; 4j1; 2; 3; 4) Ŵ4 : (41)Òàêèì îáðàçîì, ìàòðèöà Ŝ1;1 ñîâïàäàåò ñ ìàòðè�öåé Ŵ4:778



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâ1 " 1 # �i ��2j � 32� ��1j � 12� �0j12� �1j32��32 j2� 0 0 0 ��12 j1� 0 0 � +��12 j0� 0 � + 0��32 j � 1� � + 0 0 : (42)
Îïðåäåëåíèå çíàêîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî òåì æå ïðà�âèëàì, ÷òî è â äâóõ ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõÎñòàëüíûå ÷åòûðå ìàòðèöû hâk"ân#i, äèàãîíàëü�íûå ïî íèæíèì êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì, èìåþòàíàëîãè÷íûé âèä.Äàëåå íàõîäèì áåçðàçìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X�;� b2�b2�S�;� = �14 ; b2 =X� b2�: (43)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîð�ìèðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿb1 = 1; b2 = p32 ; b3 = p22 ; b2 = 12 : (44)Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè nq : f = a + bnq, ãäå êî�ý��èöèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû äëÿ öåëûõ çíà÷åíèé nq âåëè÷èíà f áûëà ðàâíàîáðàòíîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 3 < nq < 4, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,f = nq � 35 + 4� nq16 = 11nq � 2880 : (45)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 3 < nq < 4,

nq = 3 + 5fpXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =X� b2�: (46)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷å�íèÿ êîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ ðàâíà ñðåäíåàðè�ìåòè÷å�ñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìè òî÷�êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà�öèè ýëåêòðîíîâ: (f)�1 = 21=2. Âû÷èñëåíèå îñòàëü�íûõ ÷åòûðåõ ìàòðèö, äèàãîíàëüíûõ ïî êðèñòàë�ëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòà�òàì (42), (44).Îïðåäåëèì âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèåíåäèàãîíàëüíûì ãðèíîâñêèì �óíêöèÿì. �àññìîò�ðèì, íàïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþ ìàòðèöàìhâ1"â2#i:Ŝ1;2�;� = 1 " 2 # �i (1; 2; 3; 4j1; 3; 4)(2; 3; 4j1; 2; 3; 4) V̂ : (47)Â ýòîé ìàòðèöå íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëü�êî äëÿ ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3; 4),÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåð�øèííûõ ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ïëþñ¿). Òàêèì îáðàçîì,èìååì ìàòðèöó V̂ ,
V̂ = 1 " 2 # �i ��2j � 32� ��1j � 12� �0j12� �1j32��32 j2� 0 0 0 0�12 j1� 0 0 0 +��12 j0� 0 0 + 0��32 j � 1� 0 + 0 0 : (48)

779



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Òàáëèöà 1# ! 1 < nq < 2 2 < nq < 3 3 < nq < 4f (14�5nq)=72 (nq+6)=144 (11nq�28)=80~b2 3=2 2 5=2�i=k(= �) �1=2 �1=3 �1=4�i 6=k �7=18 �1=27 1=4f�1 13 17 21=2j�j=~b2f 13=3 17=6 21=10Îáëàñòü 22=13<nq<2 42=17<nq<3 68=21<nq<4Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X�;� b2�b2�S(1;2)�;� = 14 ; (49)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ (44).Çàìåòèì, ÷òî, â îòëè÷èå îò äâóõ äðóãèõ ñëó÷àåâ,ïîëó÷åííàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü �i 6=k îêàçàëàñü ïîëî�æèòåëüíîé.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðèö,ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèì hâk"ân#i ïðèk 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòàòàì (47) è (48).5.4. Ñïèñîê ðåçóëüòàòîâ äëÿ âñåé îáëàñòè1 < nq < 4Âñå ðåçóëüòàòû, êàñàþùèåñÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòèq-ýëåêòðîíîâ, ñâåäåíû â òàáë. 1.

Â òàáë. 1 âåëè÷èíû ~b2 îïðåäåëåíû êàê ñóììûíåïîâòîðÿþùèõñÿ êâàäðàòîâ ñïèíîâûõ êîý��èöèåí�òîâ âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ. Â ïðåäïîñëåäíåé ñòðîêåñîáðàíû áåçðàçìåðíûå êîý��èöèåíòû, âõîäÿùèå âîïðåäåëåíèå êîíñòàíòû ÁÊØ. Â ïîñëåäíåé ñòðîêåîïðåäåëåíû èíòåðâàëû ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâî�äèìîñòè, âû÷èñëåííûå äëÿ ñèììåòðè÷íîé ýíåðãåòè�÷åñêîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé.6. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜÂÛÑÎÊÎÑÏÈÍÎÂÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ(ÄÂÓÌÅ�ÍÛÉ ÑËÓ×ÀÉ sp2)Âû÷èñëåíèÿ áåçðàçìåðíûõ êîíñòàíò äëÿ ñëó÷àÿïåðåêðûòèÿ ýëåêòðîííûõ 2s- è 2px;y-îáîëî÷åê, êî�ãäà ìû èìååì äåëî ñ øåñòèýëåêòðîííûìè ñèñòåìà�ìè, ïðîèñõîäÿò ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äëÿ âîñüìè�ýëåêòðîííîé ñèñòåìû.6.1. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â îáëàñòè 1 < nt < 2Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 2à:
S(1;1)(�; �) = 1 " 1 # �i (1�; 2� j2�) (T1;2j2+) (1�; 3� j3�) (T1;3j3+)(2 + j1+; 2+) 0 � 0 0(2� jT1;2) � + 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 �(3� jT1;3) 0 0 � + : (50)

Ýòà ìàòðèöà èìååò áëî÷íûé âèä. Äâå ìàòðèöû Qníå îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà, Q̂n = Ŵ2, ãäå ìàòðèöàŴ2 îïðåäåëåíà â (22b).Îñòàëüíûå òðè ìàòðèöû hâk"ân#i ïðè k = n, äèà�ãîíàëüíûå ïî íèæíèì êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì,èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä.Ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åííîé ìàòðèöû S(1;1) âû÷èñëÿ�åì áåçðàçìåðíóþ êîíñòàíòó �:
� = 1b2 Xk;p b2kb2pSk;p = �12 ; b2 = Xk=1;2 b2k: (51)Ïî ïðè÷èíå ðàâåíñòâà ìàòðèö Q̂1 è Q̂2 çäåñü ñóììè�ðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ òîëüêî ïî äâóì ïåðâûì èíäåê�ñàì è èñïîëüçóþòñÿ òîëüêî äâà ðàçíûõ êîý��èöè�åíòà âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ: b1 = 1, b2 = 1=p2.Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè òîò æå ðåçóëüòàò,÷òî è äëÿ nq-ýëåêòðîíîâ.780



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâÊîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè nt: f = a + bnt, ãäå êî�ý��èöèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû äëÿ öåëûõ çíà÷åíèé nt âåëè÷èíà f áûëà ðàâíàîáðàòíîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 1 < nt < 2, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,ft = nt � 19 + 2� nt6 = 4� nt18 : (52)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 1 < nq < 2,

nt = 1 + 9ftXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =X� b2�: (53)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷å�íèÿ êîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ ðàâíà ñðåäíåàðè�ìåòè÷å�ñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìè òî÷�êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà�öèè ýëåêòðîíîâ: (f)�1 = 15=2.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûìñðåäíèì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïî êðèñòàëëè÷å�ñêèì èíäåêñàì.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè pàññìîòðèì ìàòðèöyhâ1"â2#i:
S1;2�;� = 1 " 2 # �i (1�; 2� j1�) (T1;2j1+) (2�; 3� j3�) (T2;3j3+)(2 + j1+; 2+) 0 0 0 0(2� jT1;2) 0 + 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 �(3� jT1;3) 0 0 � 0 : (54)

Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ øåñòè íåäèàãîíàëüíûõìàòðèö, ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèìhâk"ân#i ïðè k 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòàòàì.Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X�;� b2�S(1;2)�;� b2� = �14 ;b2 =X� b2�: (55)Çäåñü ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî ÷åòûðåì âîç�ìîæíûì ïåðåõîäàì è èñïîëüçóþòñÿ ÷åòûðå êîý��è�öèåíòà âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ:b1 = �b3 = 1; b2 = �b4 = 1p2 : (56)6.2. Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â îáëàñòè 2 < nt < 3Â ñëó÷àå 2 < nt < 3 íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòü ïå�ðåõîäû ìåæäó äâóõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïè�íîì 1 è òðåõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 3=2.Â ñëó÷àå ñèëüíîé êóáè÷åñêîé àíèçîòðîïèè øåñòü

íèçøèõ äâóõ÷àñòè÷íûõ âûñîêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèéèìåþò ñïèí S = 1:âyk� âyn�j0i (Sz = ��);1p2 �âyk"b̂yn# + âyk#b̂yn"� j0i (Sz = 0); (57)ãäå êðèñòàëëè÷åñêèå èíäåêñû k è n ïðîáåãàþò ÷å�òûðå çíà÷åíèÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñüóñëîâèå k > n. Ýòè ñîñòîÿíèÿ ðåçîíèðóþò ñ ÷åòûðü�ìÿ òðåõ÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ïîëíûì ñïèíîì3/2 (k > n > m):âyk� âyn� âym� j0i; �Sz = 32�� ; (58a)1p3 �âyk"âyn"âym#+âyk"âyn#âym"+âyk#âyn"âym"� j0i�Sz = 12� ; (58b)1p3 �âyk#âyn#âym"+âyk#âyn"âym#+âyk"âyn#âym#� j0i�Sz = �12� : (58)Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìè781



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012èçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Çàòåì èñ�ïîëüçóåì îáùèå ïðàâèëà íàõîæäåíèÿ îòëè÷íûõ îòíóëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Â ðåçóëüòàòå íàõîäèì ìàòðèöó, äèàãîíàëüíóþ ïî êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåê�ñàì:
Ŝ1;1�;� = 1 " 1 # �i ��32(1; 2; 3)j � 1� ��12(1; 2; 3)j0� �12(1; 2; 3)j1��1(2; 3)j32(1; 2; 3)� 0 0 ��0(2; 3)j12(1; 2; 3)� 0 � +��1(2; 3)j � 12(1; 2; 3)� � + 0 : (59)

Âñå íåíóëåâûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû íàõîäèì ïî îá�ùèì ïðàâèëàì.Äàëåå âû÷èñëÿåì áåçðàçìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X�;� b2�b2�S�;� = �13 ; b2 =X� b2�; (60)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿb1 = 1; b2 = p2p3 ; b3 = 1p3 : (61)Âû÷èñëåíèå òðåõ îñòàëüíûõ ìàòðèö, äèàãîíàëü�íûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò ê òåìæå ðåçóëüòàòàì (59), (60).Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè nt: f = a + bnt, ãäå êî�ý��èöèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî�áû äëÿ öåëûõ çíà÷åíèé nt âåëè÷èíà f áûëà ðàâíàîáðàòíîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 2 < nt < 3, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþf = nt � 24 + 3� nt9 = 5nt � 636 :Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 2 < nt < 3:nt = 2 + 4fXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =X� b2�: (62)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåâîãî ìíîæèòåëÿ (f)�1 ðàâíà ñðåäíåàðè�ìåòè÷å�ñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìè òî÷�êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà�öèè ýëåêòðîíîâ: (f)�1 = 13=2.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûì

ãðèíîâñêèì �óíêöèÿì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïîêðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì.�àññìîòðèì, íàïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþìàòðèöàì hâ2"â1#i:Ŝ(1;2)�;� = 1 " 1 # �i (1; 2; 3j2; 3)(1; 3j1; 2; 3) V̂ : (63)Â ýòîé ìàòðèöå íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêîäëÿ òðåõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3), ÷òî ñîîò�âåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèííûõ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ïëþñ¿). Òàêèì îáðàçîì, èìååììàòðèöó V̂ , V̂ = 0B� 0 0 00 0 10 1 0 1CA : (64)Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X�;� b2�b2�S(1;2)�;� = 29 : (65)Çàìåòèì, ÷òî, êàê è äëÿ îáëàñòè 3 < nq < 4,ïîëó÷åííàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü �i 6=k îêàçàëàñü ïîëî�æèòåëüíîé.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðèö,ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèì hâk"ân#i ïðèk 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòàòàì (64) è (65).6.3. Ñïèñîê ðåçóëüòàòîâ äëÿ âñåé îáëàñòè1< nt < 3Âñå ðåçóëüòàòû, îáñóæäåííûå â ðàçä. 6, ïðèâåäå�íû â òàáë. 2.782



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â ñèñòåìå p-ýëåêòðîíîâÒàáëèöà 2# ! 1 < nt < 2 2 < nt < 3f (4� nt)=18 (5nt � 6)=36~b2 3=2 2�i=k(= �) �1=2 �1=3�i 6=k �1=4 2=9f�1 15=2 13=2j�j=~b2f 5=2 13=2Îáëàñòü 8=5 < nt < 2 30=13 < nt < 3
7. ÎÑÍÎÂÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÇÀÊËÞ×ÈÒÅËÜÍÛÅ ÇÀÌÅ×ÀÍÈßÓðàâíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè (14)�(16) âìåñòå ñ÷èñëåííûìè âåëè÷èíàìè, êîòîðûå ñîáðàíû â òàáë. 1,2, ñòàíîâÿòñÿ âïîëíå îïðåäåëåííîé ñèñòåìîé óðàâíå�íèé ïðè çàäàííûõ ïàðàìåòðàõ, îïðåäåëÿþùèõ ñâîé�ñòâà íîðìàëüíîãî ìåòàëëà: ðàçìåðàõ êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêè, çíà÷åíèÿõ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà èîòíîñèòåëüíûõ çíà÷åíèÿõ âåëè÷èí ýíåðãèè 2s- è2p-ñîñòîÿíèé. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáî�òû îñíîâàíû íà ïðåäïîëîæåíèè î òîì, ÷òî ýíåðãèÿýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îòíåñåííî�ãî ê îäíîé è òîé æå ÿ÷åéêå, ÿâëÿåòñÿ íàèáîëüøèìýíåðãåòè÷åñêèì ïàðàìåòðîì è ñ÷èòàåòñÿ áåñêîíå÷�íîé. Îñíîâíîé êà÷åñòâåííûé ðåçóëüòàò ñîñòîèò âòîì, ÷òî, íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî êîíå÷íîãî çíà÷å�íèÿ, ñâåðõïðîâîäèìîñòü äîëæíà ñóùåñòâîâàòü âíó�òðè êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà êîíöåíòðà�öèé.Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ ìîæíî èñïîëüçîâàòüäëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìèíà ìåòàëëè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ íà îñíîâå ãðà�èòà(GICs � graphite interolation ompounds) [12℄. Ñî�åäèíåíèÿ ñ âåñüìà ìàëûì ïåðåíåñåííûì çàðÿäîì,òàêèå êàê Li+C�1=88 , íå ÿâëÿþòñÿ ñâåðõïðîâîäíè�êàìè. Ñîåäèíåíèÿ òèïà Na+C�1=22  ïîëîâèííûìïåðåíîñîì çàðÿäà èìåþò T ïîðÿäêà íåñêîëüêèõãðàäóñîâ, â òî âðåìÿ êàê ñîåäèíåíèå Ña2+C�1=36èìååò T = 11:5K.

Ñóùåñòâóþò òàêæå ñâåðõïðîâîäÿùèå êðåìíèå�âûå ñîåäèíåíèÿ (Na;Ba)xSi46 [13℄, Si2H6 [14℄, êîòî�ðûå ñëåäîâàëî áû ðàññìîòðåòü ñ ó÷åòîì ñèëüíûõýëåêòðîí-ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé.Ýòè ïðèìåðû, âìåñòå ñ îöåíêîé (1), óêàçûâàþòíà âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ ïðåäëàãàåìîé òåîðèè.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå âðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ �2.1947.2011 ïîòåìå ÍÈ� �306. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà.Íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ, � 69, Ôèçìàòëèò, Ìîñê�âà (2002).2. R. G. Parr, D. P. Crag, and I. G. Ross, J. Chem. Phys.18, 1561 (1950).3. Z. Vardeny and J. Tau, Phys. Rev. Lett. 54, 1844(1985).4. T. O. Wehling, E. �Sa�s�o�glu, C. Fridrih et al., Phys.Rev. Lett. 106, 236805 (2011).5. A. A. Ëåâèí, Ââåäåíèå â êâàíòîâóþ õèìèþ òâåðäî�ãî òåëà, ¾Õèìèÿ¿, Ìîñêâà (1974). A. A. Levin SolidState Quantum Chemistry, M Graw-Hill, New York(1977).6. R. O. Zaitsev, Phys. Lett. A 134, 199 (1988).7. �. Î. Çàéöåâ, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 94, 224 (2011).8. �. Î. Çàéöåâ, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 95, 422 (2012).9. Ë. Ï. �îðüêîâ, ÆÝÒÔ 34, 735 (1958).10. �. Î. Çàéöåâ, ÆÝÒÔ 140, 984 (2011).11. �. �åëüìàí, Êâàíòîâàÿ õèìèÿ, ÍÒÈ ÍÊÒÏ, Ìîñê�âà�Ëåíèíãðàä (1937).12. M. S�utherland, N. Doiron-Leyrand, L. Taillefer et al.,Phys. Rev. Lett. 98, 067003 (2007).13. H. Kawaji, H. Horie, S. Yamanaka et al., Phys. Rev.Lett. 74, 1427 (1995).14. J. A. Flores-Livas, M. Amsler, T. J. Lenovsky et al.,Phys. Rev. Lett. 108, 117004 (2012).
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