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ÂËÈßÍÈÅ ÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÎÍÍÎ-ÇÀÂÈÑÈÌÛÕÑÏÈÍ-ÇÀ�ßÄÎÂÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉ ÍÀ ÝÂÎËÞÖÈÞÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Û ÄÂÓÌÅ�ÍÎÉÌÎÄÅËÈ ÝÌÅ�ÈÂ. Â. Âàëüêîâ a*, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè a;b**, À. Ô. Áàðàáàíîâ aÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÈíñòèòóò �èçèêè âûñîêèõ äàâëåíèé �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142190, Òðîèöê, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 ÿíâàðÿ 2014 ã.Â ðàìêàõ äâóìåðíîé ìîäåëè Ýìåðè ïîêàçàíî, ÷òî ñèëüíàÿ ñâÿçü ìåæäó ñïèíîâîé ïîäñèñòåìîé èîíîâ ìå-äè, íàõîäÿùåéñÿ â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè, è ïîäñèñòåìîé êèñëîðîäíûõ äûðîê ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìóóìåíüøåíèþ ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè äûðîê íà êîíòóðå Ôåðìè. Ñïèí-çà-ðÿäîâûå êîððåëÿöèè ïðîÿâëÿþòñÿ ÷åðåç äâà êàíàëà. Ïåðâûé èç íèõ îáóñëîâëåí p�d-îáìåííîé ñâÿçüþñïèíîâ êèñëîðîäíîé è ìåäíîé äûðîê. Âòîðîé êàíàë âîçíèêàåò â ðåçóëüòàòå ñïèí-êîððåëèðîâàííûõ ïåðå-ñêîêîâ, êîãäà äâèæåíèå äûðîê ïî èîíàì êèñëîðîäà ñîïðîâîæäàåòñÿ ñïèí-�ëèï-ïðîöåññàìè, ò. å. îäíîâðå-ìåííûìè èçìåíåíèÿìè ïðîåêöèé ñïèíîâ ó êèñëîðîäíîé äûðêè è ó èîíà ìåäè. Â ðåçóëüòàòå ñàìîñîãëàñî-âàííûõ âû÷èñëåíèé óñòàíîâëåíî, ÷òî ó÷åò êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè ñïèíîâûõ è ìíîãîöåíòðîâûõñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿòîðîâ, âõîäÿùèõ â äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå, îáåñïå÷èâàåò ïîíèæåíèå ýíåðãèèñèñòåìû è ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà õàðàêòåð ýâîëþöèè �åðìè-ïîâåðõíîñòè ïðè äûðî÷íîì äîïèðîâàíèè.DOI: 10.7868/S00444510140601351. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑ÷èòàåòñÿ, ÷òî �îðìèðîâàíèå ýíåðãåòè÷åñêîãîñïåêòðà �åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé íîðìàëüíîé �à�çû âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ïðîèñ�õîäèò ïðè âçàèìíîì âëèÿíèè ñïèíîâûõ è çàðÿäî�âûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû [1�9℄. Åãî ïðîèñõîæäåíèå âý��åêòèâíîé ìîäåëè Ýìåðè [10�12℄ ñ äâóìÿ èîíà�ìè êèñëîðîäà íà îäíó ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ñâÿçàíîñ áîëüøîé âåëè÷èíîé îáìåííîé ñâÿçè ìåæäó ñïèíà�ìè êèñëîðîäíûõ è ìåäíûõ äûðîê [13℄. Âàæíàÿ îñî�áåííîñòü ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿåòñÿ òåì,÷òî îíî ïðèâîäèò ê ñïèí-êîððåëèðîâàííûì ïåðåñêî�êàì [2, 3, 14℄, ò. å. ê ïåðåñêîêàì, ñîïðîâîæäàþùè�ìèñÿ ñïèí-�ëèï-ïðîöåññàìè. Â ðåçóëüòàòå áîëüøóþ*E-mail: vvv�iph.krasn.ru**E-mail: ddm�iph.krasn.ru

ðîëü íà÷èíàåò èãðàòü ïåðåíîñ çàðÿäà ñ îäíîâðåìåí�íûì èçìåíåíèåì ïðîåêöèè ñïèíîâîãî ìîìåíòà ó êèñ�ëîðîäíîé äûðêè. Ïðè ýòîì èç çàêîíà ñîõðàíåíèÿñóììàðíîé ïðîåêöèè ñïèíîâîãî ìîìåíòà âñåé ñèñòå�ìû èíèöèèðóåòñÿ èçìåíåíèå ïðîåêöèè ñïèíà ó äûð�êè íà èîíå ìåäè.Èçâåñòíî, ÷òî ñïèí-ïîëÿðîííàÿ êîíöåïöèÿ ïîç�âîëÿåò ïîëó÷èòü êîððåêòíîå îïèñàíèå áëèæíèõñïèí-�åðìèîííûõ êîððåëÿöèé ïðè ïîñòðîåíèèòåîðèè ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû äâóìåðíîé ìî�äåëè Ýìåðè [2, 3℄. Ïðè òàêîì ïîäõîäå ñèëüíûåñïèí-çàðÿäîâûå �ëóêòóàöèè ó÷èòûâàþòñÿ ïîñðåä�ñòâîì ðàñøèðåíèÿ áàçèñíîãî íàáîðà îïåðàòîðîâ,â êîòîðûé âêëþ÷àþòñÿ ìóëüòèïëèêàòèâíûå îïåðà�òîðû, îïðåäåëÿåìûå êàê ïðîèçâåäåíèå ñïèíîâûõ è�åðìèåâñêèõ îïåðàòîðîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê ñîñåäíèìóçëàì. Òîãäà ñîñòàâëåíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿäëÿ ââåäåííîãî íàáîðà áàçèñíûõ îïåðàòîðîâ ñïîñëåäóþùèì ïðèìåíåíèåì ïðîåêöèîííîãî ìåòîäà1087



Â. Â. Âàëüêîâ, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè, À. Ô. Áàðàáàíîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014Öâàíöèãà �Ìîðè [4�6; 15; 16℄ ïîçâîëÿåò ñàìîñîãëàñî�âàííûì îáðàçîì ñòðîãî ó÷åñòü áëèæíèå ñïèí-�åð-ìèîííûå êîððåëÿöèè, ïîñêîëüêó äëÿ áàçèñíûõìóëüòèïëèêàòèâíûõ îïåðàòîðîâ íå èñïîëüçóåòñÿïðîöåäóðà ðàñöåïëåíèÿ. Â ðåçóëüòàòå ñïåêòð �åð�ìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé ïðèîáðåòàåò çàâèñèìîñòüîò ñïèí-�åðìèîííûõ êîððåëÿöèé, êîòîðàÿ áóäåòñóùåñòâåííî ñêàçûâàòüñÿ íà êîíöåíòðàöèîííîéýâîëþöèè �åðìè-êîíòóðà.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ �îòîýìèñ�ñèîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì(ARPES) ñâèäåòåëüñòâóþò î íåïðèìåíèìîñòèìîäåëè æåñòêîé çîíû äëÿ îïèñàíèÿ íàáëþäàå�ìîé òðàíñ�îðìàöèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè (ÏÔ)ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê â ñèñòåìå[17�21℄. Â ÷àñòíîñòè, óñòàíîâëåíî çíà÷èòåëüíîåîòëè÷èå ñïåêòðà �åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé âîïòèìàëüíî äîïèðîâàííûõ êóïðàòàõ îò ñïåêòðàâ êóïðàòàõ-èçîëÿòîðàõ. Â íåäîïèðîâàííûõ ñî�åäèíåíèÿõ ðåàëèçóåòñÿ èçîòðîïíîå äíî çîíû âîêðåñòíîñòè òî÷êè N = (�=2; �=2) èìïóëüñíîãîïðîñòðàíñòâà [17; 22�25℄, òîãäà êàê â îïòèìàëüíîäîïèðîâàííûõ êóïðàòàõ âîçíèêàþò áîëüøàÿ ÏÔñ öåíòðîì â òî÷êå M = (�; �) è îáëàñòü ïëîñêîéçîíû, êîòîðàÿ èìååò �îðìó ïðîòÿæåííîé ñåäëîâîéòî÷êè â íàïðàâëåíèè (0; �=2)�(0; �) [18; 26�31℄.Ïðè ìàëîì è ïðîìåæóòî÷íîì äîïèðîâàíèè îá�ëàñòü ïëîñêîé çîíû íàáëþäàåòñÿ è â íàïðàâëåíèè(0; �)�(�=2; �). Ïðè ïðîìåæóòî÷íîì äîïèðîâàíèèíàáëþäàåòñÿ âûñîêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ïñåâäîùåëüâáëèçè òî÷åê X = f(�; 0); (0; �)g ñ ýíåðãèåé ïîðÿäêà0:1 ýÂ [23; 32�34℄.Â äàííîé ðàáîòå ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî íàáëþäà�åìûå ýêñïåðèìåíòàëüíî [17; 22�25℄ îñîáåííîñòèýâîëþöèè ÏÔ ïðîñòûì îáðàçîì îáúÿñíÿþòñÿ âðàìêàõ ñïèí-ïîëÿðîííîé ïðèðîäû �åðìèåâñêèõêâàçè÷àñòèö [2℄. Ìåõàíèçì âîçíèêíîâåíèÿ òà�êèõ êâàçè÷àñòèö â êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõïðîäåìîíñòðèðîâàí â ðàìêàõ ý��åêòèâíîãî ãàìèëü�òîíèàíà äëÿ òðåõçîííîé ìîäåëè [10�12℄, ó÷èòûâà�þùåé ïðÿìûå êèñëîðîä-êèñëîðîäíûå ïåðåñêîêèâ CuO2-ïëîñêîñòè, à òàêæå àíòè�åððîìàãíèòíîå(ÀÔÌ) îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó áëèæàé�øèìè (Ig) è ñëåäóþùèìè çà áëèæàéøèìè (Id)ñîñåäÿìè. Ñóùåñòâåííî, ÷òî ïðè ïîñòðîåíèè ñïåê�òðà äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé è ïðè îïðåäåëåíèè ÏÔó÷èòûâàåòñÿ ðåàëüíàÿ ñòðóêòóðà CuO2-ïëîñêîñòè,à òàêæå íàëè÷èå ñèëüíîé ñâÿçè ìåæäó ñïèíàìèèîíîâ ìåäè è êèñëîðîäíûõ äûðîê.Äëÿ îïèñàíèÿ ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìûCuO2-ïëîñêîñòè â La2CuO4 áóäóò èñïîëüçîâàíû ðå�çóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ äâóìåðíîé ÀÔÌ-�ðóñò-

ðèðîâàííîé ìîäåëè �åéçåíáåðãà ñ S = 1=2. Èçâåñòíî,÷òî ÀÔÌ-âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñïè�íàìè èîíîâ Cu2+ â CuO2-ïëîñêîñòè âåëèêî (ïîðÿäêà0:13 ýÂ � 1500 K äëÿ La2CuO4 [35℄) è çíà÷èòåëüíîáîëüøå ìåæïëîñêîñòíîãî îáìåíà. Ìåæïëîñêîñòíîéîáìåí â îñíîâíîì îòâåòñòâåí çà äàëüíèé ïîðÿäîê,êîòîðûé íàáëþäàåòñÿ â äèýëåêòðè÷åñêîé �àçåCuO2-ïëîñêîñòåé (äëÿ La2CuO4 õàðàêòåðíàÿ òåìïå�ðàòóðà Íååëÿ TN � 300 K). Îäíàêî óæå ïðè ñðàâ�íèòåëüíî ñëàáîì äîïèðîâàíèè ñèñòåìû äûðêàìèäàëüíèé ÀÔÌ-ïîðÿäîê èñ÷åçàåò âî âñåì äèàïàçîíåòåìïåðàòóð. Òàêîå ïîâåäåíèå äîñòàòî÷íî õîðîøîìîäåëèðóåòñÿ ïîñðåäñòâîì ââåäåíèÿ �ðóñòðàöèè[36℄. Êëàñòåðíûå ðàñ÷åòû óêàçûâàþò íà íàëè�÷èå äîñòàòî÷íî áîëüøîãî ïàðàìåòðà �ðóñòðàöèèId=Ig � 0:1 äàæå äëÿ íåäîïèðîâàííîãî LSCO [37℄.Êîëè÷åñòâåííîå ðàññìîòðåíèå ñïèíîâîé ïîäñèñòåìûïðîâîäèòñÿ â ðàìêàõ ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîéñàìîñîãëàñîâàííîé òåîðèè [38�40℄.Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ìîäåëè ñ áîëü�øèì ÷èñëîì ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ â íàøåì ñëó�÷àå òðàíñ�îðìàöèÿ êîíòóðà Ôåðìè ïðîèñõîäèò ïîäâóì ïðè÷èíàì. Ïåðâàÿ ïðè÷èíà îáóñëîâëåíà ñèëü�íîé êîððåëÿöèåé ìåæäó ïîäñèñòåìîé ëîêàëèçîâàí�íûõ ñïèíîâ èîíîâ ìåäè, íàõîäÿùåéñÿ â ñîñòîÿíèèêâàíòîâîé ñïèíîâîé æèäêîñòè, è ïîäñèñòåìîé êèñ�ëîðîäíûõ äûðîê. Âòîðàÿ ïðè÷èíà ñâÿçàíà ñ èçìå�íåíèåì êîððåëÿöèîííûõ õàðàêòåðèñòèê êâàíòîâîéñïèíîâîé æèäêîñòè, âîçíèêàþùèõ ïðè âîçðàñòàíèèóðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ.Ñòàòüÿ ñòðóêòóðèðîâàíà ñëåäóþùèì îáðàçîì.Â ðàçä. 2 ïðåäñòàâëåí ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíè�àí ìîäåëè Ýìåðè äëÿ ðåæèìà áîëüøîãî, íî êî�íå÷íîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ äâóõ äûðîêíà îäíîì èîíå ìåäè. Ýòîò ãàìèëüòîíèàí äåéñòâó�åò â ïîäïðîñòðàíñòâå ãîìåîïîëÿðíûõ ñîñòîÿíèéèîíîâ ìåäè è îïèñûâàåò ñèëüíóþ ñâÿçü ëîêàëèçî�âàííûõ ñïèíîâûõ ìîìåíòîâ è äîïèðîâàííûõ äû�ðîê. Â ðàçä. 3 îáñóæäàåòñÿ ìåòîäèêà ðàñ÷åòà ñïåê�òðàëüíûõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàññìàòðè�âàåìîé ñèñòåìû. �àçäåë 4 ïîñâÿùåí îïèñàíèþ îïåðà�òîðíîãî áàçèñà, ïîçâîëÿþùåãî ñòðîãî ó÷åñòü áëèæ�íèå ñïèí-çàðÿäîâûå �ëóêòóàöèè è íàéòè ñïåêòð âîç�áóæäåíèé ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö. Â ýòîìæå ðàçäåëå ïðèâåäåíû óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ áà�çèñíûõ îïåðàòîðîâ è ïðîâåäåí àíàëèç ìíîãîöåíòðî�âûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿòîðîâ, èãðàþùèõ â íà�øåé òåîðèè êëþ÷åâóþ ðîëü â ìåõàíèçìå �îðìèðîâà�íèÿ êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè ñïåêòðà êâàçè�÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñïèí-ïîëÿðîííîãî àíñàìá�ëÿ. Â ðàçä. 5 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ñàìîñîãëàñî�âàííûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ êîíöåíòðàöèîííîé çàâè�1088



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Âëèÿíèå êîíöåíòðàöèîííî-çàâèñèìûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé : : :ñèìîñòè ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéè îáñóæäàåòñÿ âëèÿíèå ýòèõ êîððåëÿòîðîâ íà ýâî�ëþöèè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà �åðìèåâñêèõ êâà-çè÷àñòèö êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ. Â çàêëþ�÷èòåëüíîì ðàçäåëå ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûå âû�âîäû, âûòåêàþùèå èç ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòàòîâïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíèé.2. ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÌÎÄÅËÈÂ ðåæèìå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèéòðåõçîííàÿ p�d-ìîäåëü [10�12℄, êàê èçâåñòíî, ìî�æåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ý��åêòèâíûì ãàìèëüòîíè�àíîì [3; 13℄Ĥ = N("d � 4�) + "pXl yl l � tXl� yl l+� ++XfÆÆ0 yf+Æ h��2 + ~Sf �+i f+Æ0 + Ĥexh; (1)ãäå �� = �(1� �); � = (tpd)2�pd ;� = �pdUd ��pd ; ~Sf = Sf � �:Ïåðâîå ñëàãàåìîå ýòîãî ãàìèëüòîíèàíà îáîçíà÷à�åò ýíåðãèþ ãîìåîïîëÿðíûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ ìåäè "d,óìåíüøåííóþ íà âåëè÷èíó 4� çà ñ÷åò ý��åêòîâ êî�âàëåíòíîñòè ñ ÷åòûðüìÿ áëèæàéøèìè èîíàìè êèñ�ëîðîäà. Ñòåïåíü ïåðåìåøèâàíèÿ êèñëîðîäíûõ p- èìåäíûõ d-îðáèòàëåé îïðåäåëÿåòñÿ ïàðàìåòðîì ãè�áðèäèçàöèè tpd è âåëè÷èíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëèñ ïåðåíîñîì çàðÿäà �pd = "p � "d, ðàâíîé ðàçíîñòèýíåðãèè äûðêè íà èîíå êèñëîðîäà "p è ìåäè "d; N �÷èñëî óçëîâ ìåäè â CuO2-ïëîñêîñòè, ðàâíîå ÷èñëóýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê.Âòîðîå ñëàãàåìîå â �îðìóëå (1) îïèñûâàåò ýíåð�ãèþ ñâÿçè äîïèðîâàííîé äûðêè ñ èîíîì êèñëîðîäà.Îïåðàòîðû yl = (yl"; yl#) â ñïèíîðíîì ïðåäñòàâëå�íèè ñîîòâåòñòâóþò îïåðàòîðàì ðîæäåíèÿ äûðîê ñïðîåêöèåé ñïèíîâûõ ìîìåíòîâ � = �1=2 íà èîíåêèñëîðîäà â óçëå l.Òðåòüå ñëàãàåìîå Ĥ îòâå÷àåò ïðÿìûì ïåðåñêî�êàì äûðîê ìåæäó áëèæàéøèìè èîíàìè êèñëîðîäà,ñâÿçàííûìè âåêòîðàìè �. Èíòåíñèâíîñòü ïåðåñêîêîâîïðåäåëÿåòñÿ èíòåãðàëîì òóííåëèðîâàíèÿ t > 0. Âäàëüíåéøåì ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ïàðàìåòð ãèáðèäèçàöèètpd ïðåâûøàåò èíòåãðàë òóííåëèðîâàíèÿ: tpd > t.Ïðîèñõîæäåíèå ÷åòâåðòîãî ñëàãàåìîãî ý��åê�òèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (1) îáóñëîâëåíî ó÷åòîì ïðî�öåññîâ âòîðîãî ïîðÿäêà ïî ïàðàìåòðó ãèáðèäèçàöèè

tpd. Âîçíèêàþùèé ïðè ýòîì îïåðàòîð îïèñûâàåò ïå�ðåñêîêè äûðêè ìåæäó èîíàìè êèñëîðîäà, íåïîñðåä�ñòâåííî ïðèìûêàþùèìè ê èîíó ìåäè. Îïåðàòîð ~Sfîïðåäåëåí â âèäå ñêàëÿðíîãî ïðîèçâåäåíèÿ âåêòîð�íîãî îïåðàòîðà ñïèíîâîãî ìîìåíòà Sf íà èîíå ìåäèâ óçëå f è âåêòîðà � = (�x; �y; �z), ñîñòàâëåííîãîèç ìàòðèö Ïàóëè. �ëàâíàÿ îñîáåííîñòü ýòîãî îïåðà�òîðà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îí ñîäåðæèò âêëàäû,ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåñêîêàì äûðîê, ñîïðîâîæäàþ�ùèõñÿ ñïèí-�ëèï-ïðîöåññàìè. Ïðè òàêèõ ïåðåñêî�êàõ ïðîèñõîäèò êîððåëèðîâàííîå èçìåíåíèå ïðîåê�öèè ñïèíà íå òîëüêî ó äûðêè, íî è ó èîíà ìåäè. Êàêáóäåò âèäíî èç äàëüíåéøåãî, ó÷åò òàêèõ âêëàäîâ ñó�ùåñòâåííî ñêàçûâàåòñÿ íà �îðìèðîâàíèè ñòðóêòó�ðû ñïèí-ïîëÿðîííîãî ñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæ�äåíèé è åãî çàâèñèìîñòè îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ.Âåêòîðû Æ è Æ0 íåçàâèñèìî ïðèíèìàþò ÷åòûðå çíà�÷åíèÿ f�ax;�ayg = 12f�gx;�gyg, ãäå f�gx;�gyg �âåêòîðû áëèæàéøèõ ñîñåäåé ðåøåòêè ìåäè.Ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå â (1) îòâå÷àåò ñóïåðîáìåí�íîìó âçàèìîäåéñòâèþ ìåæäó ñïèíîâûìè ìîìåíòà�ìè èîíîâ ìåäè. Â äàëüíåéøåì ìû îãðàíè÷èìñÿ ó÷å�òîì âçàèìîäåéñòâèé ñïèíîâ, íàõîäÿùèõñÿ â ïðåäå�ëàõ äâóõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð:Ĥexh = Ig2 Xfg SfSf+g + Id2 Xfd Sf � Sf+d: (2)Â ýòîì âûðàæåíèè Ig îáîçíà÷àåò îáìåííûé èíòå�ãðàë äëÿ áëèæàéøèõ ñïèíîâ, à Id (d = �gx � gy) �îáìåííûé èíòåãðàë ìåæäó ñëåäóþùèìè çà áëèæàé�øèìè ñïèíàìè. Îáìåííûå êîíñòàíòû óäîáíî âûðà�çèòü ÷åðåç ïàðàìåòð �ðóñòðàöèè p è ý��åêòèâíûéîáìåí I :Ig = (1� p)I; Id = pI; 0 � p � 1; I > 0: (3)Âåëè÷èíà p ìîæåò áûòü ñâÿçàíà ñ êîíöåíòðàöèåéäûðîê íà îäèí àòîì ìåäè x [41℄. Íèæå òàêîå ñîîò�âåòñòâèå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ìîäè��èêàöèè ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ïðè äîïèðîâàíèè.Ïðè âûâîäå ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà èçòðåõçîííîé ìîäåëè Ýìåðè ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ýíåð�ãèÿ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ äûðîê íà îä�íîì èîíå ìåäè Ud ÿâëÿåòñÿ ñàìûì áîëüøèì ýíåð�ãåòè÷åñêèì ïàðàìåòðîì ñèñòåìû: Ud > �pd � tpd.Âëèÿíèåì êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ äû�ðîê, íàõîäÿùèõñÿ íà îäíîì èîíå êèñëîðîäà, à òàê�æå âçàèìîäåéñòâèåì êèñëîðîäíûõ è ìåäíûõ äûðîêïðåíåáðåãàëîñü.Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ïîäñèñòåìà ëîêàëèçîâàííûõñïèíîâûõ ìîìåíòîâ èîíîâ ìåäè íàõîäèòñÿ â ñîñòî�ÿíèè êâàíòîâîé ñïèíîâîé æèäêîñòè. Â ýòîì ñëó÷àåâ ñïèíîâîì ïðîñòðàíñòâå ñîõðàíÿåòñÿ ñ�åðè÷åñêàÿ9 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1089



Â. Â. Âàëüêîâ, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè, À. Ô. Áàðàáàíîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014ñèììåòðèÿ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñïèíîâûå êîððåëÿöè�îííûå �óíêöèè Cr = hSf � Sf+ri óäîâëåòâîðÿþò ñî�îòíîøåíèÿì Cr = 3hSx(y;z)f Sx(y;z)f+r i: (4)Êðîìå òîãî (�; � ="; #):hSx(y;z)f i = 0; h��� � Sf i = 0;h��� � [Sf � Sm℄i = 0: (5)Çàìåòèì, ÷òî èíòåãðàëû ïåðåñêîêîâ â òðåòüåìè ÷åòâåðòîì ñëàãàåìûõ ãàìèëüòîíèàíà (1) â äåé�ñòâèòåëüíîñòè ìîãóò îòëè÷àòüñÿ çíàêîì äëÿ ðàç�íûõ íàïðàâëåíèé ïåðåñêîêîâ. Ëåãêî âèäåòü, ÷òîýòè çíàêè òî÷íî ó÷èòûâàþòñÿ ââåäåíèåì �àêòîðîâexpfiQ(l � l0)g, ãäå Q = (�; �). Ïîñëå óíèòàðíîãîïðåîáðàçîâàíèÿ eiQll ! l ýòè �àêòîðû èñ÷åçà�þò, à äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ñïåêòðà äîñòàòî÷íî â êîí�öå âû÷èñëåíèé ïðîâåñòè ñäâèæêó â k-ïðîñòðàíñòâå:k ! k +Q.Íèæå ïðèìåíÿþòñÿ ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðà�ìåòðîâ ìîäåëè tpd = 1:3 ýÂ, �pd = 3:6 ýÂ, Ud == 10:5 ýÂ, t = 0:5 ýÂ, I = 0:16 ýÂ, êîòîðûå ñîîò�âåòñòâóþò îáùåïðèíÿòûì [14; 42; 43℄. Ïðè ýòîì � == 0:47 ýÂ, à � = 0:52.3. Ï�ÎÅÊÖÈÎÍÍÛÉ ÌÅÒÎÄÖÂÀÍÖÈ�À�ÌÎ�ÈÏðîáëåìà îïèñàíèÿ ñèëüíûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ�ëóêòóàöèé ìîæåò áûòü ðåøåíà â äâà ýòàïà.Ïåðâûé ýòàï ñâÿçàí ñ òàêèì âûâîäîì çàìêíó�òûõ óðàâíåíèé äëÿ ñåìåéñòâà äâóõâðåìåííûõ�óíêöèé �ðèíà, ïðè êîòîðîì èíòåðåñóþùèå íàññïèí-çàðÿäîâûå �ëóêòóàöèè áóäóò îòðàæàòüñÿ áåçèñïîëüçîâàíèÿ êàêèõ-ëèáî ìåòîäîâ ëèíåàðèçàöèè.Íà âòîðîì ýòàïå ðåàëèçóåòñÿ ÷èñëåííîå ðåøå�íèå ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà ïðèîäíîâðåìåííîì íàõîæäåíèè ñàìîñîãëàñîâàííûõñðåäíèõ.Çàìêíóòàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ äâóõâðåìåí�íûõ �óíêöèé �ðèíà ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà â ðàì�êàõ ìåòîäà íåïðèâîäèìûõ �óíêöèé �ðèíà è òåõíè�êè ïðîåöèðîâàíèÿ Öâàíöèãà �Ìîðè [4�6; 15; 16℄. �àñ�ñìîòðèì çàïàçäûâàþùèå äâóõâðåìåííûå �óíêöèè�ðèíà:Gij(k; t) = hhAik(t)jAyjk(0)ii == �i�(t)h[Aik(t); Ayjk(0)℄i; (6)ãäå Ajk = N�1=2Pf e�ikfAjf � áàçèñíûé íàáîð îïå�ðàòîðîâ â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè, à Ajf (j == 1; : : : ; n) � áàçèñíûå îïåðàòîðû â ïðåäñòàâëåíèè

Âàíüå. Âèä ýòèõ îïåðàòîðîâ, à òàêæå èõ êîëè÷åñòâîn ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèè êâàçèèìïóëüñà kîïðåäåëÿþòñÿ ñïåöè�èêîé çàäà÷è.Çàïèøåì ñèñòåìó èç n � n óðàâíåíèé äâèæåíèÿäëÿ ââåäåííûõ ãðèíîâñêèõ �óíêöèé:!hhAik jAyjkii! = Kij + hh[Aik ; Ĥ℄jAyjkii! ; (7)ãäå âåëè÷èíà Kij ðàâíà ñðåäíåìó îò àíòèêîììóòàòî�ðà áàçèñíûõ îïåðàòîðîâ Aik è Ayjk :Kij = hfAik ; Ayjkgi: (8)Ñîãëàñíî ïðîåêöèîííîìó ìåòîäó �óíêöèè �ðèíà,âîçíèêàþùèå â ðåçóëüòàòå êîììóòèðîâàíèÿ [Aik ; Ĥ℄,çàïèñûâàþòñÿ â âèäå ëèíåéíîé ñóïåðïîçèöèè áàçèñ�íûõ �óíêöèé �ðèíà (6):hh[Aik ; Ĥ℄jAyjkii! =Xl Lil(k)hhAlk jAyjkii! ; (9)ãäåL(k) = D(k)K�1; Dij(k) = hf[Aik ; Ĥ℄; Ayjkgi: (10)Ïîëó÷åííàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �ðèíàhhAik jAyjkii! ÿâëÿåòñÿ çàìêíóòîé è äëÿ êðàòêîñòè çà�ïèñè åå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ìàòðè÷íîé �îðìå:�!Î �D(k)K�1�G(k; !) = K; (11)ãäå Î � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà. Ïðè ýòîì ýíåðãåòè÷å�ñêèé ñïåêòð êâàçè÷àñòèö Ejk îïðåäåëÿåòñÿ ïîëþñà�ìè �óíêöèè �ðèíà G(k; !) è ìîæåò áûòü ïîëó÷åí èçäèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿdet ���!Î �D(k)K�1��� = 0: (12)4. ÑÏÈÍ-ÏÎËß�ÎÍÍÛÉ ÁÀÇÈÑÊîíêðåòíûé âèä ýëåìåíòîâ ìàòðèöû Kij è ýíåð�ãåòè÷åñêîé ìàòðèöû Dij(k) çàâèñèò îò âûáîðà áà�çèñíûõ îïåðàòîðîâ fAjkg. Ïðè ðàññìîòðåíèè ý���åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà ìîäåëè Ýìåðè (1) ìèíè�ìàëüíûé íàáîð áàçèñíûõ îïåðàòîðîâ, ó÷èòûâàþùèéñèëüíóþ âçàèìîñâÿçü ìåæäó ïîäñèñòåìîé ëîêàëèçî�âàííûõ ñïèíîâ èîíîâ ìåäè è ñïèíàìè êèñëîðîäíûõäûðîê, ñîñòîèò èç òðåõ îïåðàòîðîâ [3℄:Af1 = f+ax ; Af2 = f+ay ;Af3 = 12 ~Sf XÆ f+Æ; Æ = �ax;�ay: (13)Îïåðàòîð Af1 (Af2) óíè÷òîæàåò äûðêó â ÿ÷åéêå fíà èîíå êèñëîðîäà â óçëå f + ax (f + ay), íàõîäÿùó�þñÿ íà px(py)-îðáèòàëè. Òðåòèé îïåðàòîð Af3 ââî�äèòñÿ äëÿ ñòðîãîãî ó÷åòà ñïèí-�åðìèîííûõ êîððå�ëÿöèé è çàïèñûâàåòñÿ â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ñïèíîâî�ãî îïåðàòîðà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ÿ÷åéêå ñ íîìåðîì f ,1090



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Âëèÿíèå êîíöåíòðàöèîííî-çàâèñèìûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé : : :íà îïåðàòîð, çàïèñàííûé â âèäå ëèíåéíîé ñóïåðïî�çèöèè ÷åòûðåõ �åðìè-îïåðàòîðîâ êèñëîðîäíûõ äû�ðîê, îòíîñÿùèõñÿ ê ÷åòûðåì óçëàì, ÿâëÿþùèìñÿáëèæàéøèìè ê èîíó ìåäè ñ íîìåðîì f . Çàìåòèì,÷òî ñïèíîðíàÿ �îðìà çàïèñè ýòîãî îïåðàòîðà îò�ðàæàåò SU(2)-èíâàðèàíòíîñòü ãàìèëüòîíèàíà ñèñòå�ìû è ñïèí-æèäêîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïèíîâûõ ïîäñè�ñòåì èîíîâ ìåäè è êèñëîðîäíûõ äûðîê. Ñóùåñòâåí�íî, ÷òî èñïîëüçóåìàÿ �îðìà çàïèñè îïåðàòîðà Af3âêëþ÷àåò ñëàãàåìûå, ñîîòâåòñòâóþùèå îòìå÷åííûìâûøå ñïèí-�ëèï-ïðîöåññàì. Ïðè ýòîì âñå îïåðàòî�ðû äåéñòâóþò â ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå ñîñòîÿ�íèé ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (1), âêëþ÷àþùåìòîëüêî ãîìåîïîëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ èîíîâ ìåäè.Òî÷íûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ áàçèñíûõ îïå�ðàòîðîâ (13) èìåþò âèäidA1f�dt = [A1f� ; Ĥ℄ = "pA1f� + ���2 � t��� �A2f�+A2;f�gy;�+A2;f+gx;�+A2;f+gx�gy;��++ ��2 (2A1f� +A1;f�gx;� +A1;f+gx;�) ++ 2�+ (A3f� +A3;f+gx;�) ; (14)idA2f�dt = [A2f� ; Ĥ℄ = "pA2f� + ���2 � t��� �A1f� +A1;f�gx;� +A1;f+gy ;� +A1;f+gy�gx;��++ ��2 �2A2f� + A2;f�gy ;� +A2;f+gy;��++ 2�+ �A3f� +A3;f+gy;�� ; (15)idA3f�dt = [A3f� ; Ĥ℄ = 32�+XÆ f+Æ;� ++�"p�2t+52���4�+�A3f�++���2 �t� 12X� � ~Sf f+��� +��4 XÆ � ~Sf f+3Æ�� ++ �+2 264XÆÆ0 (Sf � Sf+2Æ0) f+2Æ0+Æ;� ++ iXÆÆ0���� � [Sf � Sf+2Æ0 ℄ f+2Æ0+Æ;� ++i XÆÆ1Æ0�� [�� � ��� ℄ � Sf yf+Æ;�f+Æ1;�f+Æ0;375++ i2XÆn� Ifn��� � [Sn � Sf ℄ f+Æ;�; (16)

f f�èñ. 1. Ñõåìà ïðîöåññà ïåðåõîäà äûðêè ñ èîíà êèñ-ëîðîäà, íàõîäÿùåãîñÿ â óçëå f + r, â êîãåðåíòíîåñîñòîÿíèå, îïðåäåëÿåìîå îïåðàòîðîì Ay3f . Àìïëè-òóäà ýòîãî ïðîöåññà îïðåäåëÿåò çíà÷åíèå êîððåëÿ-òîðà M1. Â ëåâîé ÷àñòè ðèñóíêà òåìíûé êðóæîêîáîçíà÷àåò èîí êèñëîðîäà, íà êîòîðîì íàõîäèòñÿäûðêà, à ñâåòëûå êðóæêè � êèñëîðîäíûå èîíû áåçäûðêè. Â ïðàâîé ÷àñòè ðèñóíêà øòðèõîâàÿ ëèíèÿ,ñîåäèíÿþùàÿ ÷åòûðå êèñëîðîäíûõ óçëà, èñïîëüçó-åòñÿ äëÿ îáîçíà÷åíèÿ òîãî, ÷òî äûðêà ñ ðàâíîé âå-ðîÿòíîñòüþ ìîæåò íàõîäèòüñÿ íà ëþáîì èç ÷åòû-ðåõ èîíîâ êèñëîðîäà. Ñóïåðïîçèöèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèéîáëàäàåò ñâîéñòâîì êîãåðåíòíîñòè êàê ïî �àçîâûììíîæèòåëÿì, òàê è ïî ñïèíîâûì êîí�èãóðàöèÿììåäü-êèñëîðîäíûõ îðáèòàëåé. Èîí ìåäè, ïðèíèìà-þùèé ó÷àñòèå â êîððåëèðîâàííîé ñïèíîâîé äèíà-ìèêå, îáîçíà÷åí êðåñòèêîì â êðóæêåãäå � � âåêòîð, ïðîáåãàþùèé âîñåìü çíà÷åíèé:f�gx� ay;�gy� axg. Ýòîò âåêòîð ñîåäèíÿåò èîí ìå�äè è ñëåäóþùèå çà áëèæàéøèìè èîíû êèñëîðîäà.Âåêòîð Æ (Æ0), êàê è ðàíüøå, ïðèíèìàåò ÷åòûðå çíà�÷åíèÿ: f�ax;�ayg. Çàìåòèì, ÷òî ïðàâàÿ ÷àñòü òðå�òüåãî óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (16), â îòëè÷èå îò ïåðâûõäâóõ óðàâíåíèé (14) è (15), íå ìîæåò áûòü âûðàæå�íà òîëüêî ÷åðåç áàçèñíûå îïåðàòîðû (13). Â ïðàâîé÷àñòè (16) âîçíèêëè íîâûå áîëåå ñëîæíûå ïî ñòðóê�òóðå îïåðàòîðû.Ïðè ïðîåöèðîâàíèè ïðàâûõ ÷àñòåé óðàâíåíèé(14)�(16) íà áàçèñ (13) âîñïîëüçóåìñÿ òåì îáñòîÿ�òåëüñòâîì, ÷òî ñïèíîâàÿ ïîäñèñòåìà íàõîäèòñÿ âñîñòîÿíèè êâàíòîâîé ñïèíîâîé æèäêîñòè. Ýòî ïîç�âîëÿåò ïðè âû÷èñëåíèè ýëåìåíòîâ ìàòðèö D(k) èK(k) èñïîëüçîâàòü óïðîùåíèÿ, ñâÿçàííûå ñ îáðà�ùåíèåì â íóëü ñðåäíèõ (5). Îïóñêàÿ ïðîìåæóòî÷�íûå âûêëàäêè, ïðèâåäåì îêîí÷àòåëüíûå âûðàæåíèÿ(Dij(k) = D�ji(k), Kij(k) = K�ji(k)):D11(k) = "p + �� (1 + os kx) ;D22(k) = "p + �� (1 + os ky) ;D31(k) = 2�+ �1 + e�ikx�K33;D32(k) = 2�+ �1 + e�iky�K33;D12(k) = ���2 � t��1 + eikx� �1 + e�iky� ;1091 9*



Â. Â. Âàëüêîâ, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè, À. Ô. Áàðàáàíîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014D33(k) = �"p � 2t+ 52�� � 4�+�K33 ++ ���2 � t� [2C11(k) + 2C22(k)�M2℄ ++ ��2 [C11(k) + C33(k)�M3℄ ++ �+ �4M1 + C1(1� 41(k))++32(x+ 8K1 + 4K2)� L1 + 2Q11(k)�++ Ig [C1(1(k)� 4)� L11(k) +Q1℄ ++ Id [�4C2 � L22(k) +Q2℄ ; (17)K11 = K22 = 1; K12 = K13 = K23 = 0;K33 = 34 + C11(k)�M1: (18)Âèäíî, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âûðàæàþòñÿ íåòîëüêî ÷åðåç ñïèíîâûå (4) è êèíåìàòè÷åñêèå êîððå�ëÿòîðû Kl�l0 , íî è ÷åðåç ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿöè�îííûå �óíêöèè:M1 = 12XÆ hAy3f f+Æi;M2 = 12X� hAy3f f+�i;M3 = 12 XÆ hAy3f f+3Æi; (19)
L1 = 2Xg hAy3;f+g;�A3f�i;L2 = 2Xd hAy3;f+d;�A3f�i; (20)Q1 =XÆg D�yf+Æ ~Sf+g�� A3f�E ;Q2 =XÆd D�yf+Æ ~Sf+d�� A3f�E ; (21)â êîòîðûõ âåêòîð g ïðîáåãàåò ÷åòûðå çíà÷åíèÿ�gx(y) èç ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû ïîäðå�øåòêè èîíîâ ìåäè, à âåêòîð d � ÷åòûðå çíà÷åíèÿ�gx�gy èç âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû ýòîé æåïîäðåøåòêè. Â äàëüíåéøåì èç âñåé ñîâîêóïíîñòè êè�íåìàòè÷åñêèõ êîððåëÿòîðîâKl�l0 = hyl�l0�i (22)íàì ïîíàäîáÿòñÿ òîëüêî äâà: Kl�l0 = K1, åñëè l è l0ÿâëÿþòñÿ èíäåêñàìè áëèæàéøèõ èîíîâ êèñëîðîäà,

f ff + g à
áf ff + d f + d

f + g
�èñ. 2. Ñõåìû ïðîöåññîâ, îïðåäåëÿþùèõ êîððåëÿ-öèîííûå �óíêöèè L1 è L2. Äî ïåðåõîäà êîãåðåíòíàÿñóïåðïîçèöèÿ îäíîäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé îòíîñèëàñüê óçëó f , à ïîñëå ïåðåõîäà � ê óçëó f + g (ïàíåëüà), ëèáî ê óçëó f+d (ïàíåëü á ). Îñòàëüíûå îáîçíà-÷åíèÿ òàêèå æå, êàê è íà ðèñ. 1è Kl�l0 = K2, åñëè l è l0 � èíäåêñû ñëåäóþùèõ çàáëèæàéøèìè óçëàìè êèñëîðîäíîé ðåøåòêè.Ïîñêîëüêó ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿòîðû(19)�(21) áóäóò èìåòü âàæíîå çíà÷åíèå ïðè âû�÷èñëåíèè êîíöåíòðàöèîííîé ýâîëþöèè ñïåêòðàñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö, íà ðèñ. 1�3 ïðîèë�ëþñòðèðîâàí �èçè÷åñêèé ñìûñë ýòèõ êîððåëÿòîðîâ.Ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿòîðû Mj (j = 1; 2; 3) â�îðìóëå (19) îïèñûâàþò óñðåäíåííóþ àìïëèòóäóâåðîÿòíîñòè ïðîöåññà ïåðåõîäà äûðêè èç p-ñîñòîÿ-íèÿ íà èîíå êèñëîðîäà ñ íîìåðîì f+r â êîãåðåíòíîåñîñòîÿíèå, îïèñûâàåìîå ñóïåðïîçèöèåé p-ñîñòîÿíèéäûðêè íà ÷åòûðåõ èîíàõ êèñëîðîäà, ÿâëÿþùèõñÿáëèæàéøèìè ê óçëó f è êîòîðûå ñêîððåëèðîâàíû ñèîíîì ìåäè ïî ñïèíîâûì ïåðåìåííûì. ÊîððåëÿòîðM1 (ñì. ðèñ. 1) ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ r = Æ. Êîð�ðåëÿòîð M2 (M3) èìååò òîò æå ñàìûé �èçè÷åñêèéñìûñë, ÷òî è êîððåëÿòîð M1, ñ òîé ëèøü ðàçíèöåé,÷òî ïåðåõîä äûðêè â îòìå÷åííîå êîãåðåíòíîå ñîñòî�ÿíèå ïðîèñõîäèò èç óçëà, íàõîäÿùåãîñÿ âî âòîðîér = � (òðåòüåé r = 2Æ) êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå.Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ L1 (L2), â îòëè÷èå îòM1 (M2), îïèñûâàåò àìïëèòóäó âåðîÿòíîñòè ïåðåõî�äà äûðêè íå èç �èêñèðîâàííîãî èîíà êèñëîðîäà, àèç îïèñàííîé âûøå êîãåðåíòíîé ñóïåðïîçèöèè, îò�íîñÿùåéñÿ ê óçëó f , â êîãåðåíòíóþ ñóïåðïîçèöèþñîñòîÿíèé, îòíåñåííóþ ê áëèæàéøåìó (ñëåäóþùåìóçà áëèæàéøèì) óçëó f+g (f+d) èîíà ìåäè. Ñõåìàòè�÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ òàêîãî ïåðåõîäà ïîêàçàíà íàðèñ. 2à,á ).1092
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f f + g f f + g

а

б

f + d f + d

f f�èñ. 3. Ñõåìû ïðîöåññîâ, îïðåäåëÿþùèõ êîððåëÿ-öèîííûå �óíêöèè Q1 è Q2. Â èñõîäíîì ñîñòîÿ-íèè ñïèí-çàðÿäîâàÿ êîãåðåíòíîñòü �îðìèðîâàëàñüîòíîñèòåëüíî óçëà f . Â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè çà-ðÿäîâàÿ êîãåðåíòíîñòü îòíîñèòåëüíî óçëà f îñòà-ëàñü, òîãäà êàê ñïèíîâàÿ êîãåðåíòíîñòü �îðìèðó-åòñÿ îòíîñèòåëüíî óçëà f + g (äëÿ ïðîöåññà, îïðå-äåëÿþùåãî êîððåëÿòîð Q1), ëèáî îòíîñèòåëüíî óç-ëà f +d (äëÿ ïðîöåññà, îïðåäåëÿþùåãî êîððåëÿòîðQ2). Îñòàëüíûå îáîçíà÷åíèÿ òàêèå æå, êàê è íà ïðå-äûäóùèõ ðèñóíêàõÊîððåëÿòîðû Q1 è Q2 (21) îòðàæàþò óñðåäíåí�íûå àìïëèòóäû ïðîöåññîâ, ïðè êîòîðûõ ïåðåíîñçàðÿäà íå ïðîèñõîäèò, íî ïðîèñõîäèò ñìåíà ñïè�íîâîãî ïàðòíåðà, ó÷àñòâóþùåãî â �îðìèðîâàíèèñïèí-êîãåðåíòíîãî ñîñòîÿíèÿ: äëÿ êîððåëÿòîðà Q1ñïèíîâûì ïàðòíåðîì ÿâëÿåòñÿ èîí ìåäè íà óçëåf + g, òîãäà êàê äëÿ êîððåëÿòîðà Q2 òàêîâûì ïàðò�íåðîì ñòàíîâèòñÿ èîí ìåäè íà óçëå f + d. Ñîîòâåò�ñòâóþùèå ïðîöåññû ïðîèëëþñòðèðîâàíû íà ðèñ. 3.Âñå âõîäÿùèå â òåîðèþ ñïèí-�åðìèîííûå êîð�ðåëÿòîðû âû÷èñëÿþòñÿ ïðè ïîìîùè ñïåêòðàëüíîéòåîðåìû, ïðèìåíÿåìîé ê ñîîòâåòñòâóþùèì �óíê�öèÿì �ðèíà. Äëÿ íèõ ñèñòåìà çàìêíóòûõ óðàâ�íåíèé çàïèñûâàåòñÿ íà îñíîâå ïðèâåäåííûõ âû�øå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ êèíåìàòè÷åñêèõ êîððåëÿòîðîâ (22) ñëåäó�åò âîñïîëüçîâàòüñÿ �óíêöèÿìè �ðèíà G11(k; !) èG12(k; !). Äëÿ íàõîæäåíèÿ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿ�òîðîâ Mj (j = 1; 2; 3) èñïîëüçóåòñÿ �óíêöèÿ �ðèíàG13(k; !), à äëÿ êîððåëÿòîðîâ Lj (j = 1; 2) � �óíê�öèÿ G33(k; !).Äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîððåëÿòîðîâ Qj (j = 1; 2)íåäîñòàòî÷íî ââåäåííîãî íàáîðà áàçèñíûõ îïåðàòî�ðîâ (13). Îäíàêî, åñëè ââåñòè äîïîëíèòåëüíûå îïå�ðàòîðû

A4f� = 12 XÆ � ~Sf+gxf+Æ�� ;A5f� = 12 XÆ � ~Sf+df+Æ�� (23)è âû÷èñëèòü �óíêöèè �ðèíà G34(k; !) == hhA3k� jAy4k�ii! , G35(k; !) = hhA3k� jAy5k�ii! ,òî êîððåëÿòîðû Qj (j = 1; 2) ëåãêî íàõîäÿòñÿ.Ïðè çàïèñè óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ �óíê�öèé �ðèíà G34(k; !) è G35(k; !) êîììóòàòîð [A3; Ĥ℄ïî-ïðåæíåìó áóäåì ïðîåöèðîâàòü íà ïåðâîíà÷àëü�íûé áàçèñ (13). Â ýòîì ñëó÷àå íåò íåîáõîäèìîñòè ââû÷èñëåíèè íîâûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ýíåðãåòè�÷åñêîé ìàòðèöû D(k), à âñå, ÷òî òðåáóåòñÿ äîïîëíè�òåëüíî äëÿ íàõîæäåíèÿ êîððåëÿòîðîâ Qj (j = 1; 2),ýòî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûhfA3k; Ay4kgi = C1 ++ 141(k) �34 + 2C2 + C3 �M1 �M2 �M3� ; (24)hfA3k; Ay5kgi = C2 ++ 121(k) [C1 + C4℄� 142(k) [M2 +M4℄ : (25)5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÛÕ �ÀÑ×ÅÒÎÂÊÎ��ÅËßÖÈÎÍÍÛÕ ÔÓÍÊÖÈÉ ÈÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÎ�Î ÑÏÅÊÒ�ÀÄëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêîéñòðóêòóðû ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö êðîìåñïèí-çàðÿäîâûõ è êèíåìàòè÷åñêèõ êîððåëÿòîðîâíåîáõîäèìà êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ïàðíûõñïèíîâûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé (4) äëÿ òðåõêîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð: C1 ïðè r = g; C2 ïðè r = d;è C3 äëÿ r = 2g. Ýòè êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè C1,C2 è C3, à òàêæå ùåëü �Q(p) â ñïåêòðå ìàãíèòíûõâîçáóæäåíèé â îêðåñòíîñòè òî÷êè Q = (�; �) çîíûÁðèëëþýíà ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû â ðàìêàõ ñ�åðè�÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîäõîäàäëÿ �ðóñòðèðîâàííîãî àíòè�åððîìàãíåòèêà (ñì.ðàáîòó [44℄ è èìåþùèåñÿ â íåé ññûëêè). Ïðè ýòîì�Q ëèíåéíî ñâÿçàíà ñ îáðàòíîé ìàãíèòíîé êîððå�ëÿöèîííîé äëèíîé ��1. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñîãëàñíîäàííûì ïî íåéòðîííîìó ðàññåÿíèþ è ÿäåðíîìóìàãíèòíîìó ðåçîíàíñó (ñì., íàïðèìåð, [45, 46℄),��1 îïðåäåëÿåòñÿ äîïèðîâàíèåì x è äëÿ LSCOâîçðàñòàåò â íåñêîëüêî ðàç ñ óâåëè÷åíèåì x â èí�òåðâàëå 0.03�0.3. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ââåäåííûå1093



Â. Â. Âàëüêîâ, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè, À. Ô. Áàðàáàíîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014Òàáëèöà. Çíà÷åíèÿ äîïèðîâàíèÿ x è ñîîòâåòñòâóþ-ùèå èì çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà �ðóñòðàöèè p è ñïèíî-âûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéx p C1 C2 C30.03 0.15 �0:287 0.124 0.09500.07 0.21 �0:255 0.075 0.06400.15 0.25 �0:231 0.036 0.05100.22 0.275 �0:214 0.009 0.04500.30 0.30 �0:194 �0:0222 0.0457âûøå çíà÷åíèÿ �ðóñòðàöèé (ñì. òàáëèöó) îòâå÷àþòñëó÷àþ, êîãäà ñïèíîâàÿ ùåëü óâåëè÷èâàåòñÿ â 2.5ðàçà ïðè óâåëè÷åíèè îò p = 0:15 äî p = 0:3.Â òàáëèöå ïðåäñòàâëåíû ðàññ÷èòàííûå ïî òàêîéìåòîäèêå ñïèíîâûå êîððåëÿòîðû äëÿ ïÿòè ïàðàìåò�ðîâ �ðóñòðàöèè p. Â äàëüíåéøåì áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òîýòè çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ïÿòè çíà÷åíèÿì êîíöåí�òðàöèè äûðîê x.Ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò âñåõ ïàðàìåòðîâ çà�äà÷è ïðîâîäèëñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿ çàäàííî�ãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ x ïî òàáëèöå îïðåäåëÿëèñüçíà÷åíèÿ ñïèíîâûõ êîððåëÿòîðîâ Cj (j = 1; 2; 3).Ïîñëå ýòîãî ìåòîäîì èòåðàöèé âû÷èñëÿëèñü äåâÿòüêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé: Mj (j = 1; 2; 3), Kj , Lj ,Qj (j = 1; 2). Ïðè ýòîì íà êàæäîì øàãå èòåðàöèé íà�õîäèëñÿ õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë � èç ðåøåíèÿ óðàâ�íåíèÿ, îïðåäåëÿþùåãî ïîëíóþ êîíöåíòðàöèþ êèñëî�ðîäíûõ äûðîê.�åçóëüòàòû ñàìîñîãëàñîâàííûõ ÷èñëåííûõ ðàñ�÷åòîâ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 4. Âèäíî, ÷òî â îòñóòñòâèå äîïèðîâàíèÿ (x = 0)âñå �óíêöèè, ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 4, îáðàùàþòñÿ,êàê è äîëæíî áûòü, â íóëü. Ïðè äîïèðîâàíèè çíà�÷åíèÿ ýòèõ �óíêöèé íàðàñòàþò ïî àáñîëþòíîé âå�ëè÷èíå. Ýòî íàðàñòàíèå îñîáåííî ñèëüíî äëÿ êîððå�ëÿöèîííûõ �óíêöèé M1,M2 è L1, L2. Òàêîå ïîâåäå�íèå ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîé ìîäè�èêàöèè ñïåêòðàâîçáóæäåíèÿ ñïèí-ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé. Çàìåòèì,÷òî â ïðèáëèæåíèè îäíîé êèñëîðîäíîé äûðêè âñåýòè êîððåëÿòîðû íå ó÷èòûâàþòñÿ.Çàâèñèìîñòü äèñïåðñèîííîé êðèâîé ñïèí-ïîëÿ-ðîííûõ âîçáóæäåíèé îò ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöè�îííûõ �óíêöèé îïðåäåëÿåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî ìàò�ðè÷íûìè ýëåìåíòàìè D33(k) è K33. Ýòî ëåãêî óâè�äåòü, åñëè çàïèñàòü â ÿâíîì âèäå äèñïåðñèîííîåóðàâíåíèå (12):

M1M2M3L1L2Q1Q2 á

â

à

0 0:05 0:10 0:15 0:20 0:25 0:30x

0 0:05 0:10 0:15 0:20 0:25 0:30x

0 0:05 0:10 0:15 0:20 0:25 0:30x�0:7�0:6�0:5�0:4�0:3�0:2�0:100:1Mj (j = 1; 2; 3)

�0:500:51:51:0Lj ; Qj (j = 1; 2)

�0:0100:010:020:030:040:05K (j = 1; 2)K1K2
�èñ. 4. Êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè êîððåëÿ-öèîííûõ �óíêöèé: à � Mj (j = 1; 2; 3); á � Lj èQj (j = 1; 2); â � Kj (j = 1; 2)(! � "p)3 � (! � "p)2 f2��(1 + 1(k)) + �(k)g++ (! � "p)��2���(k)� 16�2+K33� (1 + 1(k))++ 4t (�� � t)�(k)g++ 4t�(k) �8�2+K33 � �(k)(�� � t)� = 0; (26)ãäå äëÿ êðàòêîñòè çàïèñè áûëè ââåäåíû ñëåäóþùèå�óíêöèè:�(k) = D33(k)K33 � "p; �(k) = 1 + 21(k) + 2(k):Çäåñü è äàëåå èñïîëüçóþòñÿ ñòàíäàðòíûå îáîçíà÷å�íèÿ äëÿ èíâàðèàíòîâ êâàäðàòíîé ðåøåòêè:1094



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Âëèÿíèå êîíöåíòðàöèîííî-çàâèñèìûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé : : :1(k) = 12(os(kx) + os(ky));2(k) = os(kx) os(ky);3(k) = 12(os(2kx) + os(2ky)):Â èíòåðåñóþùåé íàñ îáëàñòè äûðî÷íîãî äîïèðîâà�íèÿ ñïåêòð ñïèí-ïîëÿðîííûõ âîçáóæäåíèé E1k áó�äåò îïðåäåëÿòüñÿ äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ êâàçèèì�ïóëüñà ðåøåíèåì êóáè÷åñêîãî äèñïåðñèîííîãî óðàâ�íåíèÿ (26) ñ ñàìûì íèçêèì çíà÷åíèåì ýíåðãèè.Ïðè ðàâåíñòâå íóëþ èíòåãðàëà ïðÿìûõ êèñëî�ðîä-êèñëîðîäíûõ ïåðåñêîêîâ t âûðàæåíèå (26) ñóùå�ñòâåííî óïðîùàåòñÿ è ïðèíèìàåò âèäh(! � "p)2 � (! � "p) f2��(1 + 1(k)) + �(k)g++ �2���(k)�16�2+K33� (1+1(k))i (!�"p) = 0: (27)Âèäíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò îòùåïëåíèå îä�íîãî êîðíÿ êóáè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ, ïîðîæäàþùåãîáåçäèñïåðñíûé óðîâåíü "p. Îí ñîîòâåòñòâóåò íåñâÿ�çàííîé êèñëîðîäíîé îðáèòàëè. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òîïðèìåøèâàíèå ýòîé îðáèòàëè ê ñïèí-ïîëÿðîííûìñîñòîÿíèÿì îáóñëîâëåíî èñêëþ÷èòåëüíî ïðîöåññàìèp�p-òóííåëèðîâàíèÿ.Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà ìîäè�èêàöèÿ äèñïåð�ñèîííîé çàâèñèìîñòè ñïèí-ïîëÿðîííûõ âîçáóæäå�íèé ïðè èçìåíåíèè çíà÷åíèé êîíöåíòðàöèè äûðîêx. Âèäíî, ÷òî ïðè ìàëîé ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ,x = 0:03, 0.07 (æèðíûå êðèâûå 1 è 2 íà ðèñ. 5),ïîâåðõíîñòü Ôåðìè îáðàçóåò äûðî÷íûé êàðìàí âîêðåñòíîñòè òî÷êè (�=2; �=2) çîíû Áðèëëþýíà. Êàêîòìå÷àëîñü â ðàáîòå [47℄, �èçè÷åñêàÿ ïðè÷èíà, îáó�ñëîâëèâàþùàÿ ìèíèìóì äèñïåðñèè â îêðåñòíîñòèóêàçàííîé òî÷êè, ñâÿçàíà ñ àíòè�åððîìàãíèòíûìè�ëóêòóàöèÿìè, ïðîÿâëÿþùèìèñÿ ÷åðåç ñïèíîâûåêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè Cj .Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê x ñïèí-çà-ðÿäîâûå êîððåëÿòîðû áûñòðî íàðàñòàþò äî òàêèõçíà÷åíèé, ïðè êîòîðûõ ðîëü ìàãíèòíûõ êîððåëÿòî�ðîâ ñòàíîâèòñÿ íåñóùåñòâåííîé. Ïðè ýòîì øèðèíàçîíû ñïèíîâûõ ïîëÿðîíîâ óâåëè÷èâàåòñÿ, à ìèíè�ìóì äèñïåðñèè ñìåùàåòñÿ â òî÷êó M (�; �) çîíûÁðèëëþýíà. Ýòîò ðåçóëüòàò ÿâíî äåìîíñòðèðóåòñÿæèðíûìè êðèâûìè 3�5 íà ðèñ. 5.Îòìåòèì, ÷òî åñëè ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿòîðûíå ó÷èòûâàòü, òî ìèíèìóì çàêîíà äèñïåðñèè ïðèäîïèðîâàíèè ëèøü íåçíà÷èòåëüíî ñìåñòèòñÿ â íà�ïðàâëåíèè òî÷êè M çîíû Áðèëëþýíà, íî îñòàíåò�ñÿ íà çíà÷èòåëüíîì ðàññòîÿíèè îò íåå. Òàêîå ïî�âåäåíèå ïðåäñòàâëåíî òîíêèìè êðèâûìè íà ðèñ. 5,êîòîðûå îïèñûâàþò ýâîëþöèþ çîííîé ñòðóêòóðû

5 4 321123
45

� M X X�; X 0�8:0�7:5�7:0�6:5�6:0�5:5�5:0�4:5�4:0�3:5E1k; ýÂ

�èñ. 5. Äèñïåðñèîííûå êðèâûå íèæíåé çîíû ñïè-íîâûõ ïîëÿðîíîâ. Æèðíûå êðèâûå ðàññ÷èòàíû ïðèó÷åòå âñåõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿ ïÿòè çíà-÷åíèé ñòåïåíè ëåãèðîâàíèÿ: êðèâàÿ 1 � x = 0:03,2 � x = 0:07, 3 � x = 0:15, 4 � x = 0:22, 5 �x = 0:3. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû ïîëîæå-íèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåéêîíöåíòðàöèè x. Òîíêèìè ëèíèÿìè ïîêàçàíû äèñ-ïåðñèîííûå êðèâûå, ðàññ÷èòàííûå äëÿ òåõ æå ïÿòèçíà÷åíèé x, íî ïðè ó÷åòå òîëüêî ñïèíîâûõ êîððå-ëÿòîðîâ Cj � âñå ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè Mj , Lj , Qj , Kj ïîëàãàëèñü ðàâíûìè íó-ëþñïèíîâûõ ïîëÿðîíîâ ñ ëåãèðîâàíèåì â îòñóòñòâèåñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé: ò. å. â ñëó÷àå, êîãäà âñåêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè Mj , Lj , Qj , Kj ðàâíû íó�ëþ.Âòîðîé âàæíûé ý��åêò, ê êîòîðîìó ïðèâîäèòó÷åò ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿòîðîâ, ñîñòîèò â ñó�ùåñòâåííîì ïîíèæåíèè ýíåðãèè ïîëÿðîííûõ ñîñòî�ÿíèé, ÷òî òàêæå õîðîøî îòñëåæèâàåòñÿ èç ñðàâ�íåíèÿ æèðíûõ è òîíêèõ êðèâûõ íà ðèñ. 5. Åñ�ëè äèñïåðñèîííûå êðèâûå, ðàññ÷èòàííûå ïðè ó÷å�òå ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé (æèðíûå ëèíèè íàðèñ. 5), ñ óâåëè÷åíèåì ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ ñó�ùåñòâåííî ñìåùàþòñÿ âíèç ïî ýíåðãèè, òî äèñ�ïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè, ðàññ÷èòàííûå áåç ó÷åòàñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿòîðîâ (òîíêèå ëèíèè íàðèñ. 5), äâèæóòñÿ ââåðõ.Îòìå÷åííîå ïîâåäåíèå îäíî÷àñòè÷íîãî ñïåêòðà�åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé, áåçóñëîâíî, äîëæíî îò�ðàæàòüñÿ è íà ñîîòâåòñòâóþùåì ïîâåäåíèè ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû E = hĤi, âûðàæåíèå äëÿ êîòîðîéìîæíî çàïèñàòü â âèäå1095
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�èñ. 6. Êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè ïîëíîéýíåðãèè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ïðè ó÷åòå ñïèí-çàðÿ-äîâûõ êîððåëÿòîðîâMj , Lj , Qj , Kj , øòðèõîâàÿ ëè-íèÿ � áåç ó÷åòà ýòèõ êîððåëÿòîðîâE = "d+4�+x"p�16tK1+4��(x=4+2K1+K2)++ 4�+M1 + 2(I1C1 + I2C2): (28)Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû E îò ñòå�ïåíè äîïèðîâàíèÿ x ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 6 æèðíîéêðèâîé. Äëÿ ñðàâíåíèÿ øòðèõîâîé ëèíèåé íà ýòîìæå ðèñóíêå ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè,ðàññ÷èòàííàÿ áåç ó÷åòà ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿòî�ðîâ. Âèäíî, ÷òî åñëè êîððåëÿòîðû Mj , Lj , Qj íåó÷èòûâàòü, òî ýíåðãèÿ E âîçðàñòàåò ïðè óâåëè÷åíèèêîíöåíòðàöèè äûðîê x. Ïðè ó÷åòå ñïèí-çàðÿäîâûõêîððåëÿöèé ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïîíèæàåòñÿ ñóâåëè÷åíèåì x. Êàê ñëåäóåò èç âûðàæåíèÿ (28) èãðà�èêîâ íà ðèñ. 4, óìåíüøåíèå ýíåðãèè E ïðîèñõî�äèò, ãëàâíûì îáðàçîì, èç-çà êîððåëÿòîðà M1.Âàæíàÿ îñîáåííîñòü ñïèí-ïîëÿðîííîãî ïîäõîäàïðè îïèñàíèè ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ âûñîêîòåìïå�ðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ñâÿçàíà ñ ñóùåñòâåí�íûì ïîíèæåíèåì ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè êâàçè÷à�ñòèö â íèæíåé ñïèí-ïîëÿðîííîé çîíå. Îòìåòèì, ÷òîèìåííî ýòà îñîáåííîñòü ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíî�ñòè îáóñëîâëèâàåò áîëüøóþ ÏÔ äëÿ îïòèìàëüíîäîïèðîâàííûõ è ïåðåäîïèðîâàííûõ êóïðàòíûõ ÂÒ�ÑÏ, íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ äûðîê âCuO2-ïëîñêîñòè ïðè ýòîì îòíîñèòåëüíî ìàëà.Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíà ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâ�íîñòü Z1(k) ãîëûõ äûðîê, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íèæ�íåé çîíå ñïèíîâûõ ïîëÿðîíîâ. Åå ïîâåäåíèå ìîæåòáûòü îïðåäåëåíî èç âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðè�íà Gh(k; !):Gh(k; !) = 2Xj=1hhAjk jAyjkii! = Z1(k)! �E1k : (29)
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�èñ. 7. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ãîëûõ äûðîê, äëÿíèæíåé çîíû ñïèíîâûõ ïîëÿðîíîâ, êàê �óíêöèÿêâàçèèìïóëüñà â ïåðâîé ÷åòâåðòè çîíû Áðèëëþýíà.�àñ÷åò âûïîëíåí ïðè x = 0:03Îáðàùåíèå â íóëü �óíêöèè Z1(k) â òî÷êå � çî�íû Áðèëëþýíà ñîîòâåòñòâóåò, â ÷àñòíîñòè, ðåçóëü�òàòó ðàáîòû [48℄ ïîëó÷åííîìó ïðè èññëåäîâàíèèñïèí-�åðìèîííîé ìîäåëè â îäíîäûðî÷íîì ïðèáëè�æåíèè. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñïåêòðàëüíîé èíòåí�ñèâíîñòè íåìíîãèì áîëåå 0.8 äîñòèãàåòñÿ â òî÷êå Mçîíû Áðèëëþýíà. Äëÿ îáû÷íûõ �åðìèîíîâ ñïåêò-ðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü Z1(k) áûëà áû ðàâíà ÷åòû�ðåì ïðè ëþáîì çíà÷åíèè êâàçèèìïóëüñà k.Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ñóùåñòâåííîå óìåíü�øåíèå ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè êîððåëÿöèîí�íîé �óíêöèè ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö ïðîèñ�õîäèò ïî ñîâåðøåííî èíîé ïðè÷èíå, íåæåëè â ìî�äåëè Õàááàðäà. Êàê èçâåñòíî, ïåðåíîðìèðîâêà ñïåê�òðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè äëÿ õàááàðäîâñêèõ�åðìèî�íîâ îïðåäåëÿåòñÿ �àêòîðîì 1�n=2 è ïðàêòè÷åñêè íåçàìåòíà ïðè íèçêîé ïëîòíîñòè êâàçè÷àñòèö n. Ýòîñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ìîäåëè Õàááàðäà ñèëüíîå âçà�èìîäåéñòâèå ðåàëèçóåòñÿ ìåæäó ñàìèìè �åðìèîíà�ìè. Åñëè èõ ìàëî, òî ìàëû è ðåíîðìèðîâêè ñïåê�òðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè êîððåëÿöèîííîé �óíêöèèñîîòâåòñòâóþùèõ êâàçè÷àñòèö.Èíàÿ ñèòóàöèÿ ñêëàäûâàåòñÿ äëÿ ðàññìàòðèâàå�ìîé â íàñòîÿùåé ðàáîòå ý��åêòèâíîé ìîäåëè Ýìå�ðè. Êàê óæå îòìå÷àëîñü, äûðêè ñèëüíî âçàèìî�äåéñòâóþò íå äðóã ñ äðóãîì, à ñî ñïèíîâîé ïîä�ñèñòåìîé. Ïîñêîëüêó â èíòåðåñóþùåì íàñ ðåæèìåñïèíîâûé ìîìåíò íàõîäèòñÿ íà êàæäîì èîíå ìå�1096



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Âëèÿíèå êîíöåíòðàöèîííî-çàâèñèìûõ ñïèí-çàðÿäîâûõ êîððåëÿöèé : : :
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�èñ. 8. Êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðàçàïîëíåíèÿ P (x)äè, ïðè ëþáîé ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ �îðìèðóþò�ñÿ ñïèí-ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ. Òàê êàê àíòèñâÿçàí�íûå òðèïëåòíûå ñîñòîÿíèÿ ñïèíà èîíà ìåäè è êèñ�ëîðîäíîé äûðêè ÿâëÿþòñÿ âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèìè,îíè ïðàêòè÷åñêè íå çàñåëåíû. Ïîýòîìó ñïåêòðàëü�íûé âåñ ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö îïðåäåëÿåò�ñÿ òîëüêî ñèíãëåòíûìè ñâÿçàííûìè ñîñòîÿíèÿìè,÷èñëî êîòîðûõ â òðè ðàçà ìåíüøå, ÷åì ÷èñëî òðè�ïëåòíûõ ñîñòîÿíèé. Ýòèì îáóñëîâëåíî ïàäåíèå ñïåê�òðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷à�ñòèö.Òàêîå óìåíüøåíèå ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòèïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ìàêñèìàëüíàÿ çàñåëåííîñòüêàæäîãî èç ñîñòîÿíèé â êâàçèèìïóëüñíîì ïðîñòðàí�ñòâå ñóùåñòâåííî óìåíüøåíà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó�÷àåì ñâîáîäíûõ �åðìèîíîâ. Êîëè÷åñòâåííîé õàðàê�òåðèñòèêîé ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ k-ñîñòîÿíèé ìîæåòÿâëÿòüñÿ ïàðàìåòð P , îïðåäåëÿåìûé êàê îòíîøå�íèå ÷èñëà äûðîê, íàõîäÿùèõñÿ âíóòðè êîíòóðà Ôåð�ìè, ê ÷èñëó k-ñîñòîÿíèé çîíû Áðèëëþýíà, îãðàíè�÷åííûõ êîíòóðîì Ôåðìè. Ïðè P = 1 êàæäîå èçk-ñîñòîÿíèé çîíû Áðèëëþýíà áûëî áû çàïîëíåíî. Âäåéñòâèòåëüíîñòè æå P < 1 è ÷åì ìåíüøå P , òåìáîëåå ¾ðûõëûì¿ ÿâëÿåòñÿ çàïîëíåíèå k-ñîñòîÿíèéñïèí-ïîëÿðîííûìè êâàçè÷àñòèöàìè. Íà ðèñ. 8 ïî�êàçàíà çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà P îò ñòåïåíè äîïè�ðîâàíèÿ x. Âèäíî, ÷òî âåëè÷èíà ïàðàìåòðà çàïîë�íåíèÿ P çíà÷èòåëüíî ìåíüøå åäèíèöû è ñëàáî èç�ìåíÿåòñÿ â ðàññìîòðåííîì èíòåðâàëå äîïèðîâàíèÿ:0 < x < 0:3. Íåàíàëèòè÷íîñòü ïîâåäåíèÿ P â îêðåñò�íîñòè x = x � 0:12 ñâÿçàíà ñ èçìåíåíèåì òîïîëîãè�÷åñêîé ñòðóêòóðû êîíòóðîâ Ôåðìè, èìåþùèì ìåñòîïðè x.Âàæíîé õàðàêòåðèñòèêîé, îïðåäåëÿþùåé íèçêî�
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E; ýÂ�èñ. 9. Ýâîëþöèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðè óâå-ëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê: à � x = 0:03, á �x = 0:07, â � x = 0:15, ã � x = 0:22, ä � x = 0:3.Âåðòèêàëüíîé øòðèõîâîé ëèíèåé îáîçíà÷åíî ïîëî-æåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàòåìïåðàòóðíóþ òåðìîäèíàìèêó àíñàìáëÿ êâàçè÷à�ñòèö, ÿâëÿåòñÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé. Íà ðèñ. 9 ïðîäå�ìîíñòðèðîâàíî èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðèäîïèðîâàíèè. Âèäíî, ÷òî ïðè íèçêèõ çíà÷åíèÿõ êîí�1097



Â. Â. Âàëüêîâ, Ä. Ì. Äçåáèñàøâèëè, À. Ô. Áàðàáàíîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014öåíòðàöèè äûðîê x èìååòñÿ äâå îñîáåííîñòè Âàí Õî�âà, ðàñïîëîæåííûõ ïî ýíåðãèè âûøå çíà÷åíèÿ õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �. Ïðè óâåëè÷åíèè x â ïðåäå�ëàõ èíòåðåñóþùåãî íàñ èíòåðâàëà [0:03; 0:3℄ õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë ïîñëåäîâàòåëüíî ïðîõîäèò ÷åðåç îáåóêàçàííûå îñîáåííîñòè. Ïðè ýòîì íèæíÿÿ ñèíãóëÿð�íîñòü ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ëåãèðîâàíèÿ èñ÷åçàåòè îñòàåòñÿ òîëüêî îäíà îñîáåííîñòü Âàí Õîâà. Ïðåä�ñòàâëåííàÿ äèíàìèêà îòíîñèòåëüíîãî èçìåíåíèÿ õè�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è ïèêîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéèìååò âàæíîå çíà÷åíèå ïðè îïèñàíèè ñâåðõïðîâî�äÿùåé �àçû êóïðàòíûõ ÂÒÑÏ, ïîñêîëüêó èçâåñò�íî, ÷òî â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ ìàêñèìàëüíàÿ âåëè÷è�íà êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû äîñòèãàåòñÿ ïðè òàêîìóðîâíå äîïèðîâàíèÿ, êîãäà õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàëíàõîäèòñÿ â îêðåñòíîñòè îñîáåííîñòåé Âàí Õîâà.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäåííîå èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû �åðìèåâ�ñêèõ êâàçè÷àñòèö è ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ý��åê�òèâíîé äâóìåðíîé ìîäåëè Ýìåðè ïîçâîëÿåò ñäåëàòüñëåäóþùèå âûâîäû.1. Ñèëüíûå ñïèí-�åðìèîííûå êîððåëÿöèè ìåæ�äó ëîêàëèçîâàííûìè ñïèíàìè èîíîâ ìåäè è äûðêà�ìè, íàõîäÿùèìèñÿ íà áëèæàéøèõ èîíàõ êèñëîðîäà,ëåæàò â îñíîâå ñïèí-ïîëÿðîííîé ïðèðîäû �åðìèåâ�ñêèõ êâàçè÷àñòèö CuO2-ïëîñêîñòè ÂÒÑÏ. Äèñïåð�ñèîííîå óðàâíåíèå, îïðåäåëÿþùåå ñïåêòð �åðìèåâ�ñêèõ âîçáóæäåíèé òàêèõ êâàçè÷àñòèö, ñîäåðæèò âêà÷åñòâå êîý��èöèåíòîâ �óíêöèè, âûðàæàþùèåñÿ÷åðåç ìíîãîöåíòðîâûå ñïèíîâûå è ñïèí-�åðìèîí-íûå êîððåëÿòîðû. Ââåäåííûé íàáîð �åðìèîííûõ èñïèí-�åðìèîííûõ îïåðàòîðîâ äîñòàòî÷åí äëÿ ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî îïèñàíèÿ ñïèí-ïîëÿðîííîé êîíöåï�öèè è âû÷èñëåíèÿ âõîäÿùèõ â òåîðèþ ìíîãîöåíòðî�âûõ ñïèí-�åðìèîííûõ êîððåëÿòîðîâ.2. Â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèé ñàìîñîãëàñîâàíèÿ óñòàíîâëåíî, ÷òî ìíîãîöåíò-ðîâûå ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿòîðû îáëàäàþò ñèëü�íîé êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòüþ. Ýòî îáóñëîâ�ëèâàåò èçìåíåíèå ñïåêòðà ñïèí-ïîëÿðîííûõ âîçáóæ�äåíèé ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà êèñëîðîäíûõ äûðîê.Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà ìîäè�èêàöèÿ ýíåðãåòè÷åñêîéñòðóêòóðû ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö ïðè âîç�ðàñòàíèè êîíöåíòðàöèè äûðîê x îò íèçêîãî óðîâ�íÿ äîïèðîâàíèÿ x = 0:03, êîãäà ïîâåðõíîñòü Ôåðìèîáðàçóåò íåáîëüøîé äûðî÷íûé êàðìàí â îêðåñòíî�ñòè òî÷êè (�=2; �=2) çîíû Áðèëëþýíà, äî âûñîêî�ãî óðîâíÿ � x = 0:3, ïðè êîòîðîì áîëüøàÿ �åð�ìè-ïîâåðõíîñòü îêàçûâàåòñÿ öåíòðèðîâàíà â òî÷êå

(�; �) (ñì. ðèñ. 5). Ïîêàçàíà çíà÷èòåëüíàÿ ìîäè�è�êàöèÿ ïëîòíîñòè �åðìèåâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðè óâåëè�÷åíèè óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ. Åñëè ïðè íèçêèõ êîí�öåíòðàöèÿõ äûðîê â ñèñòåìå â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéèìåþòñÿ äâå îñîáåííîñòè Âàí Õîâà, òî ïðè áîëååâûñîêîì óðîâíå äîïèðîâàíèÿ îñòàåòñÿ òîëüêî îäíà.Ýòî ãîâîðèò î íåïðèìåíèìîñòè ìîäåëè æåñòêîé çî�íû äëÿ îïèñàíèÿ ñïåêòðà �åðìèåâñêèõ âîçáóæäå�íèé êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ.3. Ñïèí-çàðÿäîâûå êîððåëÿöèè ìåæäó ëîêàëè�çîâàííîé ñïèíîâîé è ïîäâèæíîé �åðìèîííîé ïîä�ñèñòåìàìè ý��åêòèâíîé äâóìåðíîé ìîäåëè Ýìå�ðè îáóñëîâëèâàþò çíà÷èòåëüíîå ïîíèæåíèå ýíåðãèèñïèí-ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåí�òðàöèè êèñëîðîäíûõ äûðîê x. Â ýòîé ñâÿçè îòìå�òèì, ÷òî â îäíîäûðî÷íîì ïðèáëèæåíèè äèñïåðñèîí�íûå êðèâûå ïðè âîçðàñòàíèè x ñìåùàþòñÿ â ñòîðîíóáîëüøèõ ýíåðãèé.4. Çíà÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå ñïåêòðàëüíîãî âå�ñà êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè äëÿ �åðìèåâñêèõ êâà�çè÷àñòèö èìååò ïðîñòóþ ñïèí-ïîëÿðîííóþ ïðèðî�äó. Ïðè �îðìèðîâàíèè ñïèí-ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèéèç-çà ñèëüíîé îáìåííîé ñâÿçè ìåæäó ñïèíàìè äû�ðîê èîíîâ ìåäè è êèñëîðîäà ïðîèñõîäèò ðàñùåïëå�íèå èñõîäíîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî òåðìà íà äâà. Ïðèýòîì òðè òðèïëåòíûõ ñîñòîÿíèÿ îáëàäàþò áîëüøåéýíåðãèåé, òîãäà êàê îäíî ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå ñìåíüøåé ýíåðãèåé ñëóæèò îñíîâîé äëÿ �îðìèðîâà�íèÿ êîëëåêòèâíûõ ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö.Ïîñêîëüêó îòíîñèòåëüíûé âåñ ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿ�íèé â òðè ðàçà ìåíüøå âåñà òðèïëåòíûõ ñîñòîÿíèé,òî ïðè ó÷åòå îòìå÷åííîãî õàðàêòåðà ðàñùåïëåíèÿýíåðãåòè÷åñêîãî òåðìà, êîãäà ñèëüíà òåíäåíöèÿ êçàñåëåíèþ òîëüêî ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿíèé, âîçíèêàåòñóùåñòâåííîå ïàäåíèå ñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòèäëÿ íèæíèõ, ò. å. ñïèí-ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé.5. Ïðèâåäåííûå âûâîäû ïîäòâåðæäàþò ãèïîòå�çó î ñïèí-ïîëÿðîííîé ïðèðîäå �åðìèåâñêèõ êâàçè-÷àñòèö â íîðìàëüíîé �àçå îêñèäîâ ìåäè. Âìåñòå ñòåì ýòî äåëàåò îñîáåííî àêòóàëüíîé çàäà÷ó îá èñ�ñëåäîâàíèè êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè â àíñàìáëåòàêèõ ñïèí-ïîëÿðîííûõ êâàçè÷àñòèö. Íåòðóäíî âè�äåòü, ÷òî ðàçâèòûé â ðàáîòå ïîäõîä äåéñòâèòåëüíîñîäåðæèò âîçìîæíîñòü îïèñàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåé�àçû êóïðàòíûõ ÂÒÑÏ ïðè ó÷åòå ðåàëüíîé ñòðóê�òóðû CuO2-ïëîñêîñòè è ñèëüíûõ ñïèí-�åðìèîííûõêîððåëÿöèé. Ñóùåñòâåííî, ÷òî êóïåðîâñêàÿ íåóñòîé�÷èâîñòü áóäåò ïðîèñõîäèòü â ñèñòåìå êâàçè÷àñòèö,ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êîòîðûõ ïðàâèëüíî îïè�ñûâàåò äàííûå ARPES-ýêñïåðèìåíòîâ. Îäíàêî ýòîâûõîäèò çà ðàìêè òåìû äàííîé ðàáîòû è ÿâëÿåòñÿïðåäìåòîì îòäåëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ.1098
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