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ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ�ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊ�ÌÅÒÀËË,ÈÍÄÓÖÈ�ÎÂÀÍÍÛÅ ÑÏÈÍÎÂÛÌÈ ÔËÓÊÒÓÀÖÈßÌÈ, ÂÏÀ�ÀÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÔÀÇÅ ËÅ�È�ÎÂÀÍÍÛÕ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÎÂÀ. È. Àãà�îíîâ*, Ý. À. Ìàíûêèí**Èíñòèòóò ñâåðõïðîâîäèìîñòè è �èçèêè òâåðäîãî òåëà�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 31 ìàÿ 1999 ã.Ìîäåëèðóåòñÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà êóïðàòîâ êàê ëåãèðîâàííûé 2D-äèýëåêòðèê â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçáû-òî÷íûå íîñèòåëè çàðÿäà ñâÿçàíû ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè àòîìàìè çàìåùåíèÿ, è èçó÷àåòñÿ �àçîâàÿ äèà-ãðàììà ïàðàìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè ëåãèðîâàíèÿ x ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå,ïðè ýòîì ãàìèëüòîíèàí ñîäåðæèò ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè íà ïðèìåñíûõ îðáèòàëÿõ è ãèáðèäèçàöèþìåæäó íèìè è èñõîäíûìè çîííûìè ñîñòîÿíèÿìè äèýëåêòðèêà. Ïîêàçàíî, ÷òî èçìåíåíèå ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû ëåãèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ âêëþ÷àåò îáðàçîâàíèå ïðèìåñíûõ çîí ðàñïðîñòðàíåííûõ è ëîêàëè-çîâàííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â èñõîäíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè. Óñòàíîâëåíî, ÷òî â ñëó÷àå îäíîãîèçáûòî÷íîãî ýëåêòðîíà íà àòîì çàìåùåíèÿ ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè: 1) îáóñëîâëèâàþò äèýëåêòðè÷åñêîåñîñòîÿíèå ëåãèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ ïðè x < xthr;1; 2) ïðèâîäÿò ê ñâåðõïðîâîäÿùåìó ñîñòîÿíèþ ïðèxthr;1 < x < xthr;2; 3) çàòóõàþò ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè x > xthr;2, à ëåãèðîâàííîå ñîåäèíåíèåïåðåõîäèò â ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ¾ïëîõîãî¿ ìåòàëëà ñ âûñîêîé ïëîòíîñòüþ ëîêàëèçîâàííûõ ýëåê-òðîííûõ ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè.PACS: 74.20.-z, 71.30.+h1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ èíòåíñèâíî èññëåäóþòñÿ �à�çîâûå ïåðåõîäû â ëåãèðîâàííûõ êóïðàòàõ. Èñõîä�íûå ñîåäèíåíèÿ èìåþò, êàê ïðàâèëî, àíòè�åððîìàã�íèòíîå äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå. Èçâåñòíî, ÷òîìàãíèòíàÿ �àçà èñ÷åçàåò ïðè ìàëûõ êîíöåíòðà�öèÿõ ïðèìåñè çàìåùåíèÿ [1; 2℄. Çàòåì ïðè äàëü�íåéøåì óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè â ïà�ðàìàãíèòíîé �àçå îñóùåñòâëÿþòñÿ �àçîâûå ïåðå�õîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë. Îäíàêîýòà ïàðàìàãíèòíàÿ �àçà ïðåäñòàâëÿåò íåîáû÷íûåñïèí-äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà, êîòîðûå ìîãóò ñîäåð�æàòü ñóùåñòâåííóþ èí�îðìàöèþ î ïðîèñõîæäåíèèíîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, à òàêæå î ìåõàíèçìå ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè [2�9℄.Ïîñòðîåíèå òåîðèè íîðìàëüíîãî è ñâåðõïðîâîäÿ�ùåãî ñîñòîÿíèé â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îñíîâàíîíà ïðåäïîëîæåíèè î ïðèðîäå èçáûòî÷íûõ íîñèòå�ëåé çàðÿäà, ââîäèìûõ â ýëåêòðîííóþ ñèñòåìó ïðè�*E-mail: aai�isssph.kiae.ru**E-mail: edmany�isssph.kiae.ru

ìåñíûì àíñàìáëåì. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â áîëüøèí�ñòâå ðàáîò ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ýòè èçáûòî÷íûå íîñèòåëèçàðÿäà 1) ÿâëÿþòñÿ ñâîáîäíûìè, 2) ïîêèäàþò ïðî�ìåæóòî÷íûå ñëîè êóïðàòîâ, êîòîðûå ðàññìàòðèâà�þòñÿ êàê ðåçåðâóàðû íîñèòåëåé çàðÿäà, 3) ìèãðè�ðóþò â CuO2-ïëîñêîñòè [1; 2; 6; 7; 10℄. Íà ýòîì îñíî�âàíî íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîå íàïðàâëåíèå èññëå�äîâàíèé ÂÒÑÏ, çàêëþ÷àþùååñÿ â òîì, ÷òî îíà îáó�ñëîâëåíà ïðîöåññàìè, ïðîèñõîäÿùèìè â ðåãóëÿðíîé2D-ðåøåòêå CuO2-ïëîñêîñòåé ïðè ïåðåìåííîì èõçàïîëíåíèè [1�8; 11�14℄. Äëÿ îïèñàíèÿ ýòèõ ïðîöåñ�ñîâ èñïîëüçóþòñÿ ìîäåëè ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõýëåêòðîíîâ, áàçèñîì äëÿ êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ìîäåëüÕàááàðäà â óçåëüíîì ïðåäñòàâëåíèè.Ïîñëå òîãî êàê áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî ïîäâèæíîñòüíîñèòåëåé çàðÿäà â êóïðàòàõ ñðàâíèìà ñ êðèòå�ðèåì Ìîòòà�Èî��å��åãåëÿ, ñòàëî ÿñíî, ÷òî ý���åêòû ëîêàëèçàöèè èãðàþò â ýòèõ ñèñòåìàõ âàæ�íóþ ðîëü [15; 16℄. Âñëåäñòâèå ýòîãî âîçíèêëî äðó�ãîå íàïðàâëåíèå â èññëåäîâàíèè ÂÒÑÏ, â êîòîðîìÂÒÑÏ-ìàòåðèàëû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ëåãèðîâàí�íûå ïîëóïðîâîäíèêè [15; 17�20℄. Ýòîò ïîäõîä îñíî�âàí íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçáûòî÷íûå íîñèòåëè182



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :çàðÿäà ÿâëÿþòñÿ èñõîäíî ñâÿçàííûìè ñ ñîîòâåòñòâó�þùèìè ïðèìåñíûìè àòîìàìè. Âàæíûì îáñòîÿòåëü�ñòâîì äëÿ òàêîãî ðàññìîòðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òîâ ïàðàìàãíèòíîé äèýëåêòðè÷åñêîé �àçå, çà êîòî�ðîé íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóåò ñâåðõïðîâîäÿùàÿ �à�çà, ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà (â ÷àñòíîñòè, ïðîâîäè�ìîñòü) ëåãèðîâàííûõ êóïðàòîâ îïðåäåëÿþòñÿ àêòè�âèðîâàííûìè ïåðåñêîêàìè íîñèòåëåé çàðÿäà ìåæäóëîêàëèçîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè [17; 21�24℄, ÷òî òè�ïè÷íî äëÿ ëåãèðîâàííûõ ïîëóïðîâîäíèêîâ.Äàííûå ARPES äëÿ Bi2Sr2CaCu2O8+y ïîêàçàëè,÷òî êàê â íîðìàëüíîì, òàê è â ñâåðõïðîâîäÿùåìñîñòîÿíèÿõ ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà âáëèçè óðîâíÿÔåðìè îáðàçîâàíà äâóìÿ òèïàìè çîí (ñì. [25℄ èññûëêè â íåé). Ïåðâûé òèï ñîîòâåòñòâóåò óçêèì çî�íàì, ëåæàùèì â ïðåäåëàõ �40 ìýÂ îò óðîâíÿ Ôåð�ìè è èìåþùèì õîðîøî îïðåäåëåííóþ ýëåêòðîííóþäèñïåðñèþ, ò. å. ýòè çîíû ñîîòâåòñòâóþò ðàñïðîñòðà�íåííûì ñîñòîÿíèÿì. Çîíû âòîðîãî òèïà íå èìåþòäèñïåðñèè â øèðîêîé îáëàñòè çíà÷åíèé âîëíîâûõâåêòîðîâ. Ñãëàæèâàíèå äèñïåðñèîííîé çàâèñèìîñòèâ îïðåäåëåííûõ îáëàñòÿõ ñïåêòðà ìîæíî ïîëó÷èòüâ ðàìêàõ ìîäåëè Ýìåðè [2; 13; 25℄. Îäíàêî, ó÷èòû�âàÿ ñâîéñòâà êóïðàòîâ â ïàðàìàãíèòíîé äèýëåêòðè�÷åñêîé �àçå, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü [26℄, ÷òî ýòè çî�íû îòíîñÿòñÿ ê ëîêàëèçîâàííûì ñîñòîÿíèÿì, êîòî�ðûå ñîñóùåñòâóþò ñ ðàñïðîñòðàíåííûìè ñîñòîÿíèÿ�ìè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè è äàþò âêëàä â îáðàçîâà�íèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåò åäèíîé òåîðèè ÂÒÑÏ.Ñâÿçàíî ýòî, ïðåæäå âñåãî, ñ òåì, ÷òî òåîðèÿ äîëæ�íà àäåêâàòíî îïèñûâàòü ñîâîêóïíîñòü íåîáû÷íûõñâîéñòâ êóïðàòîâ â äèýëåêòðè÷åñêîé, ìåòàëëè÷å�ñêîé è ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçàõ. Ïîýòîìó ðàçâè�âàåìûé íàìè ïîäõîä ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îäíó èçâîçìîæíîñòåé îïèñàòü êàê äèýëåêòðè÷åñêèå, òàê èñâåðõïðîâîäÿùèå è ìåòàëëè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ.2. ÌÎÄÅËÜÈñõîäíûå êóïðàòû îòíîñÿòñÿ ê ñèñòåìàì ñèëü�íî êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ è ÿâëÿþòñÿ äè�ýëåêòðèêàìè, â êîòîðûõ âàæíàÿ ÷àñòü ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû âáëèçè äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè, îáó�ñëîâëåííîé ïåðåíîñîì çàðÿäà, �îðìèðóåòñÿ, ãëàâ�íûì îáðàçîì, O 2p- è Cu 3d-îðáèòàëÿìè [2℄. Ñòðóê�òóðíàÿ ÿ÷åéêà ñîåäèíåíèÿ La2CuO4 ñîäåðæèò îä�íó CuO2-ïëîñêîñòü, êîòîðàÿ ðàñïîëîæåíà ìåæäóäâóìÿ LaO-ïëîñêîñòÿìè. Ïðè ââåäåíèè ïðèìåñè çà�ìåùåíèÿ â La2�xSrxCuO4, àòîìû La3+ ñëó÷àéíûìîáðàçîì çàìåùàþòñÿ àòîìàìè Sr2+. Îáà âàëåíò�íûõ ýëåêòðîíà Sr èäóò íà îáðàçîâàíèå âàëåíòíûõñâÿçåé è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîæíî îæèäàòü âîçíèê�íîâåíèÿ îäíîêðàòíî çàïîëíåííîé ïðèìåñíîé îðáè�

òàëè àêöåïòîðíîãî òèïà âáëèçè êóïðàòíîé ïëîñêî�ñòè [17; 19; 27℄.Ïîñêîëüêó áàçèñ èñõîäíûõ çîííûõ ñîñòîÿíèéîïðåäåëÿåòñÿ ñëîåì CuO2, êîòîðûé íå ìåíÿåòñÿïðè ëåãèðîâàíèè, âçàèìîäåéñòâèå ïðèìåñíûõ îðáè�òàëåé ñ çîííûìè ñîñòîÿíèÿìè CuO2-ïëîñêîñòè ìîæ�íî îïèñàòü ãèáðèäèçàöèåé ìåæäó íèìè. Çäåñü, äëÿïðîñòîòû, îãðàíè÷èìñÿ îäíîçîííûì ïðèáëèæåíè�åì (âàëåíòíàÿ çîíà) äëÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âCuO2-ïëîñêîñòè. Ó÷èòûâàÿ ñèëüíóþ àíèçîòðîïèþ�èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êóïðàòîâ, ãàìèëüòîíè�àí äëÿ îäíîé ñòðóêòóðíîé ÿ÷åéêè, íå ñâÿçàííîé ñäðóãèìè ÿ÷åéêàìè ïåðåíîñîì çàðÿäà âäîëü îñè (z),ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [27℄H =Xk� "ka+k�ak� +Xj� "0a+j�aj� ++ 12Xj� Unj�nj;�� +Xj;k� fVkja+k�aj� + h::g; (1)ãäå ak� è aj� � îáû÷íûå îïåðàòîðû óíè÷òîæåíèÿñîîòâåòñòâåííî äëÿ èñõîäíîãî çîííîãî ñîñòîÿíèÿ äè�ýëåêòðèêà è äëÿ ïðèìåñíîé îðáèòàëè ñ íîìåðîìj; � = �1=2 � ñïèíîâûé èíäåêñ; k � âîëíîâîé2D-âåêòîð ýëåêòðîíà â çîííîì ñîñòîÿíèè ñ ýíåðãèåé"k; "0 � ýíåðãèÿ ïðèìåñíîé îðáèòàëè; Vkj � ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò ãèáðèäèçàöèè; U � çàòðàâî÷íûé ïàðà�ìåòð âíóòðèöåíòðîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâíà ïðèìåñíîé îðáèòàëè (U > 0).Ñòðóêòóðà Nd2CuO4 ÿâëÿåòñÿ ïîäîáíîéLa2CuO4 çà èñêëþ÷åíèåì ïîçèöèé àòîìîâ Oâíå CuO2-ïëîñêîñòåé. Ïðè ¾ýëåêòðîííîì ëåãèðî�âàíèè¿ çàìåùåíèå àòîìîâ Nd3+ àòîìàìè Ce4+äîëæíî ïðèâîäèòü ê âîçíèêíîâåíèþ îäíîêðàòíîçàïîëíåííîãî äîíîðíîãî óðîâíÿ â Nd2�xCexCuO4.Â ñëó÷àå La2CuO4+y èçáûòî÷íûå àòîìû êèñëî�ðîäà ìîãóò çàíèìàòü ìåæäîóçåëüíûå ïîçèöèèâáëèçè CuO2-ïëîñêîñòåé. Òîãäà âñå âàëåíòíûåýëåêòðîíû àòîìîâ O ìîãóò ïðèíèìàòü ó÷àñòèå â�îðìèðîâàíèè ïðèìåñíûõ çîí.Â (1) ïðèìåñíàÿ îðáèòàëü õàðàêòåðèçóåòñÿ äâó�ìÿ ïàðàìåòðàìè, "0 è U . Ïîñëåäíèé ÿâëÿåòñÿ âàæ�íûì ïàðàìåòðîì ìîäåëè, êîòîðûé ìîæíî îöåíèòüêàê U ' e2"optaeff ; (2)ãäå aeff � ý��åêòèâíûé ðàäèóñ Áîðà ïðèìåñíîé îð�áèòàëè è "opt � âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿêîíñòàíòà ñîåäèíåíèÿ. Èçâåñòíà îöåíêà ý��åêòèâ�íîãî ðàäèóñà äëÿ ëåãèðîâàííûõ êóïðàòîâ â äèýëåê�òðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè: aeff = 4�8 ÆA [17; 21�24℄. Ïîä�ñòàâëÿÿ â (2) òèïè÷íîå çíà÷åíèå "opt = 3 [28℄, ïîëó�÷àåì U ' 0:6 ýÂ. Â òî æå âðåìÿ, ñîãëàñíî äàííûì183



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000ARPES òèïè÷íàÿ øèðèíà îñíîâíîãî ïèêà âàëåíòíîéçîíû, îïðåäåëÿåìàÿ ñïåêòðîì îäíîýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé êóïðàòíîé ïëîñêîñòè, 2Db ' 3 ýÂ [25℄.Âûøå îòìå÷àëîñü, ÷òî èçìåíåíèå ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû ëåãèðîâàííûõ êóïðàòîâ äîëæíî âêëþ�÷àòü îáðàçîâàíèå ïðèìåñíûõ çîí êàê ðàñïðîñòðà�íåííûõ, òàê è ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé â îáëà�ñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè. Ôîðìàëüíî (1) ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé ãàìèëüòîíèàí Àíäåðñîíà [29℄, êîòîðûéîáîáùåí íà àíñàìáëü àòîìîâ çàìåùåíèÿ, ñëó÷àé�íûì îáðàçîì ðàñïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé ðåøåòêå.Êàê èçâåñòíî, ãàìèëüòîíèàí Àíäåðñîíà äëÿ åäèí�ñòâåííîãî ïðèìåñíîãî àòîìà èìååò ðåøåíèÿ òîëüêîäëÿ ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé â ùåëè. Èñïîëüçîâà�íèå îáîáùåíèÿ ìîäåëè íà àíñàìáëü ïðèìåñè ïðèâî�äèò ê òîìó, ÷òî (1) ñîäåðæèò ðåøåíèÿ, îòâå÷àþùèåîáðàçîâàíèþ ïðèìåñíûõ çîí êàê ëîêàëèçîâàííûõ,òàê è ðàñïðîñòðàíåííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé âùåëè. Ýòî áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ïðè ðåøåíèè(1) â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè�Ôîêà [30℄. Îáðàçîâàíèåóçêèõ ïðèìåñíûõ çîí ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéñ âûñîêîé ïëîòíîñòüþ îáóñëîâëåíî ãèáðèäèçàöèåé,êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê âèðòóàëüíûì îäíîýëåêòðîííûìïåðåõîäàì: èñõîäíûé ïðèìåñíûé óçåë ! k-çîííîåñîñòîÿíèå ! äðóãîé óçåë ! k1-çîííîå ñîñòîÿíèå èòàê äàëåå.Êàê èçâåñòíî, â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè�Ôîêà ïðå�íåáðåãàåòñÿ ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè. Áûëî ïîëó�÷åíî [30℄, ÷òî â ñëó÷àå îäíîãî èçáûòî÷íîãî ýëåêòðî�íà íà ïðèìåñü ïàðàìàãíèòíîå ðåøåíèå (1) â ýòîìïðèáëèæåíèè âñåãäà ñîîòâåòñòâóåò ìåòàëëè÷åñêîìóñîñòîÿíèþ, â êîòîðîì óðîâåíü Ôåðìè ëåæèò â äâóõïåðåêðûâàþùèõñÿ çîíàõ ëîêàëèçîâàííûõ è ðàñïðî�ñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Òî åñòü, â ïðèáëèæåíèè Õàð�òðè�Ôîêà íå óäàåòñÿ îïèñàòü ïàðàìàãíèòíûé ïåðå�õîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë ïðè èçìåíåíèè ñòåïåíè ëå�ãèðîâàíèÿ.Îäíàêî ñèòóàöèÿ ðàäèêàëüíî ìåíÿåòñÿ, êîãäàñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ïðèíèìàþòñÿ âî âíèìàíèå.Â ýòîì ñëó÷àå âîçíèêàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü äè�ýëåêòðè÷åñêîå, ñâåðõïðîâîäÿùåå è ìåòàëëè÷åñêîåñîñòîÿíèÿ â ïàðàìàãíèòíîé �àçå ëåãèðîâàííîãî äè�ýëåêòðèêà, ÷òî áóäåò ïðèâåäåíî íèæå.3. ÏÀ�ÀÌÀ�ÍÈÒÍÎÅ �ÅØÅÍÈÅÂâåäåì íîðìàëüíûå �óíêöèè �ðèíà:G��1��1 (t; t1) = �ihN�1�� jT ~a��(t)~a+�1�1(t1)jN0i;è àíîìàëüíûå �óíêöèè �ðèíà:F (+)��1��1 (t; t1) == exp(�2i�t)h(N+2)�+�1 jT ~a+��(t)~a+�1�1(t1)jN0i;

F ��1��1 (t; t1) == exp(2i�t)hN0jT ~a�;�(t)~a�1�1(t1)j(N + 2)�+�1i;ãäå èñïîëüçîâàíû îïåðàòîðû â ãàéçåíáåðãîâñêîìïðåäñòàâëåíèè ñ ãàìèëüòîíèàíîì (1); � ïðèíèìàåòçíà÷åíèÿ k èëè j; � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñè�ñòåìû. Óñðåäíåíèå ïðîâîäèòñÿ ïî îñíîâíûì ñîñòî�ÿíèÿì ñèñòåìû ñ ïîëíûìè ÷èñëàìè ÷àñòèö N èN + 2 [31℄. Íèæíèé èíäåêñ ó îñíîâíûõ ñîñòîÿíèéjN�1��i è j(N + 2)�+�1 i óêàçûâàåò íà íàëè÷èå èç�áûòî÷íûõ ñïèíîâ ïðè çàäàííîì ïîëíîì ÷èñëå ÷àñ-òèö ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèåì â jN0i èj(N + 2)0i.Èñïîëüçóÿ (1), ëåãêî ïîëó÷èòü çàìêíóòóþ ñèñòå�ìó óðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà. Ïàðàìàãíèòíîåðåøåíèå ýòîé ñèñòåìû äëÿ �óíêöèé �ðèíà, óñðåä�íåííûõ ïî ñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþ àòîìîâ çàìå�ùåíèÿ, íàéäåíî â [32℄. Íèæå áóäåò ïðèâåäåíî ýòî ðå�øåíèå, íî ñíà÷àëà îáñóäèì ïàðàìåòðû ïîðÿäêà, èìå�þùèåñÿ â ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè. Çäåñü èñïîëüçó�åòñÿ ïðåäñòàâëåíèå çàäàííîãî ÷èñëà ÷àñòèö.Ïåðâûé ïàðàìåòð îïðåäåëÿåòñÿ ñðåäíèì ÷èñëîìçàïîëíåíèÿ ëîêàëèçîâàííûõ îðáèòàëåé:G��jj (�0+) = �i 1� �Z�1 d! ImG��jj (!) = iAj;�: (3)Êðîìå ýòîãî, â ñèñòåìå èìåþòñÿ äâà ðàçëè÷íûõòèïà ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà, ñâÿçàííûõ ñî ñïèíîâû�ìè �ëóêòóàöèÿìè [32℄. Îäèí èç íèõ îïðåäåëÿåòñÿíåäèàãîíàëüíûìè ïî ñïèíîâûì èíäåêñàì íîðìàëü�íûìè �óíêöèÿìè �ðèíà äëÿ ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòî�ÿíèé:G�;��jj (0+) = �i 1� +1Z� d! ImG�;��jj (!) = i��;��j : (4)Ëåãêî âèäåòü, ÷òî äëÿ íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñè�ñòåìû âëèÿíèå ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé îïèñûâàåòñÿèìåííî âåëè÷èíîé �.Âîçìîæíîñòü ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ ñè�ñòåìû ñâÿçàíà ñ àíîìàëüíûìè �óíêöèÿìè �ðè�íà. Çäåñü âàæåí ïàðàìåòð ïîðÿäêà, êîòîðûé îïðå�äåëÿåòñÿ íåäèàãîíàëüíûìè ïî ñïèíîâûì ïåðåìåí�íûì óçåëüíûìè �óíêöèÿìè �ðèíà F (+)�;��jj (!) èF �;��jj (!). Ýòè �óíêöèè îïèñûâàþò ëîêàëèçîâàííûåáîçîíû ñ íóëåâûì ñïèíîì. Ââåäåì îáîçíà÷åíèå:F �;��jj (0+) = limt!0+ Z d!2� F �;��jj (!) exp (�i!t) = i��;��j :(5)184



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :Èíòåãðàëüíûå óðàâíåíèÿ (3)�(5) ñëåäóåò äîïîë�íèòü óðàâíåíèåì äëÿ ýíåðãèè Ôåðìè �:(1 + x)Nt = � 1� �Z�1 d! ImTrG(!); (6)ãäå Nt � ïîëíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â èñõîäíîéçîíå äèýëåêòðèêà (äëÿ îïðåäåëåííîñòè, âàëåíòíàÿçîíà CuO2-ïëîñêîñòè, ëåãèðîâàíèå � äûðî÷íîå);Nim = xNt � êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ çàìåùåíèÿ.Çäåñü ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ïðèìåñíûé óðîâåíü ÿâëÿåòñÿîäíîêðàòíî çàïîëíåííûì. Âåëè÷èíà x áóäåò ðàñ�ñìàòðèâàòüñÿ êàê ñòåïåíü ëåãèðîâàíèÿ.Ìû ïîëàãàåì, ÷òî ïðèìåñíûå àòîìû ñëó÷àéíûìîáðàçîì çàíèìàþò ýêâèâàëåíòíûå óçëû êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè ìàòåðèàëà. Â ýòîì ñëó÷àå ïàðàìåò�ðû ïîðÿäêà (3)�(5) íå çàâèñÿò îò j. Äëÿ ïàðàìàã�íèòíîé �àçû ìîæíî îïóñòèòü ñïèíîâûå èíäåêñû óïàðàìåòðîâA, � è � [32℄. Âåëè÷èíà A åñòü �àêòîð çà�ïîëíåíèÿ ëîêàëèçîâàííîé îðáèòàëè è, ñëåäîâàòåëü�íî, ÿâëÿåòñÿ ðåàëüíîé è ïîëîæèòåëüíîé. Ïîñêîëüêó(1) íå ìåíÿåòñÿ â ðåçóëüòàòå ñëåäóþùåãî ïðåîáðàçî�âàíèÿ â äâóõ ñïèíîâûõ ïîäïðîñòðàíñòâàõ:a�;" ! a�;" exp (i�); a�;# ! a�;# exp (�i�)ñ ïîñòîÿííîé �àçîé �, îäíó èç âåëè÷èí � (4) èëè� (5) ìîæíî âûáðàòü âåùåñòâåííîé. Äëÿ îïðåäå�ëåííîñòè âûáåðåì âåùåñòâåííîé �. Õàðàêòåðèñòèêèñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ òîëüêîìîäóëåì êîìïëåêñíîé âåëè÷èíû �.Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ïðèìåñíîãî àíñàìáëÿìàòðè÷íûé ýëåìåíò ãèáðèäèçàöèè èìååò âèä:Vkj = Vkl exp(ikRj);ãäå Rj � äâóìåðíûé ðàäèóñ-âåêòîð j-ãî àòîìà çàìå�ùåíèÿ.Ñ ó÷åòîì (1) ðåøåíèå çàìêíóòîé ñèñòåìû óðàâíå�íèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåðÿäîâ, ÷ëåíû êîòîðûõ èìåþò ñòðóêòóðó ïîäîáíîãîòèïà: Xfjm+1g;fkmgVkj1Vj1k1Vk1j2Vj2k2 � � �� � �Vkmjm+1Vjm+1kYm F (km);ãäå F (km) � èçâåñòíûå �óíêöèè, çàâèñÿùèå îò âîë�íîâûõ âåêòîðîâ.Ó÷èòûâàÿ Vkj , ïðè âûïîëíåíèÿ ñóììèðîâàíèÿïî fjg ñëåäóåò ïðîâîäèòü óñðåäíåíèå ïîëó÷åííîãîðåçóëüòàòà ïî ñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ïðèìåñ�íûõ àòîìîâ fRjg. Ïðè ýòîì âîçíèêàåò íåîáõîäè�

ìîñòü âû÷èñëåíèÿ s-òûõ ìîìåíòîâ ñëåäóþùåãî òè�ïà [33℄:Ms(k1;k2; : : : ;ks) == *Xfn1gXfn2g : : :Xfnsg exp �iXm kmRnm!+av ;ãäå h: : : iav îáîçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî âñåì âîçìîæ�íûì êîí�èãóðàöèÿì ïðèìåñíîãî àíñàìáëÿ. Òîãäàâû÷èñëåíèå êîí�èãóðàöèîííî-óñðåäíåííûõ �óíê�öèé �ðèíà ñâîäèòñÿ ê ñóììèðîâàíèþ âîçíèêàþùèõðÿäîâ, s-òûé ÷ëåí êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ïîëèíîìîìs-òîé ñòåïåíè ïî êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè [33; 30℄.Ýòî ðåøåíèå óäîáíî ïðåäñòàâèòü â ìàòðè÷íîé�îðìå, â êîòîðîé íåäèàãîíàëüíûå ïî íèæíèì èí�äåêñàì �óíêöèè �ðèíà âûðàæåíû ÷åðåç äèàãîíàëü�íûå [32℄. Ïðè ýòîì âîçíèêàþò îñòàòî÷íûå ÷ëåíûïðîïîðöèîíàëüíûå äâîéíûì ñóììàì ñëåäóþùåãîòèïà: Xk1 6=k;j1 6=j Vkj1Vj1k1G��1k1j (!):
Ïåðâàÿ ïîïðàâêà ê íåäèàãîíàëüíûì ïî íèæíèìèíäåêñàì �óíêöèÿì �ðèíà, îáóñëîâëåííàÿ ïîäîáíû�ìè ÷ëåíàìè, ðàâíà íóëþ, ïîñêîëüêó ñóììèðîâàíèåïî j1 è óñðåäíåíèå ïî ñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþïðèìåñíûõ àòîìîâ äàåò* Xk1 6=k;j1 6=j exp(i(k� k1)Rj1)+av == Nim Xk1 6=k Æ(k1 � k) = 0:Âî âòîðîì ïîðÿäêå âîçíèêàþò ïîïðàâêè ê íåäèà�ãîíàëüíûì ïî íèæíèì èíäåêñàì �óíêöèÿì �ðèíà/ x2. Ïîñêîëüêó ðåàëüíî x � 1, ïîäîáíûìè äâîé�íûìè ñóììàìè â [32℄ ïðåíåáðåãàëîñü, à äèàãðàììû/ xn  n � 2 áûëè ïðîñóììèðîâàíû ëèøü ÷àñòè÷íî.Äåòàëè ðàñ÷åòîâ ìîæíî íàéòè â [32℄.185



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000Ââåäåì îáîçíà÷åíèÿ: G(0)kk (!) = �! � "k��1;F (0)kk (!) = �! + "k � 2���1;~Gll(!;A; �) = �! � "0 � U(A� �)��1;~Fll(!;A; �; �) = �! + "0 � 2�+ U(A+ �)��1:Òåïåðü äëÿ ïàðàìàãíèòíîé �àçû ïðèâåäåì âûðàæåíèÿ äëÿ óçåëüíûõ �óíêöèé �ðèíà [32℄:G��1jj = 12 �Glo(!;�;A; �; �) + (�1)���1Glo(!;�;A;��; �)� ; (7)ãäå Glo = ! + "0 � 2�� S2(�)�! + "0 � 2�� S2(�)��! � "0 � S1(�)�� j�j2U2Z2(�) (8)è F (+)��1jj = 12 �(�1)���1Flo(!;�;A; �; �)� Flo(!;�;A;��; �)� ; (9)ãäå Flo = ��UZ(!;A; �; �;�)�! + "0 � 2�� S2(�)��! � "0 � S1(�)�� j�j2U2Z2(�) : (10)Â âûðàæåíèÿõ (8) è (10) S1 è S2 � ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè, êîòîðûå èìåþò âèäS1(!;A; �; �; �) = U(A� �) +Xk V 2klhF (0)�1�k�k � xNtT�1ll (!) ~G�1ll V 2kliG(0)�1kk F (0)�1�k�k � xNtV 2klT�1ll (!)h ~G�1ll G(0)�1kk + ~F�1ll F (0)�1�k�k � xNtV 2kli (11)è S2(!;A; �; �; �) = �U(A+�) +Xk V 2klhG(0)�1kk � xNtT�1ll (!) ~F�1ll V 2kliG(0)�1kk F (0)�1�k�k � xNtV 2klT�1ll (!)h ~G�1ll G(0)�1kk + ~F�1ll F (0)�1�k�k � xNtV 2kli ; (12)ãäå Tll(!) = ~G�1ll ~F�1ll � j�j2U2: (13)Ôóíêöèÿ Z(!;A; �; �; �) èìååò ñëåäóþùèé âèä:Z(!;A; �; �; �) = 1+ xNtTll(!)Xk V 4klG(0)�1kk F (0)�1�k�k�xNtV 2klT�1ll (!)h ~G�1ll G(0)�1kk + ~F�1ll F (0)�1�k�k�xNtV 2kli : (14)Îäíî÷àñòè÷íûå è äâóõ÷àñòè÷íûå ðàñïðîñòðàíåííûå ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè �óíêöèÿìè�ðèíà [32℄: G�;�1kk = 12 �Gext(k; !;�;A; �; �) + (�1)���1Gext(k; !;�;A;��; �)� ; (15)ãäå Gext = F (0)�1�k�k � b1(�)W (�)�G(0)�1kk � b2(�)W (�)��F (0)�1�k�k � b1(�)W (�)� � j�j2U2W 2(�) ; (16)186



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :è F (+)�;�1�kk = 12 �(�1)�+�1Fext(k; !;�;A; �; �) + Fext(k; !;�;A;��; �)� ; (17)ãäå Fext = ��UW (�)�G(0)�1kk � b2(�)W (�)��F (0)�1�k�k � b1(�)W (�)� � j�j2U2W 2(�): (18)Â (15)�(18) èñïîëüçîâàíî îáîçíà÷åíèå:b1(�) = ~G�1ll �Xk1 V 2k1lG(0)k1k1 ; (19)b2(�) = ~F�1ll �Xk1 V 2k1lF (0)k1k1 (20)è W (�) = NimV 2k1lb1(�)b2(�)� j�j2U2 : (21)Òåïåðü ïðîâåäåì àíàëèç ðåøåíèÿ (3)�(21). Ýòî ðåøåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ÷åòûðüìÿ ñàìîñîãëàñîâàííûìèïàðàìåòðàìè, �;A; �; �, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ èç ÷åòûðåõ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (3)�(6). Åñëè óðàâíåíèå(5) èìååò òîëüêî òðèâèàëüíîå ðåøåíèå � = 0, òî, êàê ëåãêî âèäåòü, ñîñòîÿíèå ëåãèðîâàííîãî ìàòåðèàëàÿâëÿåòñÿ íîðìàëüíûì. Ïðè ýòîì ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî îäíî÷àñòè÷íûìè íîðìàëü�íûìè �óíêöèÿìè �ðèíà äëÿ ëîêàëèçîâàííûõ (7) è ðàñïðîñòðàíåííûõ (15) ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ýòè�óíêöèè èìåþò ïîëþñà êàê â îáëàñòè èñõîäíîé çîíû, òàê è â îáëàñòè èñõîäíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè, ãäåîáðàçóþòñÿ ïðèìåñíûå çîíû êàê ëîêàëèçîâàííûõ, òàê è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Âûøå îòìå÷àëîñü,÷òî îáðàçîâàíèå ïðèìåñíûõ çîí ðàñïðîñòðàíåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé îáóñëîâëåíî ãèáðèäèçàöèåé,êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê îäíîýëåêòðîííûì ïåðåõîäàì: èñõîäíûé ïðèìåñíûé óçåë ! çîííîå ñîñòîÿíèå ! äðóãîéóçåë ! çîííîå ñîñòîÿíèå è òàê äàëåå.Âîçíèêíîâåíèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî ñóùåñòâîâàíèåì íåòðèâèàëüíîãî ðå�øåíèÿ � 6= 0 óðàâíåíèÿ (5) äëÿ àíîìàëüíîé ñèíãëåòíîé �óíêöèè �ðèíà F (+)�;��jj . Òàêîå ðåøåíèå îçíà÷àåòîáðàçîâàíèå ëîêàëèçîâàííûõ áîçîíîâ ñî ñïèíîì 0. Êðîìå íèõ äîëæíû òàêæå ïðèñóòñòâîâàòü è ëîêàëèçî�âàííûå áîçîíû ñî ñïèíîì 1, êàê ýòî âèäíî èç (9) è (10). È èìåííî ýòîò ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ïàðàìåòð �çàäàåò �óíêöèþ Fext (18), ÷åðåç êîòîðóþ îïðåäåëÿåòñÿ ñâåðõïðîâîäÿùèé êîíäåíñàò êàê â ñèíãëåòíîì, òàêè â òðèïëåòíîì êàíàëàõ ñïàðèâàíèÿ êâàçè÷àñòèö (17).Òàêèì îáðàçîì, â ýòîé òåîðèè ñïèí-�ëóêòóàöèîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ëåãèðîâàííûõ äèýëåêòðèêàõíå âîçíèêàåò óðàâíåíèÿ òèïà ÁÊØ äëÿ ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè. Âìåñòî íåãî êëþ÷åâûì äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãîñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ óðàâíåíèå (5), îïèñûâàþùåå ëîêàëèçîâàííûå áîçîíû ñî ñïèíîì 0. Ìåõàíèçì îáðàçîâà�íèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî êîíäåíñàòà îáóñëîâëåí äâóõêâàçè÷àñòè÷íûìè ïåðåõîäàìè ïî ïðèìåñíîìó àíñàìáëþ:ëîêàëèçîâàííûé áîçîí íà êàêîì-ëèáî ïðèìåñíîì óçëå ! ïàðà ñâÿçàííûõ êâàçè÷àñòèö (�kk) â ïðèìåñíîéçîíå ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé ! ëîêàëèçîâàííûé áîçîí íà äðóãîì ïðèìåñíîì óçëå è ò. ä. Ïðè ýòîìñèíãëåòíûé è òðèïëåòíûå êàíàëû ñïàðèâàíèÿ êâàçè÷àñòèö ÿâëÿþòñÿ âçàèìîñâÿçàííûìè (ñì. (17)). Îòìå�òèì, ÷òî â ýòîé ìîäåëè âîçíèêàþò ñâåðõïðîâîäÿùèå áîçîíû òîëüêî ñ ïîêîÿùèìñÿ öåíòðîì èíåðöèè. Ýòîîáóñëîâëåíî îòñóòñòâèåì òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèè â ëåãèðîâàííîì äèýëåêòðèêå è ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåìóñðåäíåíèÿ ïî àíñàìáëþ àòîìîâ çàìåùåíèÿ.Èñïîëüçóÿ (9) è (10), ïåðåïèøåì (5) â âèäå� = � Xn=0;1 1Z� d!� Im (U=2)Z(!;A; �; (�1)n�;�)�! + "0 � 2�� S2((�1)n�)��! � "0 � S1((�1)n�)�� j�j2U2Z2 + i0+ : (22)187



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000Ñóùåñòâîâàíèå ðåøåíèÿ � 6= 0 óðàâíåíèÿ (22)îïðåäåëÿåòñÿ çíà÷åíèÿìè êîìïëåêñíîé �óíêöèè Z(14) â òî÷êàõ ïîëþñîâ èëè èõ îáëàñòåé àíîìàëüíîéñèíãëåòíîé �óíêöèè �ðèíà (9), ëåæàùèõ âáëèçèóðîâíÿ Ôåðìè íà ïîëóîñè Re! � � â íèæíåé ÷àñòèêîìïëåêñíîé ïëîñêîñòè (Im! < 0). Ïðè ýòîì �óíê�öèþ UZ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê âíóòðèóçåëüíîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ëîêàëèçîâàííûìè ýëåêòðî�íàìè, ïåðåíîðìèðîâàííîå ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿ�ìè è ãèáðèäèçàöèåé â êàíàëå ñïàðèâàíèÿ êâàçè÷à�ñòèö â ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèÿõ. Åñëè âòîðîé÷ëåí â ïðàâîé ÷àñòè (14) ìåíüøå 1, âîçíèêøåé çäåñüîò çàòðàâî÷íîé êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, òî, êàêëåãêî âèäåòü, óðàâíåíèå (22) áóäåò èìåòü òîëüêîòðèâèàëüíîå ðåøåíèå � = 0 è, ñîîòâåòñòâåííî, ñîñòî�ÿíèå ñèñòåìû � íîðìàëüíîå (ëèáî ìåòàëëè÷åñêîå,ëèáî äèýëåêòðè÷åñêîå). �åøåíèå � 6= 0 ìîæåò ñóùå�ñòâîâàòü, åñëè ñóùåñòâóåò, ïî êðàéíåé ìåðå, îáëàñòüïîëþñîâ �óíêöèè �ðèíà (9) âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè,â êîòîðîé ReZ < 0. Ýòî îçíà÷àëî áû, ÷òî â ýòîé îá�ëàñòè ñïåêòðà êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ UZ èçìåíè�ëà ñâîé çàòðàâî÷íûé ïîëîæèòåëüíûé çíàê è ñòàëàñîîòâåòñòâîâàòü ïðèòÿæåíèþ.4. ÄÅÒÀËÈ ÂÛ×ÈÑËÅÍÈÉÄëÿ âû÷èñëåíèé áûëà âûáðàíà ìîäåëü ñèììåò�ðè÷íîé âàëåíòíîé çîíû ñ ïëîòíîñòüþ k ñîñòîÿíèéíà ñïèí:�(0)(") =8><>: Nt�D2b [D2b � "2℄1=2; j"j�Db;0; j"j > Db: (23)Çäåñü 2Db � øèðèíà çîíû, Nt � ïîëíîå ÷èñëî ñî�ñòîÿíèé â çîíå. Ëåãèðîâàíèå áóäåò îïèñûâàòüñÿ âòåðìèíàõ îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ çàìå�ùåíèÿ: x = Nim=Nt.Ïîëþñû �óíêöèè �ðèíà äëÿ ëîêàëèçîâàííûõè ðàñïðîñòðàíåííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ëåæàòêàê â îáëàñòè èñõîäíîé çîíû, òàê è â ùåëè. Ñî�ãëàñíî (7)�(10) è (15)�(18), êàæäàÿ èç ýòèõ �óíê�öèé ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñóììû äâóõ ÷ëåíîâ. �àç�ëè÷èå ìåæäó ýòèìè ÷ëåíàìè ñîñòîèò â òîì, ÷òîñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ïàðàìåòð � ñîäåðæèòñÿ âíèõ ñ ðàçëè÷íûìè çíàêàìè �. Ïîýòîìó ýëåêòðîííàÿñòðóêòóðà ðàçáèâàåòñÿ íà ïàðû çîí, äëÿ êîòîðûõ çà�ìåíà �! �� ïðåîáðàçóåò îäíó çîíó â äðóãóþ. Äëÿòàêèõ òàêèõ ïàð ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü îäèíàêîâûåîáîçíà÷åíèÿ, êîòîðûå ðàçëè÷àþòñÿ òîëüêî âåðõíèìèíäåêñîì �.Äëÿ òîãî ÷òîáû ÿñíî ïîêàçàòü âëèÿíèå ëåãèðî�âàíèÿ íà ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé â

âàëåíòíîé çîíå, ââåäåì èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-íèé íà àòîì çàìåùåíèÿ:��ext(!) = � 1�xNt Xk Im�G��kk �G(0)kk� : (24)Â îáëàñòè èñõîäíîé ùåëè óäîáíî íîðìèðîâàòüïëîòíîñòü êàê ëîêàëèçîâàííûõ, òàê è ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé íà êîíöåíòðàöèþ àòîìîâ çàìåùå�íèÿ: �ext(!) = � 1�xNt Xk ImG��kk (25)è �lo(!) = � 1� ImG��jj : (26)�àñ÷åò ñâåðõïðîâîäÿùåãî êîíäåíñàòà ïðîâîäèë�ñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. �àñïðåäåëåíèå ïî k ñèíãëåò�íûõ è òðèïëåòíûõ áîçîíîâ èìååò âèä��;�1(k) = ������ �Z�1 d!� ImF (+)�;�1�kk (!)������2 : (27)Îáîçíà÷èì âåòâè ïîëþñîâ àíîìàëüíîé �óíêöèè�ðèíà F (+)�;�1�kk êàê !k = fn("k), n� íîìåð âåòâè. Òî�ãäà, ââîäÿ îáðàòíóþ �óíêöèþ "k = f�1n (!k), èç (27)ïîëó÷àåì ðàñïðåäåëåíèå ïî ýíåðãèè ñâåðõïðîâîäÿ�ùåãî êîíäåíñàòà, íîðìèðîâàííîå íà êîíöåíòðàöèþàòîìîâ çàìåùåíèÿ:��;�1n (!k)= 1xNt ��;�1(f�1n (!k))�(0)(f�1n (!k))df�1n (!k)d!k ;(28)ãäå ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �(0) çàäàåòñÿ (23).Â ïîëó÷åííûõ âûðàæåíèÿõ äëÿ �óíêöèé �ðèíàèñïîëüçóåòñÿ çàìåíà:Vkl = Vk �N�1=2t ;ãäå Vk èìååò ðàçìåðíîñòü ýíåðãèè. Ïðè âû÷èñëåíè�ÿõ Vk ïîëàãàåòñÿ íå çàâèñèìûì îò k.Òàêèì îáðàçîì, ÷åòûðå êîíñòàíòû ñ ðàçìåð�íîñòüþ ýíåðãèè Db; U; "0; Vk ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿ�þò ìîäåëü (1). Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü çíà�÷åíèÿ êîíñòàíò Db è U , êîòîðûå ñîãëàñóþòñÿ ñóæå èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè(ñì. ðàçä. 2). Çíà÷åíèÿ äâóõ îñòàâøèõñÿ êîíñòàíò"0 è Vk âûáèðàëèñü òàê, ÷òîáû 1) â ïàðàìàãíèò�íîé äèýëåêòðè÷åñêîé �àçå óðîâåíü Ôåðìè áûë âû�øå âåðõà âàëåíòíîé çîíû íà ' 0:4�0.6 ýÂ, ÷òîñîîòâåòñòâóåò ïîëîæåíèþ èçâåñòíîé ñïåêòðàëüíîéîñîáåííîñòè (MIR-çîíà) â ëåãèðîâàííûõ êóïðàòàõ188



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :(ñì. [2℄ è ññûëêè â íåé), 2) �àçîâûé ïåðåõîä äèýëåê�òðèê�ñâåðõïðîâîäíèê èìåë ìåñòî ïðè ðàçóìíîé êîí�öåíòðàöèè ïðèìåñè, x ' 0:05 [2℄.�åøåíèå (1) çàâèñèò îò ÷åòûðåõ ñàìîñîãëàñîâàí�íûõ ïàðàìåòðîâ A; �; � è �. Ýòè ïàðàìåòðû íàõîäè�ëèñü èç ÷åòûðåõ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (3)�(6).Äëÿ ðåøåíèÿ ýòèõ óðàâíåíèé èñïîëüçîâàëàñü èòå�ðàöèîííàÿ ïðîöåäóðà. Ó÷èòûâàÿ òîò �àêò, ÷òî òî÷�íàÿ îäíî÷àñòè÷íàÿ �óíêöèÿ �ðèíà äîëæíà óäîâëå�òâîðÿòü òåîðåìå Ëåâèíñîíà, êîòîðàÿ îçíà÷àåò ñî�õðàíåíèå îáùåãî ÷èñëà ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, òî÷�íîñòü íàøèõ ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åí�íûõ �óíêöèé �ðèíà ìîæåò áûòü îöåíåíà ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì: = 1�Nim Im Z d!Tr�G(!)�G(0)(!)�;ãäå G(0) � íåâîçìóùåííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà, êîòîðàÿîïðåäåëÿåòñÿ ïåðâûì è âòîðûì ÷ëåíàìè â ïðàâîé÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà (1). Òî÷íîñòü ðàñ÷åòà óõóäøà�åòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè ñòåïåíè ëåãèðîâàíèÿ x. Äëÿïðåäñòàâëåííûõ íèæå ðåçóëüòàòîâ  � 0:7 � 10�3.5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏðåäñòàâëåííàÿ ìîäåëü äàåò âîçìîæíîñòüîäíîâðåìåííî îïèñàòü �àçîâûå ïåðåõîäû äèýëåê�òðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë â ëåãèðîâàííîìñîåäèíåíèè. Íà÷íåì ñ îáñóæäåíèÿ íîðìàëüíîéïàðàìàãíèòíîé �àçû. Â ýòîì ñîñòîÿíèè ñïèíîâûå�ëóêòóàöèè ïðåäñòàâëåíû ïàðàìåòðîì �, êîòîðûéïðèâîäèò ê óïîìÿíóòîìó âûøå óäâîåíèþ ñïåê�òðàëüíûõ îñîáåííîñòåé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû.Ìû ïîêàæåì, ÷òî ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè 1) ïðèâî�äÿò ê äèýëåêòðè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ ìàòåðèàëà ïðèíèçêèõ x; 2) âûçûâàþò �àçîâûé ïåðåõîä äèýëåê�òðèê�ìåòàëë ïðè íåêîòîðîì ïîðîãîâîì çíà÷åíèèñòåïåíè ëåãèðîâàíèÿ.5.1. Ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëëÝëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïàðàìàãíèòíîãî äèýëåê�òðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè x = 0:02 ïîêàçàíà íàðèñ. 1. Êðèâàÿ E�b + E+b ïðåäñòàâëÿåò èçìåíåíèåïëîòíîñòè ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé â âàëåíò�íîé çîíå. Îáùèì äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåò�ðîâ ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èíäóöèðîâàííîå ëåãè�ðîâàíèåì èçìåíåíèå ïîëíîãî ÷èñëà çîííûõ ñîñòîÿ�íèé ÿâëÿåòñÿ îòðèöàòåëüíûì. Äëÿ ïðåäñòàâëåííîãîðåçóëüòàòà ýòî èçìåíåíèå ðàâíî �0:2531 íà ñïèí íààòîì çàìåùåíèÿ. Ýòîò äå�èöèò ñîñòîÿíèé â òî÷íî�ñòè êîìïåíñèðóåòñÿ ðàñïðîñòðàíåííûìè ñîñòîÿíèÿ�ìè, êîòîðûå îáðàçóþòñÿ â îáëàñòè äèýëåêòðè÷åñêîé

�èñ. 1. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà äèýëåêòðè÷åñêî-ãî ñîñòîÿíèÿ ïðè x = 0:02. Ýíåðãèÿ Ôåðìè� = 2:1 ýÂ è ñîâïàäàåò ñ ïîëîæåíèåì ïèêàD+0 . Êðèâàÿ E�b + E+b ïðåäñòàâëÿåò èçìåíåíèåïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â èñõîäíîé çîíå. Ïàðàìåòðû:Db = 1:5 ýÂ, "0 = Db � 0:4 ýÂ, Vk = 1:5 ýÂ èU = 1 ýÂùåëè. Ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ïðèâîäÿò ê ðàñùåïëå�íèþ ýòèõ ñîñòîÿíèé â äâå óçêèå çîíû, E�g è E+g ,ïîêàçàííûå íà ðèñ. 1.Âàæíûì îáñòîÿòåëüñòâîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ìàê�ñèìàëüíàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéâ êàæäîé èç çîí E�g ,xNt�maxg;ext = Nt4:712 ýÂ ; (29)ðàâíà ïîëîâèíå ìàêñèìàëüíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéâ âàëåíòíîé çîíå, â òî âðåìÿ êàê ïîëíîå ÷èñëî ñîñòî�ÿíèé â ýòèõ çîíàõ ÿâëÿåòñÿ ìàëûì ïî ñðàâíåíèþ ñêîíöåíòðàöèåé àòîìîâ çàìåùåíèÿ xNt. Â äèýëåêòðè�÷åñêîì ñîñòîÿíèè ïîëíîñòüþ çàïîëíåííàÿ çîíà E�gðàñïîëîæåíà íèæå ýíåðãèè Ôåðìè � = 2:1 ýÂ, à çîíàE+g ÿâëÿåòñÿ íåçàïîëíåííîé.Â èñïîëüçîâàííûõ îáîçíà÷åíèÿõ ïëîòíîñòü ëîêà�ëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé íîðìèðîâàíà íà 1. ÊðèâàÿL�b +L+b íà ðèñ. 1 ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîñòè ëîêàëèçî�âàííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çîíû. Ïîëíîå÷èñëî ýòèõ ñîñòîÿíèé ðàâíî 0.2414 íà ñïèí íà àòîìçàìåùåíèÿ. Ýòà çîíà îáóñëîâëåíà ãèáðèäèçàöèåé, èîíà âîçíèêàåò ïðè ðåøåíèè ãàìèëüòîíèàíà Àíäåð�ñîíà äàæå ñ åäèíñòâåííûì ïðèìåñíûì àòîìîì [29℄.Êðîìå òîãî, ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ëîêà�ëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ñîäåðæèò ÷åòûðå Æ-�óíêöèè,êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò ïðîñòûì ïîëþñàì G��jj (!)(7). Èç íèõ äâà ïîëþñà !�0 = "0+U(A��), à ñîîòâåò�ñòâóþùèå èì Æ-ïèêè îáîçíà÷åíû íà ðèñ. 1 êàê D�0 .Â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè ïîëîæåíèå ÷àñòè÷íîçàïîëíåííîãî ïèêà D+0 â ùåëè âñåãäà ñîâïàäàåò ñýíåðãèåé Ôåðìè. ×èñëî ñîñòîÿíèé â êàæäîì èç ýòèõïèêîâ x=(1+2x) íà ñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ. Ñ ó÷å�189



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000òîì íîðìèðîâêè ïëîòíîñòè íà 1 ýòè ïèêè ÿâëÿþòñÿíèçêîêîíöåíòðàöèîííûìè ïðè x� 1.Äâà äðóãèõ ïðîñòûõ ïîëþñà ñîîòâåòñòâóþò âû�ñîêîêîíöåíòðàöèîííûì Æ-ïèêàì, êîòîðûå îáîçíà÷å�íû êàê D�m. ×èñëî ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé íàñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ ðàâíî 0.3052 äëÿ ïèêà D�mè 0.3868 äëÿ ïèêà D+m. Îáùåé îñîáåííîñòüþ ìîäå�ëè äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ÿâëÿåòñÿòî, ÷òî ïèêè D�m ðàñïîëàãàþòñÿ âíóòðè çîí ðàñïðî�ñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé E�g , êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 1.Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà âêëþ÷àåò òàêæå äâå çîíûëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé L�g . ×èñëî ñîñòîÿíèé âýòèõ çîíàõ îáû÷íî ÿâëÿåòñÿ îòíîñèòåëüíî ìàëûì(' 10�2 â ïðèíÿòûõ åäèíèöàõ).Îòìåòèì, ÷òî â îáëàñòè ùåëè âñå çîíû ëîêàëè�çîâàííûõ ñîñòîÿíèé ñ âåðõíèì èíäåêñîì ¾+¿ ðàñ�ïîëîæåíû âûøå âñåõ çîí ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿ�íèé ñ âåðõíèì èíäåêñîì ¾�¿ (ñì. ðèñ. 1). Òîãäàïðè ïîìîùè âûðàæåíèé äëÿ �óíêöèè �ðèíà (7) è(8), à òàêæå îïðåäåëåíèé (3) è (4) ìîæíî ïîêàçàòü,÷òî â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè ñóùåñòâóåò ñëåäó�þùåå ñîîòíîøåíèå ìåæäó �àêòîðîì çàïîëíåíèÿ Aè ñïèí-�ëóêòóàöèîííûì ïàðàìåòðîì �:A+ � = 1: (30)Äëÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, ïðèâåäåííîé íà ðèñ. 1,A = 0:5904 è � = 0:4096. Ñëåäîâàòåëüíî, ñïèíîâûìè�ëóêòóàöèÿìè â ìîäåëè (1) ïðåíåáðåãàòü íåëüçÿ.Èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â îáëàñòè âà�ëåíòíîé çîíû ïðè óâåëè÷åíèè ëåãèðîâàíèÿ x ÿâëÿ�åòñÿ êà÷åñòâåííî ñõîæèì ñ ðåçóëüòàòîì, ïðåäñòàâ�ëåííûì íà ðèñ. 1, è â äàëüíåéøåì îíî íå áóäåò ïî�êàçàíî.Äëÿ íîðìàëüíîé �àçû ïîâåäåíèå ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû â îáëàñòè èñõîäíîé ùåëè ñ ðîñòîì x îáóñ-ëîâëèâàåò ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë â ëåãèðîâàí�íîì ñîåäèíåíèè. Â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè óðî�âåíü Ôåðìè ñîâïàäàåò ñ ïîëîæåíèåì ïèêà D+0 ïðè!+0 = "0 + U(A + �). Èç-çà ñîîòíîøåíèÿ (30) çíà÷å�íèå !+0 íå ìåíÿåòñÿ ñ ðîñòîì x. Îäíàêî ïîëîæåíèåçîíû ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé E�g çàâèñèò îò x,è ýòà çîíà ñìåùàåòñÿ ñ ðîñòîì x â ñòîðîíó ÷àñòè÷íîçàïîëíåííîãî ïèêà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé D+0 .Íà ðèñóíêå 2 ïðåäñòàâëåíà ðàññ÷èòàííàÿ ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè ïðè x = 0:0524.Âèäíî, ÷òî âåðõ çîíû E�g äîñòèã ïèêà D+0 . Çäåñüñîîòíîøåíèå (30) åùå âûïîëíÿåòñÿ: � = 0:4135 èA = 0:5865. ×èñëî ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé íàñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ ðàâíî 0.2755 äëÿ ïèêà D�mè 0.3572 äëÿ D+m. ×èñëî ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿ�íèé íà ñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ ðàâíî 0.1484 äëÿçîíû E�g è 0.0865 äëÿ E+g .Ïðè x = 0:085 ïèê D+0 ðàñïîëîæåí íèæå çîíûE�g , à óðîâåíü Ôåðìè òåïåðü ñîâïàäàåò ñ ïîëîæåíè�

�èñ. 2. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â èñõîäíîé äèýëåê-òðè÷åñêîé ùåëè ïðè x = 0:0524. Ýòîò óðîâåíü ëå-ãèðîâàíèÿ íàõîäèòñÿ âáëèçè ãðàíèöû äèýëåêòðèê�ìåòàëë xthr;1 íà �àçîâîé äèàãðàììå íîðìàëüíûõñîñòîÿíèé. Ïàðàìåòðû òå æå, ÷òî äëÿ ðèñ. 1

�èñ. 3. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ìåòàëëè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ â îáëàñòè èñõîäíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ùå-ëè ïðè ðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõ ëåãèðîâàíèÿ x: a �x = 0:085; á � x = 0:22. Ïàðàìåòðû òå æå, ÷òîäëÿ ðèñ. 1åì âûñîêîêîíöåíòðàöèîííîãî ïèêà ëîêàëèçîâàííûõñîñòîÿíèéD�m (ðèñ. 3à). Ýòîò ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûéïèê ðàñïîëîæåí â äâóõ ïåðåêðûâàþùèõñÿ çîíàõ, îä�íà èç êîòîðûõ � çîíà ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéE�g , à äðóãàÿ � çîíà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé L+g .Òàêèì îáðàçîì, ïðåäñòàâëåííàÿ çäåñü ýëåêòðîííàÿñòðóêòóðà â îáëàñòè èñõîäíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ùå�ëè ñîîòâåòñòâóåò ñîñòîÿíèþ ïëîõîãî ìåòàëëà, â êî�òîðîì ðàñïðîñòðàíåííûå è ëîêàëèçîâàííûå ñîñòîÿ�íèÿ ñîñóùåñòâóþò âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè. Áîëåå òî�ãî, ïîëíîå ÷èñëî ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé D�m â2.12 ðàç áîëüøå ÷èñëà ñîñòîÿíèé â çîíå E�g , êîòîðîåðàâíî 0.1265 íà ñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ. ×èñëî ñî�ñòîÿíèé â çîíå L+g îòíîñèòåëüíî ìàëî, 0.0148 â ïðè�íÿòûõ åäèíèöàõ. Áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî A = 0:6494 è190



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :� = 0:3368. Òàêèì îáðàçîì, â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿ-íèè (30) íå âûïîëíÿåòñÿ.Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè x çîíà L+g òàêæåïåðåìåùàåòñÿ ïîä óðîâåíü Ôåðìè. Òîãäà èç (4) è(7), (8) ìû ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïàðàìåòðà �:� = N+m �N�m(1�A�m); (31)ãäå N+m è N�m � ÷èñëî ñîñòîÿíèé íà ñïèí íà àòîì çà�ìåùåíèÿ ñîîòâåòñòâåííî â çîíàõ D+m and D�m; A�m ��àêòîð çàïîëíåíèÿ ïèêàD�m. Âñå çîíû ëîêàëèçîâàí�íûõ ñîñòîÿíèé, çà èñêëþ÷åíèåì D+m è D�m, ëåæàòíèæå óðîâíÿ Ôåðìè, è èõ ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿíèéóâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì x. Òîãäà âêëàä îò ýòèõ çîíâ �àêòîð çàïîëíåíèÿ A òàêæå óâåëè÷èâàåòñÿ è, ñî�îòâåòñòâåííî, âåëè÷èíà Am óìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè�÷åíèè x. Ïîñêîëüêó çíà÷åíèÿ N+m è N�m ÿâëÿþòñÿáëèçêèìè, � ! 0 â ìåòàëëè÷åñêîé �àçå ñ ðîñòîì x.Êàê ñëåäñòâèå, èìååòñÿ òåíäåíöèÿ ê ñëèÿíèþ ëþ�áîé ïàðû çîí, îáîçíà÷åíèÿ êîòîðûõ ðàçëè÷àþòñÿòîëüêî âåðõíèì èíäåêñîì �, à ýëåêòðîííàÿ ñòðóê�òóðà èìååò ñâîåé àñèìïòîòèêîé ðåøåíèå (1) â ïðè�áëèæåíèè Õàðòðè�Ôîêà (� = 0). Ýòà òåíäåíöèÿ êìîäè�èêàöèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïðåäñòàâëåíàíà ðèñ. 3á. Ïðè x = 0:22 ïîëó÷àåì � = 0:07115 èA = 0:6254. Îáå çîíû ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéE�g ïåðåêðûâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì è ÿâëÿþòñÿ ÷àñ-òè÷íî çàïîëíåííûìè. Ïèê ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿ�íèéD+m åùå íå çàïîëíåí, íî åãî ïîëîæåíèå ñòàíîâèò�ñÿ áëèæå ê D�m. ×èñëî ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèéíà ñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ ðàâíî 0.2103 äëÿ ïèêàD�m è 0.2229 äëÿ D+m. Çäåñü çàïîëíåíèå A�m = 0:2785,òîãäà êàê ïðè x = 0:085 èìååì A�m = 0:9743.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýíåðãèÿ Ôåðìè ñëàáî çà�âèñèò îò x. Ñîãëàñíî ðèñ. 1�3 � èçìåíÿåòñÿ â ïðåäå�ëàõ' 10%, òîãäà êàê ëåãèðîâàíèå ìåíÿåòñÿ â 11 ðàç.Èç ðèñ. 1�3 òàêæå ñëåäóåò, ÷òî, õîòÿ øèðèíà çîí E�góâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì x, ìàêñèìàëüíàÿ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé â ýòèõ çîíàõ íå çàâèñèò îò ëåãèðîâàíèÿ èäàåòñÿ (29).5.2. Ïåðåíîðìèðîâêà âíóòðèóçåëüíîãîìåæýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â êàíàëåñïàðèâàíèÿ êâàçè÷àñòèö âðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèÿõÂûøå ïîêàçàíî, ÷òî âîçìîæíîñòü íåòðè�âèàëüíîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (22) äëÿñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïàðàìåòðà � 6= 0 îïðå�äåëÿåòñÿ �óíêöèåé Z(!) (14) íà ïîëóîñè ! � �.Åñëè ñóùåñòâóåò òàêîå ðåøåíèå, òî ëåãèðîâàííûéìàòåðèàë ÿâëÿåòñÿ ñâåðõïðîâîäíèêîì. Âåëè÷èíóUZ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ý��åêòèâíîå âíó�òðèóçåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå. Ïîñêîëüêó äðóãîé

�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü �óíêöèè Z, ïðåäñòàâëÿþùåéïåðåíîìèðîâêó âíóòðèóçåëüíîãî ìåæýëåêòðîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ â êàíàëå ñïàðèâàíèÿ êâàçè÷àñòèöâ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèÿõ, îò ýíåðãèè ! ïðèðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõ ëåãèðîâàíèÿ x: a � x = 0:0524;á � x = 0:085; â � x = 0:107. Ïàðàìåòðû òå æå,÷òî äëÿ ðèñ. 1ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ïàðàìåòð � ïðèâîäèò êóäâîåíèþ ñïåêòðàëüíûõ îñîáåííîñòåé ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû, ðåøåíèå (22) çàâèñèò îò äâóõ �óíêöèéZ(!;A; �;��; �). Îäíàêî èç (14) ëåãêî ïîêàçàòü,÷òî Z+(� + !;A; �; �; �) = Z�(� � !;A; �;��; �).Ïîýòîìó äàëåå ìû ïðèâåäåì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòàòîëüêî äëÿ îäíîé èç íèõ.Ìû ïîêàçàëè, ÷òî â íîðìàëüíîé �àçå âáëèçèóðîâíÿ Ôåðìè âñåãäà èìååòñÿ ïëîòíîñòü ëîêàëèçî�âàííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðàÿ îïðåäå�ëÿåòñÿ íîðìàëüíîé �óíêöèåé �ðèíà (7), è, ñëåäî�âàòåëüíî, ñóùåñòâóåò îáëàñòü ïîëþñîâ àíîìàëüíîé�óíêöèè �ðèíà (9) äëÿ ëîêàëèçîâàííûõ áîçîíîâ.Ïîýòîìó ðåøåíèå � 6= 0 ìîæåò ñóùåñòâîâàòü, åñëèñóùåñòâóåò êîíå÷íàÿ îáëàñòü ýíåðãèé âáëèçè óðîâ�íÿ Ôåðìè, â êîòîðîé ReZ� < 0. Íèæå ìû ïðèâå�äåì çàâèñèìîñòü Z�(!) äëÿ íîðìàëüíûõ ñîñòîÿíèé(� = 0) ïðè ðàçëè÷íûõ x. Ôàêòè÷åñêè â ñâåðõïðî�âîäÿùåì ñîñòîÿíèè âåëè÷èíà � ìíîãî ìåíüøå A è�, è îíà íå îêàçûâàåò ñêîëü-íèáóäü ñóùåñòâåííîãîâëèÿíèÿ íà Z(!).Íà ðèñóíêå 4à ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ReZ�(!)è ImZ�(!) ïðè x = 0:0524 áëèçêîì ê ïîðîãîâî�ìó óðîâíþ ëåãèðîâàíèÿ xthr;1 äëÿ ïåðåõîäà äèýëåê�òðèê�ìåòàëë (ñì. ðèñ. 2). Çäåñü � = 2:1 ýÂ èReZ�(! = �) = 0:0771, ImZ�(! = �) = 0. Âèäíî,÷òî èìååòñÿ îáëàñòü, â êîòîðîé ReZ� < 0. Øèðè�íà ýòîé îáëàñòè 49 ìýÂ, íî îíà ðàñïîëîæåíà íèæåóðîâíÿ Ôåðìè. Òàêæå íèæå � íàõîäèòñÿ îáëàñòü,ãäå ImZ� < 0. Ïðè ìåíüøèõ x ýòè îáëàñòè ñóæà�þòñÿ è ñìåùàþòñÿ âëåâî îò � = 2:1 ýÂ. Ìû óñòàíî�âèëè, ÷òî ïðè x < 0:0524 èìååòñÿ òîëüêî òðèâèàëü�íîå ðåøåíèå (22), à íîðìàëüíîå ñîñòîÿíèå ëåãèðî�191



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000âàííîãî ñîåäèíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ äèýëåêòðè÷åñêèì (ñì.ðèñ. 1, 2).Ñ ðîñòîì x îáëàñòü ReZ� < 0 ñìåùàåòñÿ âïðàâîîòíîñèòåëüíî �. Ïðè x = 0:085 çàâèñèìîñòü Z�(!)òàêæå ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 4á. Çäåñü � = 2:1513 ýÂðàñïîëîæåíà â îáëàñòè îòðèöàòåëüíûõ çíà÷åíèéReZ� è ImZ�, ïðè÷åì ReZ�(! = �) = �1:2675,ImZ�(! = �) = �1:8937. Øèðèíà îáëàñòè, â êîòî�ðîé ReZ� < 0, ðàâíà 84 ìýÂ. Çäåñü ñëåäóåò îáðà�òèòü âíèìàíèå åùå íà îäíó îáëàñòü, ReZ� < 0,ðàñïîëîæåííóþ íèæå 1.5 ýÂ. Ýòà îáëàñòü íå âíî�ñèò âêëàäà â èíòåãðàë îò âûðàæåíèÿ, ñîäåðæàùå�ãî Z� â ïðàâîé ÷àñòè (22). Îäíàêî âñëåäñòâèå ñî�îòíîøåíèÿ ìåæäó Z� ó �óíêöèè ReZ+, íàðÿäó ñîáëàñòüþ îòðèöàòåëüíûõ ReZ+ âáëèçè �, âîçíèêà�åò âòîðàÿ îáëàñòü, ãäå ReZ+ < 0, ðàñïîëîæåííàÿâáëèçè ïèêà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé D+m. Ïîýòî�ìó ïðè äàííîì x ìîæíî îæèäàòü ñóùåñòâîâàíèÿ ïîêðàéíåé ìåðå òðåõ ïîëîæèòåëüíûõ âêëàäîâ â ïðà�âîé ÷àñòè (22), îäèí èç êîòîðûõ ñâÿçàí ñ Z�, àîñòàëüíûå äâà � ñ Z+. Â ïðåäïîëîæåíèè � = 0ëåãèðîâàííûé ìàòåðèàë íàõîäèëñÿ áû â ìåòàëëè�÷åñêîì ñîñòîÿíèè, ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîòîðîãîïðèâåäåíà íà ðèñ. 3. Îäíàêî ïðè ýòîé ñòåïåíè ëåãè�ðîâàíèÿ èìååòñÿ ðåøåíèå � 6= 0 óðàâíåíèÿ (22) è,ñîîòâåòñòâåííî, ëåãèðîâàííîå ñîåäèíåíèå ÿâëÿåòñÿñâåðõïðîâîäíèêîì.Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè x ýòà îáëàñòü ïðî�õîäèò ÷åðåç ïîâåðõíîñòü Ôåðìè è ïðè x = 0:107ðàñïîëîæåíà ïðàâåå � = 2:2173 ýÂ (ðèñ. 4â). ÇäåñüReZ�(! = �)=1.0671 è ImZ�(! = �) = �2:1392.Ïðè x > 0:107 ìû ïîëó÷èëè òîëüêî òðèâèàëüíîå ðå�øåíèå (22). Ñîîòâåòñòâåííî, íîðìàëüíîå ñîñòîÿíèåëåãèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìåòàëëè÷åñêèì(ñì. ðèñ. 3).Òàêèì îáðàçîì, ñâåðõïðîâîäèìîñòü ìîæåò ñóùå�ñòâîâàòü â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè ëåãèðîâàíèÿ. Ñî�ïîñòàâëÿÿ ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2 èðèñ. 4, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî íà÷àëî âîçíèêíîâå�íèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ñâÿçàíî ñ ïåðâûì ïîðîãî�âûì óðîâíåì ëåãèðîâàíèÿ xthr;1. Äëÿ èñïîëüçîâàí�íûõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè xthr;1 ' 0:0524. Â ïðèáëè�æåíèè íîðìàëüíîé �àçû âáëèçè xthr;1 èìååò ìåñòîïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë è ïðè ýòîì æå ëåãèðî�âàíèè îáëàñòü ñ ReZ� < 0 ïîäõîäèò ê �. Íàì íåóäàëîñü óñòàíîâèòü, ïðîèñõîäèò ëè ïåðåõîä èç äè�ýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñðàçóèëè ñóùåñòâóåò ïðîìåæóòî÷íàÿ ìåòàëëè÷åñêàÿ �à�çà. Íèæå áóäåò ïðèâåäåíî ðåøåíèå äëÿ ñâåðõïðîâî�äÿùåãî ñîñòîÿíèÿ ïðè x = 0:085, ò. å. äîñòàòî÷íîäàëåêî îò ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ. Ìû ïîêàçàëè, ÷òîìîäåëü õàðàêòåðèçóåòñÿ òàêæå âòîðûì ïîðîãîâûìóðîâíåì ëåãèðîâàíèÿ xthr;2, ïðè êîòîðîì ïðîèñõî�äèò ïåðåõîä ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë.

Îòìåòèì, ÷òî xthr;1 óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì Db.Ïðè øèðèíå èñõîäíîé çîíû 2Db = 6 ýÂ è òåõ æåçíà÷åíèÿõ îñòàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè ïîëó÷èëèxthr;1 = 0:134. Ïîýòîìó ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå,èíäóöèðîâàííîå ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè, ðåàëü�íî ìîæåò âîçíèêàòü â ëåãèðîâàííûõ äèýëåêòðèêàõñ èñõîäíî óçêèìè ðàçðåøåííûìè çîíàìè.5.3. Ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèåÂ ïðåäïîëîæåíèè � = 0 íîðìàëüíîå ñîñòîÿíèåëåãèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìåòàëëè÷åñêèìïðè x = 0:085 (ñì. ðèñ. 3). Îäíàêî óðàâíåíèå (22)èìååò ðåøåíèå j�j = 0:00395. Îòìåòèì, ÷òî çäåñüíå èñïîëüçîâàëîñü êàêîå-ëèáî îáðåçàíèå èíòåãðàëàâ ïðàâîé ÷àñòè (22) è èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäèëîñüâäîëü âñåé ïîëóîñè ! � �.Â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè ïîëó÷åíû ñëåäó�þùèå èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ �A = �2:7 � 10�4,�� = 3:2 � 10�4 è �� = �0:28 ìýÂ ïî îòíîøåíèþê èõ çíà÷åíèÿì â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè. Ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïîêàçàíàíà ðèñ. 5. Êðèâûå E�b è L�b ïðåäñòàâëÿþò çäåñü�ðàãìåíò ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåííûõ è ëî�êàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çîíûâáëèçè åå ãðàíèöû ñî ùåëüþ ïðè 1.5 ýÂ. Ñðàâíèâàÿäàííûé ðåçóëüòàò ñ ïîêàçàííûì íà ðèñ. 3, ìîæíîçàìåòèòü, ÷òî â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè ïîÿâè�ëèñü äâå íîâûå çîíû ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéE�s è äâà íîâûõ ïèêà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèéD�s â îáëàñòè ùåëè. ×èñëî ñîñòîÿíèé íà ñïèí íààòîì çàìåùåíèÿ ðàâíî 0:7377 � 10�5 äëÿ çîíû E�s è0:4497 � 10�5 äëÿ çîíû E+s . ×èñëî ñîñòîÿíèé â ïèêàõD�s îäèíàêîâî è ðàâíî 1:755 � 10�6. Îòìåòèì, ÷òîó âûñîêîêîíöåíòðàöèîííûõ ïèêîâ ëîêàëèçîâàííûõñîñòîÿíèé D�m ïîÿâèëèñü ìàëûå, íî êîíå÷íûå øè�

�èñ. 5. Ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñî-ñòîÿíèé â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè ëåãèðîâàí-íîãî ñîåäèíåíèÿ ïðè x = 0:085. Ïàðàìåòðû òå æå,÷òî äëÿ ðèñ. 1192



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Ïåðåõîäû äèýëåêòðèê�ñâåðõïðîâîäíèê�ìåòàëë : : :

�èñ. 6. �åøåíèå j�j = 0:00395 óðàâíåíèÿ (22) ïðèx = 0:085: a � âêëàä îò çîíû D�m; á � âêëàä îòL+g ; â � âêëàä îò D+m. Âêëàäû îò D�s îäèíàêîâûåè ðàâíû �0:0904. Ñîîòâåòñòâóþùèå çîíû ïîêàçàíûíà ðèñ. 5ðèíû. Âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè èìåþòñÿ øåñòü ïåðå�êðûâàþùèõñÿ çîí. Äâå èç íèõ � çîíû ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé E�g è E+s , à îñòàëüíûå � çîíûëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé.Òåïåðü îáñóäèì ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (22). Âýòî óðàâíåíèå âõîäèò àíîìàëüíàÿ �óíêöèÿ �ðèíàF (+)�;��jj . Åå ïîëþñû ñîâïàäàþò ñ ïîëþñàìè íîð�ìàëüíîé �óíêöèè �ðèíà G(+)��jj , êàê ýòî ìîæíîâèäåòü èç (7), (8) è (9), (10). Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿýòîãî ðåøåíèÿ ñ � 6= 0 ìû èìååì1 =Xm Qm(A; �; �;�); (32)ãäå Qm � âêëàä â èíòåãðàë â ïðàâîé ÷àñòè (22)îò m-é çîíû îäíî÷àñòè÷íûõ ëîêàëèçîâàííûõ ñî�ñòîÿíèé, ðàñïîëîæåííîé íå íèæå óðîâíÿ Ôåðìè� = 2:1511 ýÂ.Èç ðèñóíêà 5 ñëåäóåò, ÷òî òàêèõ çîí (èëè îáëà�ñòåé èíòåãðèðîâàíèÿ â (22)) ïÿòü. Òðè èç íèõ � ýòîçîíû D�m, D+m è L+g , êîòîðûå âîçíèêàþò â ðåøåíèèäëÿ íîðìàëüíîé �àçû è êîòîðûå òàêæå ïîêàçàíûíà ðèñ. 3à. Âêëàä â (32) îò ïèêà D�m, êîòîðûé ñîâïà�äàåò ñ óðîâíåì Ôåðìè � è òåïåðü èìååò êîíå÷íóþøèðèíó, îïðåäåëÿåòñÿ �óíêöèåé Z�. Êàê ïîêàçàíîíà ðèñ. 4, ReZ� < 0 âáëèçè ýíåðãèè Ôåðìè. Çäåñü èImZ� < 0, ÷òî ñâÿçàíî ñ çàòóõàíèåì êâàçè÷àñòèö.Ïîäûíòåãðàëüíàÿ �óíêöèÿ äëÿ ýòîé çîíû ïîêàçàíàíà ðèñ. 6à è åå âêëàä ðàâåí Q1(D�m) = 0:7925 ïðèj�j = 0:00395.Âêëàä â (32) îò D+m è L+g îïðåäåëÿåòñÿ çíà÷å�íèÿìè �óíêöèè Z+ â îáëàñòÿõ ýòèõ çîí. Ó÷èòû�âàÿ ñîîòíîøåíèå ìåæäó Z+ è Z� (ðèñ. 4), ëåãêîïîíÿòü, ÷òî Z+ èìååò äâå îáëàñòè, ãäå ReZ+ < 0.Ïåðâàÿ � âáëèçè ýíåðãèè Ôåðìè, ãäå ðàñïîëîæåíà

�èñ. 7. Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ðàñïðîñòðà-íåííûõ áîçîíîâ â îáëàñòè èñõîäíîé çîíû äèýëåê-òðèêà (à), â îáëàñòè çîíû E�s (á) è â îáëàñòè çîíûE+s (â). Ñîîòâåòñòâóþùèå çîíû ïîêàçàíû íà ðèñ. 5:êðèâàÿ 1 � ñïèí 0; êðèâàÿ 2 � ñïèí 1çîíà L+g . Ïîäûíòåãðàëüíàÿ �óíêöèÿ äëÿ ýòîé çîíûïîêàçàíà íà ðèñ. 6á è åå âêëàä îòíîñèòåëüíî ìàë,Q2(L+g ) = 0:0545 ïðè � = 0:00395. Ýòî ñâÿçàíî ñòåì, ÷òî àìïëèòóäà ïîëþñîâ äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ñî�ñòîÿíèé â ýòîé îáëàñòè òàêæå ÿâëÿåòñÿ ìàëîé, êàêïîêàçàíî íà ðèñ. 3à è 5. Âòîðàÿ îáëàñòü ñ ReZ+ < 0ðàñïîëîæåíà âáëèçè ïèêà D+m è ñîîòâåòñòâóåò îáëà�ñòè ReZ� < 0, ðàñïîëîæåííîé íèæå 1.5 ýÂ (ðèñ. 4).Äëÿ ýòîé çîíû ïîäûíòåãðàëüíàÿ �óíêöèÿ ïîêàçàíàíà ðèñ. 6â è åå âêëàä ðàâåí Q3(D+m) = 0:3338 ïðè� = 0:00395.Äâå îñòàâøèåñÿ îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿ â(22) ñâÿçàíû ñ äâóìÿ ïîÿâèâøèìèñÿ íîâûìè ïè�êàìè ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé D�s â îáëàñòèùåëè. Âêëàäû îò íèõ îäèíàêîâû è îòðèöàòåëüíû:Q4;5(D�s ) = �0:0904.Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè ðåøåíèå (32), è,ñëåäîâàòåëüíî, ëåãèðîâàííîå ñîåäèíåíèå ÿâëÿåòñÿñâåðõïðîâîäíèêîì. Ýíåðãåòè÷åñêèå ðàñïðåäåëåíèÿðàñïðîñòðàíåííûõ áîçîíîâ â ñèíãëåòíîì è òðèïëåò�íîì êàíàëàõ ñïàðèâàíèÿ ðàññ÷èòûâàëèñü ñîãëàñíî(28). �åçóëüòàòû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 7. Íåîæèäàí�íûì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èìååòñÿ ðàñïðåäåëåíèå áîçî�íîâ â îáëàñòè èñõîäíîé âàëåíòíîé çîíû âäàëè îòïîâåðõíîñòè Ôåðìè (ðèñ. 7à). Çäåñü ÷èñëî ïàð íàñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ îòíîñèòåëüíî ìàëî è ðàâ�íî 3:46 � 10�8 â ñèíãëåòíîì êàíàëå è 5:57 � 10�9 âòðèïëåòíîì êàíàëå.Â îáëàñòè èñõîäíîé ùåëè èìåþòñÿ äâå îáëà�ñòè ðàñïðåäåëåíèÿ êîíäåíñàòà. Ïåðâàÿ îáëàñòü íà�õîäèòñÿ òàêæå âäàëè îò �, è ñîîòâåòñòâóþùåå ðàñ�ïðåäåëåíèå ñâåðõïðîâîäÿùèõ áîçîíîâ ñîâïàäàåò ñçîíîé îäíî÷àñòè÷íûõ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéE�s (ðèñ. 7á). Çäåñü ÷èñëî ïàð íà ñïèí íà àòîì çà�ìåùåíèÿ â ñèíãëåòíîì è òðèïëåòíîì êàíàëàõ îäè�13 ÆÝÒÔ, âûï. 1 193



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000íàêîâî è ðàâíî 1:821 � 10�7. Âòîðàÿ îáëàñòü â ùå�ëè íàõîäèòñÿ âáëèçè �, è åå ïîëîæåíèå ñîâïàäàåò ñçîíîé îäíî÷àñòè÷íûõ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéE+s (ðèñ. 7â). Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ïàð âýòîé îáëàñòè îáðåçàåòñÿ ýíåðãèåé Ôåðìè. ×èñëî ïàðíà ñïèí íà àòîì çàìåùåíèÿ â ñèíãëåòíîì è òðèïëåò�íîì êàíàëàõ îäèíàêîâî è ðàâíî 1:053 � 10�7.Ýòà ìîäåëü ñâåðõïðîâîäèìîñòè õàðàêòåðèçóåòñÿòàêæå è ÷èñëîì ëîêàëèçîâàííûõ áîçîíîâ ñî ñïèíîì0 è 1. Ñ ó÷åòîì (9), (10) ýòî ÷èñëî íà ñïèí íà àòîìçàìåùåíèÿ åñòü:NLB =X�;�1 ������ �Z�1 d!� ImF (+)��1jj (!)������2 :Ïðè � = 0:00395 ïîëó÷àåì NLB = 4:50 � 10�5.Òåïåðü ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå ìåæäóêîíöåíòðàöèÿìè êâàçè÷àñòèö â ñâåðõïðîâîäÿùåìñîñòîÿíèè. Ñóììèðóÿ ïî òðåì çîíàì, ïîêàçàííûì íàðèñ. 7, ïîëó÷àåì, ÷òî ïîëíîå ÷èñëî ïàð íà àòîì çàìå�ùåíèÿ ðàâíî 0:64�10�6 â ñèíãëåòíîì êàíàëå ñïàðèâà�íèÿ è 0:58 � 10�6 â òðèïëåòíîì êàíàëå. Cëåäîâàòåëü�íî, êîíöåíòðàöèÿ ðàñïðîñòðàíåííûõ áîçîíîâ ìíîãîìåíüøå êîíöåíòðàöèè ëîêàëèçîâàííûõ áîçîíîâ. Ïî�ñëåäíÿÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, ìíîãî ìåíüøå êîíöåíòðà�öèè çàïîëíåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âáëèçèýíåðãèè Ôåðìè. Ïîëíîå ÷èñëî îäíî÷àñòè÷íûõ ðàñ�ïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè ýíåðãèè Ôåðìè âçíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿåòñÿ çîíîé E�g è ðàâ�íî 0.253 íà àòîì çàìåùåíèÿ. Ýòà âåëè÷èíà â 2.12 ðàçìåíüøå ïîëíîãî ÷èñëà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé,êîòîðîå â îñíîâíîì ñâÿçàíî ñ ïèêîì D�m.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì ñëåäóþùåå. Ôàçîâûå äèà�ãðàììû è ñâîéñòâà â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè êóïðà�òîâ è ñîåäèíåíèé R1�xMxTiO3, R1�xMxVO3 (R3+ �ðåäêîçåìåëüíûé è M2+ � ùåëî÷íî-çåìåëüíûé ýëå�ìåíòû) ïîõîæè ñ òîé ðàçíèöåé, ÷òî ïîñëåäíèåíå ÿâëÿþòñÿ ñâåðõïðîâîäíèêàìè. Áûëî óñòàíîâëå�íî [34; 35℄, ÷òî ââåäåíèå ïðèìåñè çàìåùåíèÿ â ñî�åäèíåíèÿ íà îñíîâå Ti è V ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâå�íèþ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè â îáëàñòè èñõîäíîé äè�ýëåêòðè÷åñêîé ùåëè, è, ñëåäîâàòåëüíî ïîÿâëÿþòñÿòðóäíîñòè â îáúÿñíåíèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ íàîñíîâå ìîäåëè Õàááàðäà [34; 35℄. �àçâèâàåìûé íàìèïîäõîä ïîçâîëÿåò îïèñàòü �àçîâûé ïåðåõîä äèýëåê�òðèê�ìåòàëë â òîì ñëó÷àå, åñëè óðàâíåíèå (5) èìååòòîëüêî òðèâèàëüíîå ðåøåíèå � = 0.Ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòî�ÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ýëåêòðîííûì è ñâÿçàí ñî ñïèíîâû�ìè �ëóêòóàöèÿìè â ëåãèðîâàííîì ñîåäèíåíèè. Îä�íàêî â ýòîé ìîäåëè âëèÿíèå ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ íà ñâîéñòâà ñîåäèíåíèé äîëæíîáûòü î÷åíü ñóùåñòâåííûì. Íàïðèìåð, ýòî âçàèìî�äåéñòâèå ìîæåò ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ ïñåâäîùå�
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