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ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉÑÒ�ÓÊÒÓ�Û La2CuO4 Â ÌÍÎ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÌÏÎÄÕÎÄÅ LDA+GTBÈ. À. Ìàêàðîâ *, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ **Èíñòèòóò �èçèêè Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 22 íîÿáðÿ 2014 ã.Â ðàìêàõ ìíîãîýëåêòðîííîãî ìåòîäà LDA+GTB ðàññ÷èòàíà çîííàÿ ñòðóêòóðà La2CuO4 ïðè êîíå÷íûõòåìïåðàòóðàõ â àíòè�åððîìàãíèòíîé è ïàðàìàãíèòíîé �àçàõ. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü çîííîãî ñïåê-òðà è ñïåêòðàëüíîãî âåñà õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ îáóñëîâëåíà èçìåíåíèåì ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ëîêàëü-íûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ òåðìîâ, ðàñùåïëåííûõ ïî ñïèíó â àíòè�åððîìàãíèòíîé �àçå. Óìåíüøåíèå íàìàã-íè÷åííîñòè ïîäðåøåòêè ñ òåìïåðàòóðîé ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ íîâûõ çîí âáëèçè äíà çîíû ïðîâîäèìîñòèè ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû. Ïîêàçàíî, ÷òî äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû, íîLa2CuO4 îñòàåòñÿ äèýëåêòðèêîì è â ïàðàìàãíèòíîé �àçå. Ýòè ðåçóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàìïî êðàñíîìó ñäâèãó êðàÿ ïîãëîùåíèÿ â La2CuO4 ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû.DOI: 10.7868/S00444510150901021. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑëîæíàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà ÂÒÑÏ-êóïðàòîâäî ñèõ ïîð ïðîäîëæàåò îñòàâàòüñÿ ïðåäìåòîì è òåî-ðåòè÷åñêèõ, è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Âíîðìàëüíîé �àçå íåÿñíîé ÿâëÿåòñÿ ïðèðîäà ïñåâäî�ùåëåâîãî ñîñòîÿíèÿ. Äîâîëüíî ìíîãî óêàçàíèé íàîïðåäåëÿþùóþ ðîëü ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé áëèæ�íåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãî (ÀÔÌ) ïîðÿäêà [1℄. Îä�íàêî íåäàâíî ïîÿâèëàñü ñåðèÿ ðàáîò, ïîä÷åðêèâàþ�ùàÿ âàæíóþ ðîëü ëîêàëüíûõ äèíàìè÷åñêèõ çàðÿäî�âûõ �ëóêòóàöèé è èñêàæåíèé [2�5℄, à òàêæå âîçìîæ�íîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ñêðûòûõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿä�êà [6℄. Ïðè÷èíû, ïî êîòîðûì óæå ïî÷òè 30 ëåò ïðî�áëåìà íîðìàëüíîãî è ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèé âÂÒÑÏ-êóïðàòàõ îñòàåòñÿ îòêðûòîé, íà íàø âçãëÿä,ñëåäóþùèå. Âî-ïåðâûõ, ñëîæíîñòü è âçàèìîñâÿçàí�íîñòü âñåõ ïîäñèñòåì êðèñòàëëà: ýëåêòðîííîé, ìàã�íèòíîé è êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Âî-âòîðûõ,ñèëüíûå ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè (ÑÝÊ), êîòîðûåïðèâîäÿò ê íåïðèìåíèìîñòè ìåòîäîâ ñòàíäàðòíîéêâàíòîâîé òåîðèè òâåðäîãî òåëà, îñíîâàííûõ íà íó�ëåâîì ïðèáëèæåíèè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðî�*E-mail: maplay�mail.ru**E-mail: sgo�iph.krasn.ru

íîâ ñ ïîñëåäóþùèì ó÷åòîì èõ âçàèìîäåéñòâèÿ ïîòåîðèè âîçìóùåíèé.Ñóùåñòâóåò íåìàëî òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ,ïðåäëàãàþùèõ ìåòîäû ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóê�òóðû êóïðàòîâ ñ ó÷åòîì ÑÝÊ â ðàìêàõ ïðîñòûõìîäåëåé òèïà ìîäåëè Õàááàðäà èëè t�J-ìîäåëè[7�10℄. �èáðèäíûé ìåòîä LDA+GTB, ñî÷åòàþùèéðàñ÷åò â ìíîãîýëåêòðîííîé ìíîãîçîííîé p�d-ìî-äåëè â îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè (GTB)[11℄ ñ âû÷èñëåíèåì ïàðàìåòðîâ ìîäåëè â ðàìêàõab initio-ïîäõîäà LDA (ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîéïëîòíîñòè) [12℄ ó÷èòûâàåò è çîííóþ ñòðóêòóðóêóïðàòà, è ý��åêòû ÑÝÊ. Â ðàìêàõ ïîäõîäàLDA+GTB áûëà îïèñàíà êîíöåíòðàöèîííàÿ çà�âèñèìîñòü çîííîé ñòðóêòóðû La2�xSrxCuO4 èáûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïåðåõîä îò äîïèðîâàííîãîäèýëåêòðèêà Ìîòòà �Õàááàðäà ïðè ìàëûõ x ê �åð-ìè-æèäêîñòíîé ñèñòåìå ïðè áîëüøèõ x ïðîèñõîäèò÷åðåç äâà êâàíòîâûõ ïåðåõîäà Ëè�øèöà ñ èçìåíå�íèåì òîïîëîãèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè [13℄. Ñîãëàñíîðàñ÷åòàì LDA+GTB [14, 15℄, ÷åòûðå äûðî÷íûõêàðìàíà äîïèðîâàííîãî äèýëåêòðèêà ñ öåíòðîìâ (�=2; �=2) óâåëè÷èâàþòñÿ è ïðè x1 = 0:15ïåðåñåêàþòñÿ íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà, ïðèx > x1 ñóùåñòâóåò äâå ïîâåðõíîñòè âîêðóã òî÷êè(�; �). Ìåíüøàÿ êîëëàïñèðóåò â òî÷êå x2 = 0:24,è ïðè x > x2 ñóùåñòâóåò òîëüêî îäíà áîëüøàÿ,526



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 3 (9), 2015 Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :õàðàêòåðíàÿ äëÿ �åðìè-æèäêîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ.Êà÷åñòâåííî ïîäîáíûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðèðàçíûõ êîíöåíòðàöèÿõ áûëè ïîëó÷åíû òàêæå âðàáîòàõ [8, 10℄, îäíàêî ïåðåõîäû Ëè�øèöà â ýòèõðàáîòàõ íå îáñóæäàëèñü. Èññëåäîâàíèå ýëåêòðîí�íûõ ñâîéñòâ âáëèçè ïåðåõîäîâ Ëè�øèöà ïîêàçàëî,÷òî ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ îñîáåííîñòü â ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé N ("F ) ïðè x = x1 îáåñïå÷èâàåò ìàê�ñèìóì òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà,à ïåðåõîä â òî÷êå x2 ñîîòâåòñòâóåò ïðè T = 0 Êïåðåõîäó èç ïñåâäîùåëåâîãî â �åðìè-æèäêîñòíîåñîñòîÿíèå [16, 17℄. Îáå ýòè êîíöåíòðàöèè ñîîòâåò�ñòâóþò îñîáûì òî÷êàì íà �àçîâîé äèàãðàììå:òî÷êå îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ (0.15) è ïåðåñå�÷åíèÿ ïñåâäîùåëåâîé òåìïåðàòóðû T � (x) ñ îñüþT = 0 Ê [18℄.Ñèëüíàÿ êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü çîííîéñòðóêòóðû ïðè ó÷åòå ÑÝÊ âîçíèêàåò èç-çà ïðèñóò�ñòâèÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé ñ îä�íîé è äâóìÿ äûðêàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå â ìíî�ãîýëåêòðîííûõ ïîäõîäàõ. ×èñëà çàïîëíåíèÿ çàâèñÿòíå òîëüêî îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ, íî è îò òåìïåðàòó�ðû. Ïîýòîìó çîííàÿ ñòðóêòóðà áóäåò çàâèñåòü è îòòåìïåðàòóðû. Ýêñïåðèìåíòàëüíî, ïî-âèäèìîìó, ýòîïðîÿâëÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû T � îò äîïè�ðîâàíèÿ. Òåîðåòè÷åñêè âîïðîñ î òåìïåðàòóðíîé çà�âèñèìîñòè çîííîé ñòðóêòóðû êóïðàòîâ ïî÷òè íå èñ�ñëåäîâàí. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ðàññìîòðèì òåìïå�ðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü çîííîé ñòðóêòóðû La2CuO4êàê â àíòè�åððîìàãíèòíîì, òàê è â ïàðàìàãíèò�íîì ñîñòîÿíèè. Â ÀÔÌ-�àçå ðàñùåïëåíèå îäíîäû�ðî÷íûõ óðîâíåé S = 1=2 ïî ïðîåêöèè ñïèíà ïðî�ïîðöèîíàëüíî ìàãíèòíîìó ìîìåíòó hSzi ïîäðåøåò�êè è óìåíüøàåòñÿ ñ íàãðåâîì. Òåìïåðàòóðíóþ çàâè�ñèìîñòü hSzi ìû íàõîäèì èç ý��åêòèâíîé ìîäåëè�åéçåíáåðãà. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû íîâûå ñîñòîÿ�íèÿ âíóòðè âàëåíòíîé çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòèïðèîáðåòàþò ñïåêòðàëüíûé âåñ è äèñïåðñèþ. Îòùå�ïèâøèåñÿ îò ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû è äíà çîíûïðîâîäèìîñòè íîâûå çîíû ïîäâåðãàþòñÿ ñóùåñòâåí�íûì èçìåíåíèÿì ñ äàëüíåéøèì ðîñòîì T . Âûøå TNçàêîí äèñïåðñèè ñòàíîâèòñÿ ïîäîáåí ïàðàìàãíèòíî�ìó (ÏÌ) ñïåêòðó ïðè T = 0 Ê, âû÷èñëåííîìó ìåòî�äîì LDA â ðàáîòå [19℄.Äàëüíåéøèé ïëàí ñòàòüè ñëåäóþùèé. �àçäåë 2ïîñâÿùåí îïèñàíèþ îñîáåííîñòåé èñïîëüçóåìîãî ìå�òîäà, ïðèâåäåíû ãàìèëüòîíèàí òðåõçîííîé p�d-ìî-äåëè, îáùèé âèä �óíêöèè �ðèíà è óðàâíåíèå íà ååïîëþñà. Â ðàçä. 3 áóäåò ïîêàçàíà ýâîëþöèÿ çîííîéñòðóêòóðû, ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñ ðîñòîì òåìïåðà�òóðû, òàêæå áóäåò ïðîäåìîíñòðèðîâàíî èçìåíåíèåäèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè ñ òåìïåðàòóðîé. Â ðàçä. 4

áóäåò ïðîâîäèòüñÿ èññëåäîâàíèå òåìïåðàòóðíîé çà�âèñèìîñòè èçîýíåðãåòè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé äëÿ ðàç�íûõ îáëàñòåé âàëåíòíîé çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòè.2. �ÀÑ×ÅÒ ÇÎÍÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Û Ï�ÈÊÎÍÅ×ÍÛÕ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÀÕÌû ðàññìàòðèâàåì ÂÒÑÏ-êóïðàòû íà ïðè�ìåðå íåäîïèðîâàííîãî îäíîñëîéíîãî ñîåäèíåíèÿLa2CuO4. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ýòèõ ñîåäèíåíèéâáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè �îðìèðóåòñÿ dx-îðáèòàëÿìèìåäè è px;y-îðáèòàëÿìè êèñëîðîäà â CuO2-ïëîñêîñ-òè. Ïîýòîìó äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé â ýòîéñèñòåìå ìû èñïîëüçóåì òðåõçîííóþ ìîäåëü Ýìåðè:H =Xf� "ddyxf�dxf� +Xf� "pp+f�pf� ++Xfg� (�1)Rg tpd �dyxf�pg� +H..�++Xfg� (�1)Mg tpp �pyf�pg� +H..�++Xf Uddyxf"dxf"dyxf#dxf#+Xf Uppyf"pf"pyf#pf#++ Xfg��0 Vpddyxf�dxf�pyg�0pg�0 : (1)Çäåñü dxf� è pg� � îïåðàòîðû óíè÷òîæåíèÿ äûðêèñ ïðîåêöèåé ñïèíà � íà àòîìå ìåäè f è àòîìå êèñ�ëîðîäà g, "d � îäíîýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿ äëÿ äûðêèíà Cu, à "p � íà O; tpd � àìïëèòóäà ïåðåñêîêîâìåæäó dx- è p-îðáèòàëÿìè âíóòðè CuO2-ïëîñêîñòè,tpp � âåëè÷èíà ïåðåñêîêîâ ìåæäó ïëîñêîñòíûìèêèñëîðîäíûìè îðáèòàëÿìè; Ud � êóëîíîâñêîå âçà�èìîäåéñòâèå äâóõ äûðîê íà àòîìå ìåäè, à Up � íààòîìå êèñëîðîäà, Vpd � ìåæóçåëüíîå êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå. Êîý��èöèåíòû Rg è Mg çàâèñÿòîò çíàêà ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé íà àòîìàõìåäè è êèñëîðîäà, êîý��èöèåíò Rg = 0 äëÿ àòî�ìîâ g = (gx � ax=2; gy), (gx; gy � ay=2) è Rg = 1äëÿ g = (gx + ax=2; gy), (gx; gy + ay=2), ãäå ax èay � ïîñòîÿííûå ðåøåòêè. Ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíè�àíà áûëè ðàññ÷èòàíû â ðàáîòå [20℄ â ðàìêàõ ìåòîäàLDA+GTB.Ìåòîä GTB âêëþ÷àåò â ñåáÿ íåñêîëüêî ýòàïîâ:òî÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, ïî�ñòðîåíèå êâàçè÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ìåæäó ñîá�ñòâåííûìè ñîñòîÿíèÿìè ÿ÷åéêè, õàðàêòåðèçóåìûõîïåðàòîðàìè Õàááàðäà, è êëàñòåðíàÿ �îðìà òåîðèèâîçìóùåíèé. �àìèëüòîíèàí (1) ðàçáèâàåòñÿ íà âíó�òðèêëàñòåðíóþ ÷àñòü, ñîäåðæàùóþ âñå âçàèìîäåé�ñòâèÿ âíóòðè CuO4-êëàñòåðà, è ãàìèëüòîíèàí ìåæ�527
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Квазичастичные
возбуждения

Подрешетка A

2∆AF�èñ. 1. Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ CuO4-êëàñòåðà äëÿnh = 0; 1; 2 (ãîðèçîíòàëüíûå ëèíèè) ïîäðåøåòêè Aâ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè. Îñíîâíûå ñîñòîÿ-íèÿ ñåêòîðà �èëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà ñ nh = 1 âäâóõ ìàãíèòíûõ ïîäðåøåòêàõ A è B õàðàêòåðèçóþò-ñÿ ïðîòèâîïîëîæíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíîâîãî ìî-ìåíòà. Ñïëîøíûå ëèíèè, ïðîâåäåííûå ìåæäó ñîá-ñòâåííûìè ñîñòîÿíèÿìè, èçîáðàæàþò êâàçè÷àñòè÷-íûå âîçáóæäåíèÿ ñ íåíóëåâûì ñïåêòðàëüíûì âå-ñîì. Øòðèõîâûå ëèíèè èçîáðàæàþò êâàçè÷àñòè÷-íûå âîçáóæäåíèÿ ñ íóëåâûì ñïåêòðàëüíûì âåñîìïðè T = 0 Ê
êëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Äèàãîíàëèçàöèÿ âíó�òðèêëàñòåðíîãî ãàìèëüòîíèàíà â áàçèñàõ ñ ÷èñëîìäûðîê nh = 0; 1; 2 ïîçâîëÿåò òî÷íî ïîëó÷èòü ëîêàëü�íûå ìíîãî÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ è èõ ýíåðãèè. Ïî�ñêîëüêó ïðè x = 0 è T = 0 Ê äûðêà ðàñïðîñòðàíÿåò�ñÿ â CuO2-ïëîñêîñòè íà �îíå äàëüíåãî àíòè�åððî�ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà, ëîêàëüíûå ñîñòîÿíèÿ äûðêè ñïðîòèâîïîëîæíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà j1#; ii è j1"; iiâ êëàñòåðå ñ nh = 1 áóäóò ðàñùåïëåíû (ðèñ. 1).Ùåëü 2�AF ìåæäó ýòèìè ñîñòîÿíèÿìè áóäåò îïðå�äåëÿòüñÿ âåëè÷èíîé ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ Âåéññà àí�òè�åððîìàãíèòíîãî òèïà �AF = ZJ hSzi, ãäå Z �÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé (Z = 4 äëÿ CuO2-ñëîÿ),J � âåëè÷èíà ñóïåðîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñó�ïåðîáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ïîÿâëÿåòñÿ â ðàìêàõòîãî æå èñõîäíîãî ãàìèëüòîíèàíà p�d-ìîäåëè âî âòî�ðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ïî tpd=U [21℄ òàêæå, êàê è â ìîäåëè Õàááàðäà [22℄. Âëèÿíèå òåìïå�ðàòóðû íà ñðåäíåå çíà÷åíèå ïðîåêöèè ñïèíîâîãî ìî�ìåíòà íà îñü z hSzi ñàìîñîãëàñîâàííî âû÷èñëÿåòñÿâ ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ â ðàìêàõ ìîäåëè �åé�çåíáåðãà ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ

hSzi = 12 th ZJ hSzi2kBT : (2)Çàìåòèì, ÷òî äàëüíèé àíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿ�äîê â ÂÒÑÏ-êóïðàòàõ îáóñëîâëåí êâàçèäâóìåðíî�ñòüþ èõ ìàãíèòíîé ñèñòåìû ñ îáìåííûì èíòåãðàëîìJ âíóòðè ïëîñêîñòè è ìåæïëîñêîñòíûì îáìåííûìèíòåãðàëîì J? � J . Â ñïèí-âîëíîâîé òåîðèè ââå�äåíèå J? ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ TN �� J= ln (J=J?), êîòîðîå ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè J? !! 0. Âáëèçè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñóùåñòâóåò äâóõ�ïîäðåøåòî÷íàÿ ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà. Èìåííî íàëè�÷èå ýòîé ñòðóêòóðû è �îðìèðóåò çàêîí äèñïåðñèèäûðêè â íåäîïèðîâàííîì êóïðàòå. Â ýòîì ñìûñëå íà�øà �îðìóëà (2) çàäàåò ñïîñîá ìîäåëèðîâàíèÿ äâóõ�ïîäðåøåòî÷íîé ñòðóêòóðû. Ìîæíî äîáàâèòü J? âýòó �îðìóëó, íî ýòî íå ïðèâåäåò ê ñóùåñòâåííîìóèçìåíåíèþ â òåîðèè, ïîëó÷åííàÿ èç �îðìóëû (2) âå�ëè÷èíà òåìïåðàòóðû Íååëÿ TN � (4J + 2J?) íåâåð�íà. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû íå ñòàâèì çàäà÷ó ñàìîñî�ãëàñîâàííîãî îïèñàíèÿ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà è ýëåê�òðîííîé ñòðóêòóðû. Âìåñòî ýòîãî ìû ïîäáèðàåì âå�ëè÷èíó J òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû òåìïåðàòóðà Íååëÿâ òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ ñîãëàñîâûâàëàñü ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì (TN = 325 Ê äëÿ La2CuO4).Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò íàì êà÷åñòâåííî îïèñàòü èç�ìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïðè èçìåíåíèè ìàã�íèòíîãî ïîðÿäêà, íî íå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü êîëè�÷åñòâåííûå òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû.Çàïîëíåíèå äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé ñ ïðîòèâîïî�ëîæíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà áóäåò çàâèñåòü îò òåì�ïåðàòóðû: nG� = 1=2 + �G (�) hSzi ;�A (�) = ( 1; � = 1=2;�1; � = �1=2;�B (�) = ( 1; � = �1=2;�1; � = 1=2; (3)ãäå G � èíäåêñ ïîäðåøåòêè (ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ Aèëè B), � � ïðîåêöèÿ ñïèíà â îäíîäûðî÷íîì ñîñòî�ÿíèè.Ïåðåõîäû ìåæäó îáñòâåííûìè ñîñòîÿíèÿìèCuO4-êëàñòåðà jpi è jqi ñ �nh = 1 ÿâëÿþòñÿ êâàçè�÷àñòè÷íûìè âîçáóæäåíèÿìè �åðìè-òèïà, êîòîðûåõàðàêòåðèçóþòñÿ îïåðàòîðàìè Õàááàðäà Xpqf . Êâà�çè÷àñòè÷íûå ïåðåõîäû ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ nh = 0è nh = 1 �îðìèðóþò âåðõíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíóýëåêòðîíîâ (UHB), ÿâëÿþùóþñÿ çîíîé ïðîâîäè�ìîñòè, à íèæíÿÿ õàááàðäîâñêàÿ çîíà ýëåêòðîíîâ(LHB), âàëåíòíàÿ çîíà, îáðàçóåòñÿ ïðè ïåðåõîäàõ528



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 3 (9), 2015 Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ nh = 1 è nh = 2. Ëîêàëüíûåêâàçè÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ äàëåå èñïîëüçóþòñÿ âêà÷åñòâå íåâîçìóùåííûõ ñîñòîÿíèé ïðè ðåàëèçàöèèêëàñòåðíîé �îðìû òåîðèè âîçìóùåíèé, ðåçóëü�òàòîì êîòîðîé ÿâëÿåòñÿ çàïèñü ìåæêëàñòåðíîãîãàìèëüòîíèàíà íà ÿçûêå îïåðàòîðîâ Õàááàðäà.Ïîëíûé ãàìèëüòîíèàí â ïðåäñòàâëåíèè îïåðàòîðîâÕàááàðäà çàïèøåòñÿ â âèäåH =Xf 24Xq� "1q�Xqqf +Xp "2pXppf ��Xg 6=f Xpqmn 2tpd�fg�dx (pq) b (mn) yXpqf Xmng ��Xg 6=f Xpqmn 2tpp�fg�b (pq) b (mn) yXpqf Xmng 35 ; (4)ãäå "1q� � ýíåðãèÿ îäíîäûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ jqi ñïðîåêöèåé ñïèíà � è "2p � ýíåðãèÿ äâóõäûðî÷íî�ãî ñîñòîÿíèÿ jpi, � (pq) = hpj� jqi, � îáîçíà÷àåòëèáî ìåäíóþ dx-îðáèòàëü, ëèáî ìîëåêóëÿðíóþ êèñ�ëîðîäíóþ îðáèòàëü b1g-ñèììåòðèè. Çíà÷åíèÿ ñòðóê�òóðíûõ �àêòîðîâ �fg è �fg äàíû â ðàáîòå [11℄.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü äèñïåðñèþ êâàçè÷à�ñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé, ìû ïðèìåíÿåì ìåòîä óðàâíå�íèÿ äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðèíà DGG0fg (pq;mn) == DDXpqfS jXmngS0EE, ãäå f è g îáîçíà÷àþò ÿ÷åéêè ìàã�íèòíûõ ïîäðåøåòîê G è G0. Ïîëíàÿ �óíêöèÿ �ðèíàâ ìàòðè÷íîé �îðìå èìååò âèäD̂fg =  DAAfg DABfgDBAfg DBBfg ! : (5)�àñöåïëåíèå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðè�íà (5) ïðîâîäèòñÿ â ïðèáëèæåíèè Õàááàðä I, â ðå�çóëüòàòå ÷åãî ïîëó÷àåì óðàâíåíèå ÄàéñîíàD̂ (k) = �D̂�10 � t̂ (k)��1 ; (6)ãäå Dpq0 = F (pq) = (E � 
 (pq)) � ëîêàëüíàÿ �óíê�öèÿ �ðèíà CuO4-êëàñòåðà ñ ýíåðãèåé êâàçè÷àñòè÷�íîãî âîçáóæäåíèÿ 
 (pq) è äèàãîíàëüíûìè ýëåìåí�òàìè ìàòðèöû �àêòîðîâ çàïîëíåíèÿ (èëè êîíöåâûõìíîæèòåëåé â äèàãðàììíîé òåõíèêå [7℄) Ff (pq) == DXppf E + DXqqf E, à t̂ (k) � ìàòðèöà èíòåãðàëîâïåðåñêîêîâ tpq;mn (k) =P��0 �� (pq) t��0 (k) �0 (mn),îïðåäåëÿåìàÿ ñóììîé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ p�d- èp�p-ïåðåñêîêîâ. Ïîëþñà �óíêöèè �ðèíà (6) îïðåäå�ëÿþòñÿ èç óðàâíåíèÿdet Æpq;mn (E � 
̂)F̂ � t̂ (k) = 0: (7)

3. ÇÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À La2CuO4 Ï�ÈÊÎÍÅ×ÍÛÕ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÀÕÇîííàÿ ñòðóêòóðà ïðè T = 0 Ê èçîáðàæåíà íàðèñ. 2à. Êàæäàÿ èç õàááàðäîâñêèõ çîí �îðìèðó�åòñÿ äèñïåðñèåé îäíîãî êâàçè÷àñòè÷íîãî âîçáóæäå�íèÿ, êîòîðûå ïîêàçàíû íà ðèñ. 1 ñïëîøíûìè ëèíè�ÿìè. Âàëåíòíàÿ çîíà ýëåêòðîíîâ (çîíà ïðîâîäèìî�ñòè äûðîê) ïðè T = 0 Ê õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷è�åì ìàêñèìóìà (ìèíèìóìà) â òî÷êå k = (�=2; �=2),÷òî íàõîäèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàí�íèõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò [23�26℄, â êîòîðûõ èññëå�äîâàëàñü ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êóïðàòîâ. Ïîñêîëü�êó çàïîëíåíèå âîçáóæäåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòî�ÿíèé, â ÷àñòíîñòè, áëèæàéøåãî ñîñòîÿíèÿ ñ ïðîòè�âîïîëîæíîé ïðîåêöèåé ñïèíà, áëèçêî ê íóëþ, òî èêâàçè÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ ñ ó÷àñòèåì ýòèõ ñîñòî�ÿíèé ÿâëÿþòñÿ áåçäèñïåðñíûìè è èìåþò íóëåâóþñïåêòðàëüíóþ èíòåíñèâíîñòü. Ñïåêòðàëüíàÿ èíòåí�ñèâíîñòü îäíîýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé îïðåäåëÿ�åòñÿ ñïåêòðàëüíîé �óíêöèåé êâàçè÷àñòèöA (k;E) =X� A� (k;E);A� (k;E) = X�mn ��� (m) �� (n)�� ImDmn (k;E + iÆ) : (8)Êàæäàÿ èç ñïåêòðàëüíûõ �óíêöèé A� äàåò èíòåí�ñèâíîñòü äëÿ ÷àñòèö ñ îïðåäåëåííûì ñïèíîì. Äèñ�ïåðñèè ÷àñòèö ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ïðîåêöèÿìèñïèíà èäåíòè÷íû, îäíàêî ðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëü�íîãî âåñà ïî çîíå Áðèëëþýíà äëÿ íèõ çíà÷èòåëü�íî îòëè÷àåòñÿ. Ïðè T = 0 Ê A" (k;E) è A# (k;E)àíòèñèììåòðè÷íû îòíîñèòåëüíî ãðàíèöû àíòè�åð�ðîìàãíèòíîé çîíû Áðèëëþýíà. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî, â îòëè÷èå îò ñòàíäàðòíîé òåîðèè âîçìóùåíèé,ñïåêòðàëüíûé âåñ õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ (êâàçè�÷àñòèö) çàâèñèò îò âîëíîâîãî âåêòîðà è òåìïåðàòó�ðû è ìîæåò ïðèíèìàòü äðîáíûå çíà÷åíèÿ.Âîçðàñòàíèå òåìïåðàòóðû ïðèâîäèò ê äâóì ý���åêòàì. Âî-ïåðâûõ, óìåíüøàþòñÿ íàìàãíè÷åííîñòüïîäðåøåòîê è ðàñùåïëåíèå ñîñòîÿíèé ñ ïðîòèâîïî�ëîæíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà â êàæäîé èç ïîäðåøå�òîê. Âî-âòîðûõ, ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû íà÷èíàþò çà�ïîëíÿòüñÿ âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, ïðè÷åì â îä�íîäûðî÷íîì ñåêòîðå ïåðâûì âîçáóæäåííûì ñîñòîÿ�íèåì ÿâëÿåòñÿ ñîñòîÿíèå ñ ïðîåêöèåé ñïèíà, ïðîòè�âîïîëîæíîé åå íàïðàâëåíèþ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè.Êâàçè÷àñòè÷íûå ïåðåõîäû ñ ó÷àñòèåì çàïîëíåííûõñîñòîÿíèé ïðèîáðåòàþò íåíóëåâóþ èíòåíñèâíîñòü,äèñïåðñèþ, è ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì ìåæçîííîå âçà�èìîäåéñòâèå ñ ïðîÿâèâøèìèñÿ çîíàìè.7 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 529
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�èñ. 2. Çîííàÿ ñòðóêòóðà è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ ïðè ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðå: à� T = 0 Ê, á � T = 150 Ê,â � T = 250 Ê, ã � T = 300 Ê, ä � T = 325 Ê. Ñïåêòðàëüíûé âåñ ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè k ïðîïîðöèîíàëåí èíòåí-ñèâíîñòè ëèíèèÝòè ý��åêòû ïðèâîäÿò ê ñóùåñòâåííîé ïåðå�ñòðîéêå çîííîé ñòðóêòóðû ïðè óâåëè÷åíèè T . Áåç�äèñïåðñíûå óðîâíè ñ íóëåâûì ñïåêòðàëüíûì âåñîìïðè T = 0 Ê, íàõîäÿùèåñÿ âíóòðè LHB è UHB, ïðè�îáðåòàþò ñïåêòðàëüíûé âåñ è ñëàáóþ k-çàâèñèìîñòü.Èç-çà ìåæçîííûõ âçàèìîäåéñòâèé â èñõîäíûõ LHBè UHB âîçíèêàåò ðàñùåïëåíèå (ðèñ. 2á ), êîòîðîå îò�äåëÿåò ïîòîëîê âàëåíòíîé çîíû è äíî çîíû ïðîâî�äèìîñòè îò îñíîâíûõ øèðîêèõ õàááàðäîâñêèõ çîí.Â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ðàñùåïëåíèå ïðîÿâëÿåòñÿ ââèäå âîçíèêíîâåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ ïèêîâ. Îòìå�òèì, ÷òî ïðè ëþáîé òåìïåðàòóðå âïëîòü äî ìàãíèò�íîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà èìåþòñÿ äâå òî÷êè íà ãðà�

íèöå àíòè�åððîìàãíèòíîé çîíû Áðèëëþýíà, â êîòî�ðûõ äèñïåðñèîííûå ïîâåðõíîñòè ðàñùåïëåííûõ çîíñîïðèêàñàþòñÿ.Ñ äàëüíåéøèì ðîñòîì òåìïåðàòóðû ðàñùåïëå�íèÿ óâåëè÷èâàþòñÿ, à øèðèíà ïîäçîí ïîòîëêà âà�ëåíòíîé çîíû è äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè óìåíüøàåò�ñÿ. Äëÿ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû íàèáîëüøèé ñïåê�òðàëüíûé âåñ èìåþò ñîñòîÿíèÿ ïëîñêîé çîíû â îá�ëàñòè (�=2; �=2)� (�; �), à äëÿ äíà çîíû ïðîâîäèìî�ñòè � â îáëàñòÿõ (0; 0)� (�=2; �=2) è (�; 0)� (0; 0). Âîáëàñòè òåìïåðàòóð T = 238 Ê óçêàÿ çîíà ¾âûâîðà�÷èâàåòñÿ¿ (ðèñ. 2â) òàêèì îáðàçîì, ÷òî ëîêàëüíûéìàêñèìóì âàëåíòíîé çîíû â k = (�=2; �=2) ïðåâðà�530



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 3 (9), 2015 Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :
500DOS �1:5 �1:0 �0:5 0 0:5 1:0 1:5 2:0 2:5E; ýÂ 050100150200250300330T; K á

0 50 100 150 200 250 300 350 400T; K1:41:51:61:71:81:92:0Eg; ýÂà

�èñ. 3. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (à), äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè Eg (á )ùàåòñÿ â ëîêàëüíûé ìèíèìóì, à â çîíå ïðîâîäèìî�ñòè, íàîáîðîò, ìèíèìóì k = (�; 0) òðàíñ�îðìèðóåò�ñÿ â ìàêñèìóì (ðèñ. 2ã). Òàêèå èçìåíåíèÿ ÿâëÿþò�ñÿ ñëåäñòâèåì òåíäåíöèè ê âûðîæäåíèþ äèñïåðñèèâ òî÷êàõ k-ïðîñòðàíñòâà, ïðèíàäëåæàùèõ ãðàíèöåàíòè�åððîìàãíèòíîé çîíû Áðèëëþýíà, â òî÷êå ïå�ðåõîäà â ïàðàìàãíèòíóþ �àçó. Ïðè T = TN îäíîäû�ðî÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñ îáåèìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà ñòàíî�âÿòñÿ ðàâíîâåðîÿòíûìè è çîííàÿ ñòðóêòóðà ïðèíè�ìàåò �îðìó, õàðàêòåðíóþ äëÿ ïàðàìàãíèòíîé �àçûñ ìàêñèìóìàìè â îêðåñòíîñòè k = (�; �) (ðèñ. 2ä).Íà ðèñ. 2à�ä õîðîøî âèäíî ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñïåê�òðàëüíîãî âåñà ñ òåìïåðàòóðîé îò èñõîäíîé àíòè�åð�ðîìàãíèòíîé çîíû ê ïàðàìàãíèòíîé çîíå ñ îáðàçîâà�íèåì òåíåâîé çîíû ñî ñëàáîé èíòåíñèâíîñòüþ.Òðàíñ�îðìàöèÿ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû è äíàçîíû ïðîâîäèìîñòè ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû åñòåñòâåí�íî ñîïðîâîæäàåòñÿ èçìåíåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé. Âûøå T = 90 Ê íà÷èíàåò �îðìèðîâàòüñÿ íî�âûé ïèê êàê â âàëåíòíîé çîíå, òàê è â çîíå ïðîâî�äèìîñòè (ðèñ. 3à). Èíòåíñèâíîñòü ýòèõ ïèêîâ ðàñ�òåò ñ òåìïåðàòóðîé. Êðîìå òîãî, ìåíÿþòñÿ øèðèíàîáåèõ çîí è âåëè÷èíà äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè Eg . Âèíòåðâàëå îò íóëÿ äî T = 170 Ê ïðîèñõîäèò íåçíà�÷èòåëüíîå óâåëè÷åíèå ùåëè, ñâÿçàííîå ñî ñáëèæåíè�åì îäíîäûðî÷íûõ óðîâíåé ñ ðàçíûìè ñïèíàìè. ÏðèT > 170 Ê â çîíå ïðîâîäèìîñòè ïðîèñõîäÿò ïîíè�æåíèå ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö ñ âîëíîâûìè âåêòîðàìè,áëèçêèìè ê k = (0; 0), è ïåðåíîñ íà íèõ ñïåêòðàëüíî�ãî âåñà. Ýíåðãèÿ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû, íàîáîðîò,óâåëè÷èâàåòñÿ. Âñå ýòî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ äè�ýëåêòðè÷åñêîé ùåëè (ðèñ. 3à,á ). Ìèíèìàëüíàÿ âåëè�÷èíà Eg äîñòèãàåòñÿ â ïàðàìàãíèòíîé �àçå. Òåì íåìåíåå, äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü îñòàåòñÿ îòêðûòîé íà

âñåì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò íóëÿ äî TN è íàìíîãîâûøå, ïîñêîëüêó åå âåëè÷èíà îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèåéïåðåíîñà çàðÿäà � = "p�"d è ìåæàòîìíûì êóëîíîâ�ñêèì âçàèìîäåéñòâèåì Vpd. Òàêèì îáðàçîì, ñîñòîÿ�íèå äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà ñîõðàíÿåòñÿ âÀÔÌ- è â ÏÌ-�àçàõ, â îòëè÷èå îò çîííûõ ïîäõîäîâñ îáðàçîâàíèåì ùåëè çà ñ÷åò �îðìèðîâàíèÿ âîëíûñïèíîâîé ïëîòíîñòè (ÂÑÏ) èëè LDA+U, ãäå äèýëåê�òðè÷åñêàÿ ùåëü òàêæå �îðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò ñïèíîâî�ãî ðàñùåïëåíèÿ. Â ñöåíàðèÿõ ÂÑÏ è LDA+U âûøåTN äîëæíî íàáëþäàòüñÿ ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå,÷òî ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðèìåíòàì ïî La2CuO4.�àíåå â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçìåðåíèþ êîý��èöè�åíòà îòðàæåíèÿ è "2 ñïåêòðîâ â íåäîïèðîâàííîì ñî�åäèíåíèè La2CuO4 áûë çàìå÷åí êðàñíûé ñäâèã ïèêà,ñîîòâåòñòâóþùåãî âîçáóæäåíèÿì ñ ïåðåíîñîì çàðÿ�äà ìåæäó ñèíãëåòîì Æàíãà ��àéñà è UHB, ñ ðîñ�òîì òåìïåðàòóðû [27�29℄. Â ðàáîòå [27℄ ïðè èçìå�íåíèè òåìïåðàòóðû îò T = 122 Ê äî T = 447 Êïîëîæåíèå ïèêà â "2 ñäâèãàåòñÿ íà 0.22 ýÂ â îá�ëàñòü ìåíüøèõ ýíåðãèé. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ äëÿ òà�êîãî æå òåìïåðàòóðíîãî èçìåíåíèÿ óìåíüøåíèå äè�ýëåêòðè÷åñêîé ùåëè �Eg ïðîèñõîäèò íà 0.47 ýÂ,÷òî ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì äàííûì. Íåáîëüøîå ðàñõîæäåíèå, î÷å�âèäíî, ãîâîðèò î âëèÿíèè òåìïåðàòóðû íà ýëåê�òðîííóþ ñòðóêòóðó ïîñðåäñòâîì äðóãèõ ìåõàíèç�ìîâ. Ñðåäè òàêèõ ìåõàíèçìîâ ìîæíî âûäåëèòü âëè�ÿíèå òåìïåðàòóðíîãî ðàñøèðåíèÿ íà ïàðàìåòðû âçà�èìîäåéñòâèé â ñèñòåìå [29℄, òåìïåðàòóðíóþ çàâè�ñèìîñòü ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïîëÿ�ðîííûå ý��åêòû. Îäíàêî íåò ñîìíåíèé, ÷òî ïåðå�ñòðîéêà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû âñëåäñòâèå óìåíü�øåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè ïîäðåøåòîê ñ ðîñòîì T â531 7*



È. À. Ìàêàðîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 3 (9), 2015çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îáóñëîâëèâàåò ý��åêò óìåíü�øåíèÿ ýíåðãèè ìåæçîííûõ âîçáóæäåíèé.4. ÝÂÎËÞÖÈß ÈÇÎÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÈÕÊÎÍÒÓ�ÎÂ Ñ �ÎÑÒÎÌ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�Û�àñ÷åò çàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â äîïè�ðîâàííîì êóïðàòå îò òåìïåðàòóðû ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé îòäåëüíóþ çàäà÷ó è â äàííîé ðàáîòå íå äåëàåò�ñÿ. Òåì íå ìåíåå êà÷åñòâåííîå ïðåäñòàâëåíèå î òàêîéýâîëþöèè ìîæíî ïîëó÷èòü â ïðèáëèæåíèè ìîäåëèæåñòêîé çîíû, êàê ýòî áûëî ñäåëàíî ïðè T = 0 Êâ ðàáîòå [30℄. Íà ðèñ. 4à ïîêàçàíû ñå÷åíèÿ äèñïåð�ñèîííîé ïîâåðõíîñòè íà ýíåðãèè E = �0:8 ýÂ. Âèä�íî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ âïëîòü äî T = 260 Ê ñå�÷åíèÿ èìåþò âèä äûðî÷íûõ êàðìàíîâ ñ öåíòðîì âk = (�=2; �=2). Ñöåíàðèé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â âè�äå äûðî÷íûõ êàðìàíîâ ðåàëèçóåòñÿ äëÿ ñëàáîäîïè�ðîâàííûõ ñîåäèíåíèé p-òèïà, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿARPES-ýêñïåðèìåíòàìè [31℄ è ýêñïåðèìåíòàìè ïîêâàíòîâûì îñöèëëÿöèÿì [32�34℄. �àçìåð êàðìàíîâóìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì T . Ïðè T > 260 Ê ïîÿâëÿ�þòñÿ ýëåêòðîííûå êàðìàíû ñî ñëàáîé èíòåíñèâíî�ñòüþ âîêðóã òî÷êè k = (�; 0) è k = (0; �). Îäíî�âðåìåííî ñ ýòèì äûðî÷íûå êàðìàíû ïåðåñòàþò ñî�êðàùàòüñÿ â ðàçìåðå è íà÷èíàþò âûòÿãèâàòüñÿ êýëåêòðîííûì êàðìàíàì. Ñïåêòðàëüíûé âåñ äûðî÷�íûõ è ýëåêòðîííûõ êàðìàíîâ ïåðåõîäèò ñ îäíîé èõñòîðîíû íà äðóãóþ, òàê ÷òî ïðè ñìûêàíèè äûðî÷�íûõ è ýëåêòðîííûõ êàðìàíîâ â òî÷êå ìàãíèòíîãî�àçîâîãî ïåðåõîäà T = TN îñòàåòñÿ áîëüøîé äûðî÷�íûé êîíòóð âîêðóã k = (�; �). Êðîìå òîãî, ïðèñóò�ñòâóåò òàêæå òåíåâîé äûðî÷íûé êîíòóð ñ öåíòðîìâ òî÷êå k = (0; 0), îäíàêî îí èìååò ñëàáóþ èíòåí�ñèâíîñòü è ïîýòîìó ïî÷òè íå âèäåí. ÏîâåðõíîñòüÔåðìè ïðè ýëåêòðîííîì äîïèðîâàíèè áóäåò îïðåäå�ëÿòüñÿ èçîýíåðãåòè÷åñêèìè êîíòóðàìè, ïîëó÷åííû�ìè ñå÷åíèåì äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè â çîíå ïðî�âîäèìîñòè. Â ñëó÷àå E = 1:6 ýÂ èçîýíåðãåòè÷åñêèéêîíòóð ïðè T = 0 Ê èìååò âèä äâóõ ýëåêòðîííûõêàðìàíîâ âîêðóã k = (�; 0) è k = (0; �), ÷òî ñîãëàñó�åòñÿ ñ ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìè â ARPES äëÿ ñëàáîäî�ïèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ n-òèïà Nd2�xCexCuO4 [35℄.Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ýòè êàðìàíû âûòÿãèâàþò�ñÿ â íàïðàâëåíèè òî÷êè k = (�=2; �=2). Â îêðåñò�íîñòè TN ïîÿâëÿåòñÿ äûðî÷íûé êàðìàí ñ öåíòðîìâ k = (�=2; �=2). Ïîëó÷åííîå ñå÷åíèå êà÷åñòâåí�íî ïîâòîðÿåò ïîâåðõíîñòü Ôåðìè îïòèìàëüíî äî�ïèðîâàííûõ êóïðàòîâ â ýêñïåðèìåíòàõ ARPES íàNd2�xCexCuO4 [35℄ è Sm2�xCexCuO4 [36℄ è â ðàñ÷å�òàõ ñïåêòðîâ ARPES [37℄. Â òî÷êå �àçîâîãî ïåðåõîäà
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ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 3 (9), 2015 Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :äâà ýëåêòðîííûõ è îäèí äûðî÷íûé êàðìàí ïðåâðà�ùàþòñÿ â îäèí áîëüøîé ýëåêòðîííûé êîíòóð âîêðóãk = (�; �). Ñõîæàÿ ýâîëþöèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñäîïèðîâàíèåì è òåìïåðàòóðîé îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òîîáà ýòèõ �àêòîðà ìåíÿþò âåëè÷èíó ñïèíîâîé ùåëèè çàïîëíåíèå îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî óðîâíåé.Â ñëó÷àå ñ äîïèðîâàíèåì äîïîëíèòåëüíûå íîñèòåëèðàçðóøàþò ñïèíîâûå êîððåëÿöèè è ïðèâîäÿò ê ïå�ðåðàñïðåäåëåíèþ ñïåêòðàëüíîãî âåñà ïî çîíàì, îá�ðàçîâàííûì âîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè.Ýâîëþöèÿ èçîýíåðãåòè÷åñêîãî êîíòóðà áóäåò ðàç�ëè÷íà äëÿ ðàçíûõ ÷àñòåé äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñ-òè. Íà ðèñ. 5à,á ïîêàçàíî èçìåíåíèå èçîýíåðãåòè÷åñ-êîãî êîíòóðà âáëèçè ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû. Êîí�òóð ñå÷åíèÿ äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè íà ýíåðãèèE = �0:56 ýÂ îáðàçîâàí îòùåïèâøåéñÿ óçêîé ïîäçî�íîé, êîòîðàÿ èìååò äèñïåðñèþ, îòëè÷íóþ îò îñíîâ�íîé çîíû. Äëÿ T < 230 Ê èìååòñÿ ìàëåíüêèé äûðî÷�íûé êàðìàí âîêðóã k = (�=2; �=2) (ðèñ. 5à,á ). Êàð�ìàí ñìûêàåòñÿ ïðè T = 230 Ê è äàëåå äî T = 240 Êñå÷åíèå ïîïàäàåò â äèýëåêòðè÷åñêóþ ùåëü. Â èíòåð�âàëå 240 Ê < T < 250 Ê ïðîèñõîäèò òðàíñ�îðìàöèÿîò äâóõ äûðî÷íûõ êàðìàíîâ, èìåþùèõ ðàçíóþ èí�òåíñèâíîñòü, ñ öåíòðàìè ìåæäó òî÷êàìè k = (0; 0),(�=2; �=2), (�; �) ê áîëüøèì äûðî÷íûì êàðìàíàìè äâóì íåáîëüøèì ýëåêòðîííûì êàðìàíàì âîêðóãk = (0; 0) è k = (�; �).Ñå÷åíèå äèñïåðñèîííîé ïîâåðõíîñòè â îáëàñòèäíà çîíû ïðîâîäèìîñòè íà ýíåðãèè E = 1:44 ýÂòàêæå ïîêàçûâàåò ñîâåðøåííî èíîå ïîâåäåíèå ñ òåì�ïåðàòóðîé (ðèñ. 5â,ã). Ïðè T < 190 Ê èçîýíåðãåòè�÷åñêèå êîíòóðû ïðåäñòàâëÿþò èç ñåáÿ ýëåêòðîííûåêàðìàíû âîêðóã àíòèíîäàëüíûõ òî÷åê k = (�; 0) èk = (0; �). Âûøå 190 Ê ê íèì äîáàâëÿþòñÿ ýëåêò-ðîííûå êàðìàíû âîêðóã k = (0; 0) è k = (�; �), êî�òîðûå ñïåðâà ïðîñòî óâåëè÷èâàþòñÿ â ðàçìåðå, çà�òåì ïðè T = 230 Ê ìåíÿþò ñâîþ �îðìó è êðèâèçíó.Ïðè T = 250 Ê ýëåêòðîííûå êàðìàíû ñëèâàþòñÿ,�îðìèðóÿ òåì ñàìûì äûðî÷íûé êàðìàí âîêðóã k == (�=2; �=2). Äûðî÷íûé êàðìàí ðàçðàñòàåòñÿ è ïî�ñëå T = 280 Ê ïðåâðàùàåòñÿ â äâà ýëåêòðîííûõ êîí�òóðà âîêðóã k = (0; 0) è k = (�; �).5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðèìåíåíèå ìåòîäà LDA+GTB ïîçâîëÿåòîïèñàòü èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íåäî�ïèðîâàííîãî îäíîñëîéíîãî êóïðàòà La2CuO4 ñòåìïåðàòóðîé. �îñò òåìïåðàòóðû óìåíüøàåòñðåäíèé ñïèíîâûé ìîìåíò ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêèè âåëè÷èíó ñïèíîâîé ùåëè ìåæäó ëîêàëüíûìè
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