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ÁÎÇÎÍ-ÔÅ�ÌÈÎÍÍÛÅ ÑÌÅØÀÍÍÛÅÓÇÅËÜÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÀ. È. Àãà�îíîâ *, Ý. À. ÌàíûêèíÈíñòèòóò ñâåðõïðîâîäèìîñòè è �èçèêè òâåðäîãî òåëà�îññèéñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà ¾Êóð÷àòîâñêèé Èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 àâãóñòà 2000 ã.Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè èçó÷åíèè ïîëÿðîíîâ, êîòîðûå îòíîñÿòñÿ ê ñèñòåìàì ìíîãèõ ÷àñòèö, ñóùåñòâåííûìàñïåêòîì ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûé âûáîð ïðîñòðàíñòâà Ôîêà èç ìíîæåñòâà óíèòàðíî íåýêâèâàëåíòíûõ ïðåä-ñòàâëåíèé. Ñ ïîìîùüþ êâàíòîâîé òåîðèè ïîëÿ èññëåäóåòñÿ îäíîóçåëüíàÿ ïîëÿðîííàÿ ìîäåëü ñ ó÷åòîìýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé íà óçëå, ïðè ðàññìîòðåíèè êîòîðîé íàðÿäó ñ îäíî÷àñòè÷íûìè �åðìèîííûìèñîñòîÿíèÿìè ó÷èòûâàëîñü îáðàçîâàíèå óçåëüíîãî çàðÿæåííîãî áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðèíà÷àëüíîì ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè óçëà èìååò ìåñòî îáðàçîâàíèå áîçîí-ïîëÿðîííûõ ñìåøàííûõ óçåëü-íûõ ñîñòîÿíèé. Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå òåðìîäèíàìèêè ýòèõ ñîñòîÿíèé.PACS: 71.38.+i, 74.20.Mn1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎäíà èç �óíäàìåíòàëüíûõ çàäà÷ �èçèêè òâåð�äîãî òåëà ñîñòîèò â îïðåäåëåíèè óñëîâèé, ïðè êîòî�ðûõ ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò êà÷å�ñòâåííî èçìåíèòü ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ íîñèòåëåéçàðÿäà â äèýëåêòðèêå [1�4℄. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èñ�ñëåäîâàíèå ìàëûõ ïîëÿðîíîâ ïðèâëåêàåò ê ñåáå ïðè�ñòàëüíîå âíèìàíèå. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ýòî ñâÿçàíîñ òåì, ÷òî áûëè ðàçâèòû âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäûäëÿ èçó÷åíèÿ ïîëÿðîíîâ ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïà�ðàìåòðà ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [5�8℄.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ê ýòîìóîáóñëîâëåí âîçìîæíîñòüþ ïîñòðîåíèÿ òåîðèè âû�ñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè è îïèñàíèÿíåîáû÷íûõ ñâîéñòâ ìàíãàíèòîâ [9�14℄.Ïîñêîëüêó ïîëÿðîíû îòíîñÿòñÿ ê ñèñòåìàì ìíî�ãèõ ÷àñòèö, ñóùåñòâóåò áîëüøîå ÷èñëî ïðåäñòàâëå�íèé, êîòîðûå ìîãóò áûòü óíèòàðíî íåýêâèâàëåíòíû�ìè äðóã äðóãó. Ýòî ïðèâîäèò ê âîïðîñó î ïðàâèëü�íîì âûáîðå îäíîãî èç ïðåäñòàâëåíèé ïðîñòðàíñòâàÔîêà [15℄. Â êâàíòîâîé òåîðèè ïîëÿ ïðîñòðàíñòâîÔîêà ñòðîèòñÿ ïóòåì öèêëè÷åñêîãî äåéñòâèÿ îïåðà�òîðîâ ðîæäåíèÿ �èçè÷åñêèõ ÷àñòèö (ò. å. ÷àñòèö, êî�òîðûå íàáëþäàþòñÿ â ýêñïåðèìåíòå) íà èõ âàêóóì�*E-mail: aai�isssph.kiae.ru

íîå ñîñòîÿíèå. Ïðè ýòîì âàæíîé íàáëþäàåìîé âå�ëè÷èíîé ÿâëÿåòñÿ ýíåðãèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû, êîòî�ðàÿ ðàâíà ñóììå ýíåðãèé âñåõ �èçè÷åñêèõ ÷àñòèöâ äàííîì ñîñòîÿíèè. Ñàìè ïî ñåáå êîììóòàöèîííûåñîîòíîøåíèÿ äëÿ îïåðàòîðîâ íå ìîãóò îäíîçíà÷íîîïðåäåëÿòü ýòî ïðåäñòàâëåíèå, ïîñêîëüêó íåîáõîäè�ìî åùå îïðåäåëèòü âàêóóìíîå ñîñòîÿíèå.Êëþ÷åâóþ ðîëü ïðè èññëåäîâàíèè ïîëÿðîííûõè áèïîëÿðîííûõ çîí â ìíîãîóçåëüíûõ ïîëÿðîííûõìîäåëÿõ [10; 11; 16�21℄ èãðàåò îäíîóçåëüíûé ãàìèëü�òîíèàí. Äëÿ ïîëÿðîíà Ôðåëèõà îí èìååò âèäHsite =X� "0n� +X� n�Xq ~
�q(bq + b+�q) ++Xq ~
�b+q bq + 12� ; (1)ãäå "0 � çàòðàâî÷íàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ýëåêòðîííî�ãî ñîñòîÿíèÿ íà óçëå; n� � îïåðàòîð ÷èñëà çàïîëíå�íèÿ ñîñòîÿíèÿ ñ ïðîåêöèåé ñïèíà � = �(1=2)("; #);bq � îïåðàòîð óíè÷òîæåíèÿ �îíîíà ñ âîëíîâûì âåê�òîðîì q è ýíåðãèåé 
 (äëÿ ïðîñòîòû ðàññìàòðèâà�åì áåçäèñïåðñíûå �îíîíû); �q � ìàòðè÷íûé ýëå�ìåíò ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðè ðå�øåíèè (1) ñëåäóåò ó÷èòûâàòü óñëîâèå íà÷àëüíîãî çà�ïîëíåíèÿ óçëà h	ijX� n� j	ii = 2A;763



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001ãäå n� = a+� a� , à j	ii � íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèåäëÿ íåâîçìóùåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàìèëüòîíèàíà,çàäàííîãî ïåðâûì ÷ëåíîì â ïðàâîé ÷àñòè (1).Åñëè ïðåíåáðå÷ü ïåðåñêîêàìè ìåæäó óçëàìè âìíîãîïîëÿðîííîé ñèñòåìå, òî ê (1) ñâîäèòñÿ ýëåê�òðîí-�îíîííûé ãàìèëüòîíèàí èç [10; 11℄, êîòîðûéáûë ïðèìåíåí äëÿ ïîñòðîåíèÿ òåîðèè ÂÒÑÏ. Åñëèäîïîëíèòåëüíî ê ýòîìó èñïîëüçîâàòü ïðèáëèæåíèåíåâûðîæäåííîãî ïî ñïèíó îäíîãî ýëåêòðîííîãî ñî�ñòîÿíèÿ íà óçëå, òî ê (1) ñâîäèòñÿ ïîëÿðîííàÿ ìî�äåëü, êîòîðàÿ èçó÷àëàñü â [16℄.Øèðîêî èñïîëüçóåìûé ê èçó÷åíèþ ìíîãîóçåëü�íûõ ïîëÿðîííûõ ìîäåëåé ïîäõîä îñíîâàí íà êàíîíè�÷åñêîì ïðåîáðàçîâàíèè Ëàíãà�Ôèðñîâà äëÿ ýëåêò-ðîí-�îíîííîãî ãàìèëüòîíèàíà Ôðåëèõà [16℄, êîòî�ðîå ïîçâîëÿåò äèàãîíàëèçîâàòü îäíîóçåëüíûé ãà�ìèëüòîíèàí (1). Ïîñëå ýòîãî ïðåîáðàçîâàííûé ãà�ìèëüòîíèàí äëÿ ìíîãîïîëÿðîííîé ìîäåëè îáû÷íîèññëåäóåòñÿ ïî òåîðèè âîçìóùåíèé ñ ïàðàìåòðîìðàçëîæåíèÿ, ïðåäïîëàãàåìûì ìàëûì, ��1 = zt=Ep,ãäå t � ìîäóëü èíòåãðàëà ïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàé�øèìè óçëàìè, ÷èñëî êîòîðûõ z, à Ep � ïîëÿðîííûéñäâèã çàïîëíåííîãî îñíîâíîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿ�íèÿ íà óçëå ïî òåîðèè Ëàíãà�Ôèðñîâà. Ñîáñòâåííî,íà òàêîì ïîäõîäå îñíîâàíà òåîðèÿ ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè ìåæóçåëüíûõ áèïîëÿðîíîâ.Â ýòîì ðàçäåëå ïîêàæåì, ÷òî ñóùåñòâóþò óíè�òàðíî íåýêâèâàëåíòíûå ïðåäñòàâëåíèÿ äëÿ óçåëüíî�ãî ïîëÿðîíà Ôðåëèõà. Èõ èñïîëüçîâàíèå ïðèâîäèò êäàëåêî èäóùèì ñëåäñòâèÿì, ïîçâîëÿþùèì ñäåëàòüêîððåêòíûé âûáîð ïðîñòðàíñòâà Ôîêà äëÿ äàííîéçàäà÷è.Êàíîíè÷åñêèì ïðåîáðàçîâàíèåì Ëàíãà�Ôèðñîâàäëÿ (1) ÿâëÿåòñÿ [16℄~Hsite = exp(S)Hsite exp(�S); (2)ãäå S =X� a+� a�Xq �q(bq � b+�q): (3)Èñïîëüçóÿ (2), (3) è èçâåñòíûå êîììóòàöèîííûåñîîòíîøåíèÿ äëÿ îïåðàòîðîâ â (1), ëåãêî ïîëó÷èòü,÷òî ýëåêòðîííûé îïåðàòîð ïðåîáðàçóåòñÿ êàê~a� = a� exp �Xq �q(bq � b+�q)! ; (4)à ïðåîáðàçîâàííûé �îíîííûé îïåðàòîð åñòü~bq = bq +X� a+� a��q: (5)

Ïðè ýòîì ïðåîáðàçîâàííûé ãàìèëüòîíèàí ïðèíèìà�åò âèä~Hsite =X� ("0 �Ep)a+� a� � 2Epn"n# ++Xq ~
�b+q bq + 12� : (6)Çäåñü n� = 0; 1, a ïîëÿðîííûé ñäâèãEp =Xq �2q~
: (7)Âåëè÷èíàEp ÿâëÿåòñÿ âåñüìà âàæíûì ïàðàìåòðîì âòåîðèè áèïîëÿðîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè [11℄. Ïîëÿ�ðîííîé ñäâèã ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ìåðà ñèëû ýëåêò-ðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ÂÒÑÏ-ìàòåðèà-ëàõ è èìåííî îòíîñèòåëüíî ýòîãî ïàðàìåòðà àíàëè�çèðóþòñÿ äðóãèå âçàèìîäåéñòâèÿ, íàïðèìåð ýíåðãèÿýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé íà óçëàõ.Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ ~Hsite (6) èìåþò âèäj~	i = jn"; n#ijfNqgi:Ñîîòâåòñòâåííî, èñïîëüçóÿ (3), äëÿ ñîáñòâåííûõ ñî�ñòîÿíèé Hsite (1) ïîëó÷àåìj	i = jn"; n#i exp (�(n" + n#))��Xq �q(bq � b+�q)jfNqgi;ò. å. ýëåêòðîííîå âàêóóìíîå ñîñòîÿíèå â òåîðèè Ëàí�ãà�Ôèðñîâà, j0i = j0"; 0#i; (8)ñîäåðæèò òîëüêî äâà îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ýëåêòðîííûì âàêóóì�íûì ñîñòîÿíèåì íåâîçìóùåííîãî ýëåêòðîííîãî ãà�ìèëüòîíèàíà H0site =P� "0a+� a�. Ñîáñòâåííî, òàêîéâûáîð âàêóóìíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ äâóìÿ îäíî÷àñòè÷íû�ìè ñîñòîÿíèÿìè äëÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû èçíà�÷àëüíî çàëîæåí â ïðåîáðàçîâàíèè (2), (3), ïîñêîëü�êó îïåðàòîðû a� ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê îïåðàòîðûóíè÷òîæåíèÿ �èçè÷åñêèõ ÷àñòèö. Èíûìè ñëîâàìè,â òåîðèè Ëàíãà�Ôèðñîâà âàêóóìíîå ñîñòîÿíèå (8)ïðîñòðàíñòâà Ôîêà äëÿ ãàìèëüòîíèàíà (1) îïðåäå�ëÿåòñÿ ëèøü ýëåêòðîííûì âàêóóìíûì ñîñòîÿíèåìíåâîçìóùåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàìèëüòîíèàíà H0site,à ñîáñòâåííûå âåêòîðû ýòîãî ïðîñòðàíñòâà ñòðîÿòñÿïóòåì äåéñòâèÿ îïåðàòîðîâ a+� íà (8).Ïîëíîñòüþ îáîñíîâàííûé ïîäõîä ê ðàññìàòðè�âàåìîé îäíîóçåëüíîé ïîëÿðîííîé ìîäåëè ïðåäïîëà�ãàåò ðåøåíèå ìíîãî÷àñòè÷íîé çàäà÷è ñ ïîìîùüþ764



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001 Áîçîí-�åðìèîííûå ñìåøàííûå óçåëüíûå ñîñòîÿíèÿìåòîäîâ êâàíòîâîé òåîðèè ïîëÿ. Ïðè ýòîì ïîëÿ�ðîí Ôðåëèõà ñîîòâåòñòâóåò ïðîñòðàíñòâó îäíî÷àñ-òè÷íûõ �åðìèîííûõ ñîñòîÿíèé. Åñëè ðàñøèðèòüýòî ïðîñòðàíñòâî Ôîêà íà óçåëüíûå äâóõ÷àñòè÷íûåñîñòîÿíèÿ, òî ìîæåò ïîÿâèòüñÿ ðåøåíèå, êîòîðîå îò�íîñèòñÿ ê îáðàçîâàíèþ áîçîí-�åðìèîííîãî ñìåøàí�íîãî ñîñòîÿíèÿ íà óçëå.Îòìåòèì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå äâóõ óêàçàííûõ âû�øå ïîäõîäîâ ê ìîäåëè (1) ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîðàçëè÷íûì ðåçóëüòàòàì, àíàëèç êîòîðûõ ïîçâîëÿåòñäåëàòü êîððåêòíûé âûáîð ïðîñòðàíñòâà Ôîêà äëÿïîëÿðîííîé ìîäåëè. Ïðîâåäåì òàêîé àíàëèç ìîäåëè(1) â äâóõ ñëó÷àÿõ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîãî óçåëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ. Â [16℄ ðàññìàòðèâàëèñü óçëû ñ åäèí�ñòâåííûì íåâûðîæäåííûì ïî ñïèíó ýëåêòðîííûìóðîâíåì. Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííî�ãî óçëà, ò. å. ïðè íà÷àëüíîì óñëîâèè h	ija+aj	ii = 1,ïðåîáðàçîâàíèå (2), (3) ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó ðå�çóëüòàòó äëÿ ýëåêòðîííîé ýíåðãèè:Eel = "0 �Ep: (9)Â [11℄ ðàññìàòðèâàëèñü óçëû ñ äâóêðàòíî âûðîæ-äåííûì ïî ñïèíó îñíîâíûì ýëåêòðîííûì óðîâíåì.Äëÿ ýëåêòðîííîé ýíåðãèè áûëî ïîëó÷åíîEel = ("0 �Ep)(n" + n#)� 2Epn"n#: (10)Äëÿ íà÷àëüíîãî óñëîâèÿA = 1 (ïîëíîñòüþ çàïîëíåí�íûé óçåë) ïîëÿðîííîå ïîíèæåíèå ýíåðãèè ñîñòàâëÿ�åò 2Ep íà ñïèí.Òåïåðü ïðîàíàëèçèðóåì èçìåíåíèå ýëåêòðîííîéýíåðãèè â ýòèõ ñëó÷àÿõ ñ ïîçèöèè êâàíòîâîìåõàíè�÷åñêîãî ïîäõîäà òåîðèè âîçìóùåíèé. Èòàê, èñõîäíîèìååòñÿ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèåè îòñóòñòâóþò êàêèå áû òî íè áûëî âîçáóæäåííûåýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ. Ñîãëàñíî (1), ïåðâàÿ äèàãî�íàëüíàÿ ïîïðàâêà ê ýëåêòðîííîé ýíåðãèè, î÷åâèäíî,ðàâíà íóëþ. Âî âòîðîì ïîðÿäêå ïî òåîðèè âîçìóùå�íèé èçìåíåíèå ýíåðãèè òîæå ðàâíî íóëþ, ïîñêîëü�êó îòñóòñòâóþò íåçàïîëíåííûå âîçáóæäåííûå ýëåê�òðîííûå ñîñòîÿíèÿ. Ëåãêî ïîíÿòü, ÷òî â ëþáîì ïî�ðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ïîïðàâêè ê ýëåêòðîííîéýíåðãèè ðàâíû íóëþ â ñëó÷àå ïîëíîñòüþ çàïîëíåí�íîãî îñíîâíîãî óðîâíÿ. Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå,äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü ñëó÷àåâ ïîëíîñòüþ çà�ïîëíåííûõ óçåëüíûõ ñîñòîÿíèé ñðåäíÿÿ ýëåêòðîí�íàÿ ýíåðãèÿ, ïîëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì êâàíòî�âîé òåîðèè ïîëÿ, ïðèâîäèò ê ðåçóëüòàòó "0 íà ñïèíáåç êàêîãî áû òî íè áûëî ïîëÿðîííîãî ñäâèãà.Ïîëÿðîíû ÿâëÿþòñÿ �åðìè-÷àñòèöàìè. Ïîëÿðîí�íîå ñîñòîÿíèå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóïåðïî�çèöèè îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé. Ýòè âûðîæäåííûå

ïî ñïèíó îäíî÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ îáðàçóþò ñâîå�îáðàçíóþ ýíåðãåòè÷åñêóþ ëåñòíèöó, îáóñëîâëåííóþìíîãî�îíîííûìè ïðîöåññàìè. Èíòóèòèâíî ïîíÿòíî,÷òî èç ýòèõ äâóõ ñïèíîâûõ ïîäïðîñòðàíñòâ ìîæíîâûáðàòü ìíîæåñòâî ïàð îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèéòàê, ÷òîáû â êàæäîé èç äâóõ ñïèíîâûõ ïàð ïðè ýëåê�òðîííîì ðàññåÿíèè, â ïðîöåññå êîòîðîãî ìåæäó ñî�ñòîÿíèÿìè ïàðû èäåò îáìåí îäíèì �îíîíîì, èçìåíå�íèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè áûëî ìàëûì ïî ñðàâíåíèþñ �îíîííîé ýíåðãèåé. Òîãäà ý��åêòèâíîå ýëåêòðîí�íîå âçàèìîäåéñòâèå áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü ïðèòÿæå�íèþ. Ýòî ìîæåò ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ áîçîííîãîñîñòîÿíèÿ íà óçëå, êîòîðîå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå j	i = (1� �2)1=2j	1i+ � exp (i�)j	2i; (11)ãäå � � ñïåêòðàëüíûé âåñ âíóòðèóçåëüíîãî äâóõ÷àñ-òè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðè � 6= 0 âàêóóìíîå ñîñòîÿíèå(9) ñëåäóåò ðàñøèðèòü ñ ó÷åòîì âàêóóìíîãî ñîñòîÿ�íèÿ äëÿ áîçîíîâ.Åñëè � = 0, òî âîëíîâàÿ �óíêöèÿ (11) èíâà�ðèàíòíà îòíîñèòåëüíî êàëèáðîâî÷íîãî ïðåîáðàçîâà�íèÿ Ô = exp(iN̂�0) (N̂ � îïåðàòîð ÷èñëà ÷àñòèö,�0 � ïðîèçâîëüíàÿ �àçà), à óçåëüíîå ñîñòîÿíèå �ýòî íîðìàëüíîå ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå. Ïðè � 6= 0âîëíîâàÿ �óíêöèÿ (11) íå èíâàðèàíòíà îòíîñèòåëü�íî ýòîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ è óçåëüíîå ñîñòîÿíèå � ýòîñóïåðïîçèöèÿ ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè N = 1; 2. Îä�íàêî ñîñòîÿíèå (11), ñîîòâåòñòâóþùåå ýòîé ñïîíòàí�íî íàðóøåííîé ñèììåòðèè, ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì (1),êîòîðîå èíâàðèàíòíî îòíîñèòåëüíî êàëèáðîâî÷íîãîïðåîáðàçîâàíèÿ. Ïîýòîìó èñõîäíàÿ èíâàðèàíòíîñòüäîëæíà îïðåäåëåííûì îáðàçîì ñîõðàíèòüñÿ â ðåøå�íèè (11). Ýòî ñîõðàíåíèå îòðàæàåòñÿ â ó÷åòå íà÷àëü�íîãî çàïîëíåíèÿ óçëà, ÷òî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë â ñîñòîÿíèè (11).Çàìåòèì, ÷òî îáðàçîâàíèå áîçîí-�åðìèîííîãîñìåøàííîãî ñîñòîÿíèÿ (11) ìîæåò èìåòü ìåñòî òîëü�êî â òîì ñëó÷àå, êîãäà íà÷àëüíîå óçåëüíîå çàïîëíå�íèå íå ÿâëÿåòñÿ ïîëíûì (A < 1). Ýòî î÷åâèäíî, ïî�ñêîëüêó ïðè A = 1 íåò ñâîáîäíûõ îäíî÷àñòè÷íûõñîñòîÿíèé äëÿ ðàññåÿíèÿ êâàçè÷àñòèö.Îäíàêî êóëîíîâñêèå êîððåëÿöèè íà óçëå ïðåïÿò�ñòâóþò îáðàçîâàíèþ òàêîãî óçåëüíîãî áîçîí-�åð-ìèîííîãî ñìåøàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Äëÿ ìàëûõ ïî�ëÿðîíîâ ý��åêòèâíûé ðàäèóñ Áîðà aeff ïîðÿäêàìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ. Òîãäà, èñïîëüçóÿ òèïè÷�íîå çíà÷åíèå âûñîêî÷àñòîòíîé äèýëåêòðè÷åñêîé êîí�ñòàíòû �opt = 3 è aeff = 5 ÆA, ìîæíî îöåíèòü ýíåðãèþâíóòðèöåíòðîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ëîêàëèçîâàííûõýëåêòðîíîâ:765



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001U � e2�optaeff � 0:45 ýÂ:Âîçíèêàåò âîïðîñ, ïðè êàêîì ñîîòíîøåíèè ìåæ�äó ýíåðãèåé êóëîíîâñêèõ êîððåëÿöèé íà óçëå è ýëåê�òðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì èìååò ìåñòî îá�ðàçîâàíèå áîçîí-�åðìèîííûõ ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèéíà óçëå. Ñëåäóþùàÿ ÷àñòü íàñòîÿùåé ðàáîòû ïîñâÿ�ùåíà èçó÷åíèþ óñëîâèé, ïðè êîòîðûõ îáðàçóþòñÿ òà�êèå ñìåøàííûå áîçîí-�åðìèîííûå ñîñòîÿíèÿ íà óç�ëå, è èññëåäîâàíèþ òåðìîäèíàìèêè ýòèõ ñîñòîÿíèé.�àññìîòðåíèå áóäåò ïðîâåäåíî äëÿ ïàðàìàãíèòíîãîñîñòîÿíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì �óíêöèé �ðèíà.2. ÌÎÄÅËÜÄîïîëíÿÿ (1) ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè íà óç�ëå, ïðåäñòàâèì ãàìèëüòîíèàí îäíîóçåëüíîé ïîëÿðîí�íîé ìîäåëè â âèäåHsite = "0(n̂" + n̂#) + Un̂"n̂# ++Xq ~
�q(n̂" + n̂#)(bq + b+�q) +Hph; (12)ãäå Hph � �îíîííûé ãàìèëüòîíèàí, êîòîðûé ìîæåòâêëþ÷àòü è àíãàðìîíè÷åñêóþ ÷àñòü.Êîíå÷íî, â âåùåñòâå ìîæåò íàõîäèòüñÿ íåêîòî�ðûé àíñàìáëü òàêèõ îäèíàêîâûõ óçåëüíûõ (ìåæ�óçåëüíûõ) ñîñòîÿíèé. Åñëè ïðåíåáðå÷ü ìåæóçåëüíû�ìè ïåðåñêîêàìè, òî ýòè óçåëüíûå ñîñòîÿíèÿ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü êàê íåçàâèñèìûå äðóã îò äðóãà,à ðàññìîòðåíèå ìîæíî ïðîâîäèòü ëèøü äëÿ îäíîãîóçëà (12).Ìû îïðåäåëèëè íà÷àëüíîå çàïîëíåíèå óçëà:2A = h	ijX� n�j	ii:Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ 	i íåâîçìóùåííîãî ýëåêòðîííî�ãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ ÷àñòèöû ñî ñïèíîì 1=2 èìå�åò äâå êîìïîíåíòû ñ ïðîåêöèåé ñïèíà íà îñü z,� = �1=2 [22℄. Ïðè A = 1=2 ÷àñòèöà ìîæåò íàõî�äèòüñÿ â óçåëüíîì ñîñòîÿíèè ñ îïðåäåëåííûì çíà÷å�íèåì ïðîåêöèè ñïèíà �, 	i(�), òîãäà âòîðîå óçåëüíîåñîñòîÿíèå ñ ïðîåêöèåé ñïèíà �� áóäåò íåçàïîëíåí�íûì. Ïîñêîëüêó îïåðàòîð ñïèíà êîììóòèðóåò ñ ïîë�íûì ãàìèëüòîíèàíîì (1), òàêîå ðàñïðåäåëåíèå çàñå�ëåííîñòè â äâóõ ñïèíîâûõ ïîäïðîñòðàíñòâàõ áóäåòñîõðàíÿòüñÿ è äëÿ ðåøåíèÿ (1). Êàê áóäåò ñëåäîâàòüèç ðåçóëüòàòîâ, ïðèâåäåííûõ íèæå â ï. 3.1, ýòî ðåøå�íèå äëÿ óçåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ îòñóò�ñòâèåì ïîëÿðîííîãî ñäâèãà. Ïðè A = 1=2 íà÷àëüíàÿ

âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ÷àñòèöû ìîæåò òàêæå áûòü ïðè�ãîòîâëåíà â ñîñòîÿíèè ñ íîðìèðîâàííîé âîëíîâîé�óíêöèåé 	i = (	i(�) + 	i(��))=p2 [22℄. Â ìîäå�ëÿõ ìíîãèõ óçëîâ ñ ïåðåñêîêàìè ÷àñòèö ìåæäó íè�ìè, ïðèçâàííûõ äëÿ îïèñàíèÿ ñîñòîÿíèé ïàðàìàã�íèòíûõ ÂÒÑÏ-ìàòåðèàëîâ, èìåííî òàêîå óçåëüíîåñîñòîÿíèå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âàæíûì. Ïîýòîìó íèæåáóäåì èññëåäîâàòü (12) äëÿ ñëó÷àÿ íà÷àëüíîé ýëåê�òðîííîé âîëíîâîé �óíêöèè íà óçëå ïðè åãî ïîëîâèí�íîì çàïîëíåíèè, A = 1=2.Ââåäåì ìàöóáàðîâñêèå òåìïåðàòóðíûå �óíêöèè�ðèíà [23℄: g��1 (�) = �hT�~a�(�)~a�1(0)i; (13)f+��1(�) = hT�~a�(�)~a�1(0)i; (14)f��1(�) = hT�~a�(�)~a�1 (0)i; (15)ãäå h: : : i îçíà÷àåò ãèááñîâñêîå óñðåäíåíèå.Èñïîëüçóÿ (12)�(15) è ó÷èòûâàÿ òîëüêî äèàãðàì�ìû ñ íå ïåðåñåêàþùèìèñÿ äðóã ñ äðóãîì �îíîííûìè�óíêöèÿìè �ðèíà äëÿ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ÷àñòåé (ñì. ï. 3.1), ïîñëå ïåðåõîäà ê ñïåêòðàëü�íîìó ïðåäñòàâëåíèþ ïî äèñêðåòíûì çíà÷åíèÿì!n = (2n + 1)�T ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ ñèñòåìóóðàâíåíèé (áåç îãðàíè÷åíèÿ îáùíîñòè ïîëîæåíî"0 = 0):g�1ll g""(!n) + hUg"#(0+)��s"#ig#"(!n)�� hUf"#(0+)��a"#if+#"(!n) = 1; (16)hUg#"(0+)��s#"(!n)ig""(!n)+g�1ll g#"(!n) = 0; (17)hUf+#"(0+)��+a#" (!n)ig""(!n)�f�1ll f+#"(!n) = 0; (18)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë,gll = �i!n � UA��s""(!n) + ���1; (19)fll = �i!n + UA+�s""(!n)� ���1; (20)à ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè èìåþò âèä�s""(!n) == �T (~
)2Xn1;q �2qdq(i!n � i!n1)g""(!n1); (21)766



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001 Áîçîí-�åðìèîííûå ñìåøàííûå óçåëüíûå ñîñòîÿíèÿ�s""(!n) == �T (~
)2Xn1;q �2qdq(i!n + i!n1)g""(!n1); (22)�s#"(!n) == �T (~
)2Xn1;q �2qdq(i!n � i!n1)g#"(!n1); (23)�+a#" (!n) == �T (~
)2Xn1;q �2qdq(i!n � i!n1)f+#"(!n1); (24)�a"#(!n) == �T (~
)2Xn1;q �2qdq(i!n � i!n1)f"#(!n1): (25)Çäåñü dq(i!n � i!n1) � �îíîííûé ïðîïàãàòîð.Ôóíêöèþ g""(!n) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå [23℄g""(!n) = 1Z�1 �""(x)dxx� i!n ; (26)ãäå �""(x) � ìíèìàÿ ÷àñòü çàïàçäûâàþùåé âðåìåí�íîé ãðèíîâñêîé �óíêöèè ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòó�ðàõ G(R)"" (!):�""(!) = 1� ImG(R)"" (!) � 0: (27)Îòìåòèì, ÷òî äëÿ íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ�""(!) = �##(!) = ��(!);ãäå äåéñòâèòåëüíàÿ �óíêöèÿ �(!) îïðåäåëÿåò ñïåê�òðàëüíóþ ïëîòíîñòü íà ñïèí äëÿ �åðìèîííîé êâà�çè÷àñòèöû íà óçëå è èìååò íîðìèðîâêó1Z�1 �(!)d! = 1:Èñïîëüçóÿ (26) è ïðàâèëî ñóììû ïî !n [23℄, èçîïðåäåëåíèÿ äëÿ óçåëüíîãî çàïîëíåíèÿ íà ñïèí Aïîëó÷àåìA = lim�!0+ g��(��) = 1Z�1 dx�(x)n(x � �); (28)ãäå n(t) = 1=fexp(t=T ) + 1g.

Âåëè÷èíà A îïðåäåëÿåòñÿ íà÷àëüíûì çàïîëíåíè�åì óçëà è, ïî ñóùåñòâó, (28) � ýòî óðàâíåíèå äëÿíàõîæäåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �.Àíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèå ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêèõ ÷àñòåé (21) è (22) ñ äèñêðåòíîãî ìíîæå�ñòâà òî÷åê íà âñþ âåðõíþþ ïîëóïëîñêîñòü ! èìååòâèä�s""(!) = (~
)2�2 1Z�1 �(x)dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i + n(x� �) +N! � x+
+ i � ; (29)�s"" = �(~
)2�2 1Z�1 �(x)dx �� � n(�� x) +N! + x+
� 2�+ i + n(x� �) +N! + x�
�2�+ i � : (30)Çäåñü N = 1=fexp(
=T )� 1g, � � áåçðàçìåðíûé ïà�ðàìåòð ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ:�2 = Z �2qdq(2�)3 ;a ïîëîæèòåëüíàÿ êîíñòàíòà  � 
 îïèñûâàåò çàòó�õàíèå �îíîíîâ.Äëÿ ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ g#" = g"# è�s#"(!n) = �s"#(!n). Â ïðåäñòàâëåíèèg#"(!n) = 1Z�1 �sf (x)dxx� i!n (31)äåéñòâèòåëüíàÿ ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ �sf (x) ÿâëÿ�åòñÿ ìíèìîé ÷àñòüþ çàïàçäûâàþùåé âðåìåííîé ãðè�íîâñêîé �óíêöèè G(R)#" (!) ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòó�ðàõ: �sf (!) = 1� ImG(R)#" (!): (32)Ýòà �óíêöèÿ óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ1Z�1 �sf (!)d! = 0:Àíàëîãè÷íî, â ïðåäñòàâëåíèèf+#"(!) = 1Z�1 �+(x)dxx � i!n (33)767



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ �+(x) � ìíèìàÿ ÷àñòü çàïàç�äûâàþùåé âðåìåííîé àíîìàëüíîé �óíêöèè �ðèíàF+(R)#" (!) ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ:�+(!) = 1� ImF+(R)#" (!); (34)óäîâëåòâîðÿþùàÿ óñëîâèþ1Z�1 �+(!)d! = 0:Aíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèå ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêèõ ÷àñòåé �s#"(!n) (23) è �+a#" (!n) (24) íà âñþâåðõíþþ ïîëóïëîñêîñòü ! èìååò âèä�s#"(!) = �(~
)2�2 1Z�1 �sf (x)dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i + n(x� �) +N! � x+
+ i � ; (35)�+a#" (!) = �(~
)2�2 1Z�1 �+(x)dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i + n(x� �) +N! � x+
+ i � : (36)Ñèñòåìà óðàâíåíèé (16)�(18) ñîäåðæèò äâàñïèí-�ëóêòóàöèîííûõ ïàðàìåòðà äëÿ ïàðàìàã�íèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïåðâûé ïàðàìåòð � ýòî� = g#"(0+) = g"#(0+). Èñïîëüçóÿ (31) è ïðàâèëîñóììû ïî !n [23℄, êîòîðîå ïðèâîäèò ê âûðàæåíèþ� = 2TXn>0Re g#"(!n);ïîëó÷àåì� = 1Z�1 dx�sf (x)n(� � x) == � 1Z�1 dx�sf (x)n(x � �): (37)Âòîðûì ïàðàìåòðîì ÿâëÿåòñÿ� = lim�!+0 f+#"(�) = 2TXn>0Re f+#"(!n):

Ñ ó÷åòîì (33) âûðàæåíèå äëÿ ïàðàìåòðà � ïðèâî�äèòñÿ ê âèäó� = 1Z�1 dx�+(x)n(�� x) == � 1Z�1 dx�+(x)n(x � �): (38)Âåëè÷èíîé � îïðåäåëÿåòñÿ âåñ áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿâ ñìåøàííîì óçåëüíîì ñîñòîÿíèè.Òåïåðü ïðèâåäåì ðåøåíèå ñèñòåìû (16)�(18), àíà�ëèòè÷åñêè ïðîäîëæåííîå íà âñþ âåðõíþþ ïîëóïëîñ�êîñòü:G(R)"" (!) == G�1llG�2ll �h�U��s#"(!)i2�FllG�1ll h�U��+a#" (!)i2 ;(39)G(R)#" (!) == �s#"(!)� �UG�2ll �h�U��s#"(!)i2�FllG�1ll h�U��+a#" (!)i2 ;(40)F+(R)#" (!) == FllG�1ll h�U ��+a#" (!)iG�2ll �h�U��s#"(!)i2�FllG�1ll h�U��+a#" (!)i2 :(41)Çäåñü G�1ll = ! � AU � �s""(!) è F�1ll = ! + AU ++�s""(!)� 2�.Â ñëó÷àå ïîëîâèííîãî íà÷àëüíîãî óçåëüíîãî çà�ïîëíåíèÿ (A = 1=2) â ðåçóëüòàòå ïðîñòîãî àíàëèçàïîëó÷åííîãî ðåøåíèÿ ïðèõîäèì ê çàêëþ÷åíèþ, ÷òîõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ïîñòîÿíåí, � = U=2, ñïåê�òðàëüíàÿ ïëîòíîñòü �(x) � ÷åòíàÿ �óíêöèÿ îòíî�ñèòåëüíî �: �(x� �) = �(�� x);à �sf (x) è �+(x) � íå÷åòíûå:�+(x� �) = ��+(�� x); �sf (x� �) = ��sf (�� x):Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè ðåøåíèå (12)äëÿ áîçîí-�åðìèîííîãî ñìåøàííîãî ñîñòîÿíèÿ768



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001 Áîçîí-�åðìèîííûå ñìåøàííûå óçåëüíûå ñîñòîÿíèÿ(39)�(41). Ýòî ðåøåíèå îïðåäåëÿåò ñïåêòðàëüíûåïëîòíîñòè � (27), �sf (32) è �+ (34). Îíè çàäàþòñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè (29), (30), (35)è (36). Â ñâîþ î÷åðåäü, ïîñëåäíèå îïðåäåëÿþòðåøåíèå (39)�(41).�åøåíèå ýòîé çàìêíóòîé ñèñòåìû îñóùåñòâëÿ�ëîñü èòåðàöèîííîé ïðîöåäóðîé. Òðåáîâàëîñü äî 100èòåðàöèé, ïîñëå êîòîðûõ ìàêñèìàëüíîå îòíîñèòåëü�íîå èçìåíåíèå â ïèêàõ ñïåêòðàëüíûõ ïëîòíîñòåé íåïðåâûøàëî 10�3, èçìåíåíèå âû÷èñëåííûõ âåëè÷èí� è � íå ïðåâûøàëî 3 �10�5 äëÿ äâóõ ïîñëåäíèõ èòå�ðàöèé.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏîëó÷åííîå ðåøåíèå (39)�(41) ïðîàíàëèçèðóåìâ ÷åòûðåõ îòäåëüíûõ ñëó÷àÿõ. Ìîæíî ðàññìîò�ðåòü âíóòðèóçåëüíûå ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèèëèøü â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè�Ôîêà, âêîòîðîì ïðåíåáðåãàåòñÿ ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿ�ìè (� = 0), è èññëåäîâàòü ïîëó÷åííîå ðåøåíèå,êàê â ïðîñòðàíñòâå îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé ïðè � = 0 (íîðìàëüíîå ïîëÿðîííîåñîñòîÿíèå), òàê è â ïðîñòðàíñòâå áîçîí-ïîëÿðîííûõñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé ïðè � 6= 0. Äàëåå, ðàñ�ñìîòðåòü ñëó÷àé ñ ó÷åòîì ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé(� 6= 0) è èññëåäîâàòü ðåøåíèå êàê â ïðîñòðàí�ñòâå îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè� = 0 (ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîííîå ñîñòîÿ�íèå), òàê è â ïðîñòðàíñòâå ñïèí-�ëóêòóàöèîííûõáîçîí-ïîëÿðîííûõ ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé ïðè � 6= 0.Â ïðåäñòàâëåííûõ íèæå ðåçóëüòàòàõ äëÿ ñëó÷àÿA = 1=2 ýíåðãåòè÷åñêàÿ ïåðåìåííàÿ ! îòñ÷èòûâà�ëàñü îò âåëè÷èíû "0+UA. Â îáùåì ñëó÷àå ñðåäíÿÿýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ âû÷èñëÿëàñü êàê~E = � ~Ep � U(A2 � �2 + �2); (42)ãäå ~Ep = � 1Z�1 !�(!)n(! � �)d! (43)� ïîëÿðîííûé ñäâèã äëÿ íîðìàëüíîãî ïîëÿðîííîãîñîñòîÿíèÿ.Íèæå ìû ïðèâåäåì ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè äëÿýòèõ ñîñòîÿíèé ïðè ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõ çàïîëíå�íèÿõ óçëà è äëÿ ïîëîâèííîãî íà÷àëüíîãî çàïîëíåíèÿîáñóäèì �àçîâóþ äèàãðàììó ñîñòîÿíèé â çàâèñèìî�ñòè îò òåìïåðàòóðû.

3.1. Âëèÿíèå äèàãðàìì ñ ïåðåñåêàþùèìèñÿ�îíîííûìè ïðîïàãàòîðàìè â ñëó÷àå ïîëíîãîóçåëüíîãî çàïîëíåíèÿÂ ðåøåíèè (39)�(41) ìû ïðåíåáðåãëè äèàãðàììà�ìè áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà n � 4 ñ ïåðåñåêàþùè�ìèñÿ äðóã ñ äðóãîì �îíîííûìè �óíêöèÿìè �ðèíàäëÿ íåïðèâîäèìûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñ-òåé. Ïîýòîìó âûáîð ïàðàìåòðîâ â ýòîì ðåøåíèèîïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî ýòè äèàãðàììû íå äîëæíûïðèâîäèòü ê ñóùåñòâåííîìó èçìåíåíèþ ñïåêòðàëü�íûõ ïëîòíîñòåé. Â ýòîì ðàçäåëå âû÷èñëèì ïðèT = 0 íåïðèâîäèìûå ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷à�ñòè âòîðîãî è ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ äëÿ íîðìàëüíîãîïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ (U = 0 è � = 0) è ïðèâå�äåì ñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü äëÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ âñëó÷àå ïîëíîãî íà÷àëüíîãî çàïîëíåíèÿ A = 1. Ýòèñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè èìåþò âèä�(2)(!) = i(~
)2�2 1Z�1 d!12� D(! � !1)G(!1); (44)�(4)(!) = �(~
)4�4 Z d!12� Z d!22� D(! � !1)��G(!1)G(!2)D(!1 � !2)G(! � !1 + !2): (45)Çäåñü D(!) = 1! �
 + i � 1! +
� i ; (46)à ïîëíàÿ ýëåêòðîííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ïðè A = 1èìååò ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå (Æ ! +0)G(!) = 1Z�1 �(x)dx! � x� iÆ : (47)Ïîäñòàâëÿÿ (46) è (47) â (44) è (45), ïîëó÷àåì�(2)(!) = (~
)2�2 1Z�1 �(x)dx! � x+
� i ; (48)�(4)(!) = ��(2)(!)�2 1Z�1 �(x)dx! � x+ 2
� 2i : (49)Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèéâ ñëó÷àå ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîãî óçåëüíîãî ñî�ñòîÿíèÿ A = 1 è â ïðèáëèæåíèè äëÿ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè �(!) = �(2) (48) ïðåäñòàâ�ëåíà íà ðèñ. 1 ñïëîøíîé êðèâîé. Õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë ëåæèò âûøå âñåé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè10 ÆÝÒÔ, âûï. 4 769
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�èñ. 1. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ïîëÿðîííîãî ñî-ñòîÿíèÿ ïðè ïîëíîì íà÷àëüíîì óçåëüíîì çàïîë-íåíèè A = 1 è T = 0. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ ñîîò-âåòñòâóåò ïðèáëèæåíèþ äëÿ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè-÷åñêîé ÷àñòè �(!) = �(2), øòðèõîâàÿ êðèâàÿ ��(!) = �(2) + �(4). Ïàðàìåòðû ìîäåëè: � = 10=3,
 = 30 ìýÂ è  = 0:1
ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ. Îò÷åòëèâî âèäíû ñåìü ïè�êîâ â ñòðóêòóðå �(!), êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò ìíîãî��îíîííûì ïðîöåññàì â îáðàçîâàíèè ïîëÿðîííîãî ñî�ñòîÿíèÿ. Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî ýòèïèêè íå ÿâëÿþòñÿ ýêâèäèñòàíòíûìè. Ñäâèã ïèêîâîáóñëîâëåí ðåàëüíîé ÷àñòüþ (48). Äëÿ áîëåå íèçêî�ýíåðãåòè÷åñêèõ ïèêîâ ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíèìèïèêàìè óìåíüøàåòñÿ, ïðèáëèæàÿñü ê ýíåðãèè �îíî�íà 
 = 30 ìýÂ.Äëÿ ïëîòíîñòè, ïðåäñòàâëåííîé ñïëîøíîé êðè�âîé íà ðèñ. 1, óðàâíåíèå (43) ïðèâîäèò ê ðåçóëüòàòó~Ep = 0. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïîëÿðîíà Ôðåëèõà ñA = 1 îòñóòñòâóåò êàêîé-ëèáî ïîëÿðîííûé ñäâèã ïîýíåðãèè, ÷òî è äîëæíî áûòü ñ òî÷êè çðåíèÿ êâàíòî�âîìåõàíè÷åñêîãî ïîäõîäà (ñì. ðàçä. 1). Ïîä÷åðêíåì,÷òî ìû ïîëó÷àëè ðåçóëüòàò ~Ep = 0 ïðè A = 1 ïðèëþáûõ çíà÷åíèÿõ ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ.Øòðèõîâàÿ êðèâàÿ íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëÿåòñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿâ ñëó÷àå A = 1 è â ïðèáëèæåíèè äëÿ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè �(!) = �(2) + �(4). Èçñðàâíåíèÿ ñ ðåçóëüòàòîì, ïîêàçàííûì ñïëîøíîéêðèâîé íà ðèñ. 1, âèäíî, ÷òî â ñïåêòðàëüíîé ïëîòíî�ñòè èìååòñÿ êà÷åñòâåííî ïîõîæàÿ ñòðóêòóðà ïèêîâ.Ýòè ïèêè íåñêîëüêî ñäâèíóòû ïî ýíåðãèè çà ñ÷åòäåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè �(4) (49). Âìåñòå ñ òåì ó÷åòâêëàäà îò íèçøåé äèàãðàììû ñ ïåðåñåêàþùèìèñÿ

�îíîííûìè �óíêöèÿìè �ðèíà ïðèâîäèò ê âîçíèê�íîâåíèþ îòðèöàòåëüíîé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè âóçêîé ýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè äëÿ èñïîëüçîâàííûõçíà÷åíèé ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ (ðèñ. 1). Ñ ðîñòîìïàðàìåòðà ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �ýòà îáëàñòü íå�èçè÷åñêîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéóâåëè÷èâàåòñÿ è, íàðÿäó ñ ýòèì, ïîÿâëÿþòñÿ íîâûåîáëàñòè îòðèöàòåëüíîé ïëîòíîñòè, çàðîæäàþùèåñÿìåæäó ïèêàìè, ãäå Im�(2) ÿâëÿåòñÿ ìàëîé. Ïðèýòîì íàáëþäàëîñü ñóùåñòâåííîå óõóäøåíèå ñõîäè�ìîñòè èòåðàöèîííîé ïðîöåäóðû. Òåì íå ìåíåå äëÿïëîòíîñòè, ïðåäñòàâëåííîé øòðèõîâîé êðèâîé íàðèñ. 1, óðàâíåíèå (43) òàêæå ïðèâîäèò ê ðåçóëüòàòó~Ep = 0.Â òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè [11℄, îñíîâàííîéíà �îðìèðîâàíèè ìåæóçåëüíûõ áèïîëÿðîíîâ, î÷åíüâàæíûì ïàðàìåòðîì ÿâëÿåòñÿ ïîëÿðîííûé ñäâèã,èëè, äðóãèìè ñëîâàìè, ïîíèæåíèå ýëåêòðîííîé ýíåð�ãèè íà óçëå, âûçâàííîå ïîëÿðîííûì ý��åêòîì. Ìûïîëó÷èëè, ÷òî â ñëó÷àå A = 1 ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ïî�ëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ Ôðåëèõà, êîòîðàÿ è åñòü ïî�ëÿðîííûé ñäâèã ïðè èñïîëüçîâàííîì íàìè îòñ÷åòåýíåðãèè, ~Ep = 0 ñ òî÷íîñòüþ �4 ïî ïàðàìåòðó ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â òî æå âðåìÿ, åñ�ëè âîñïîëüçîâàòüñÿ âûðàæåíèåì âòîðîãî ïîðÿäêà ïî� (7) (�îðìóëà (11) â [11℄) äëÿ ïîëÿðîííîãî ñäâèãà,ìîæíî ïîëó÷èòü Ep = 1=3 ýÂ äëÿ ïîëÿðîíà Ôðåëèõàïðè A = 1. Ïîñëåäíèé ðåçóëüòàò ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè�åì âûáîðà íåêîððåêòíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ïðîñòðàí�ñòâà Ôîêà äëÿ ïîëÿðîíîâ.Â ñëó÷àå íåçàïîëíåííîãî óçåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ,A = 0, â (47) ñëåäóåò ñäåëàòü çàìåíó �iÆ ! +iÆ. Ýòîïðèâîäèò ê çàìåíå â (48) è (49) 
 � i ! �
 + i.Â ðåçóëüòàòå �(!) äëÿ ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèA = 0 åñòü ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ïðè A = 1, çåðêàëü�íî îòðàæåííàÿ îòíîñèòåëüíî îñè ! = 0.Åñëè íà÷àëüíàÿ ýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿíà óçëå òàêîâà, ÷òî ýëåêòðîí íàõîäèòñÿ â ñîñòîÿíèèñ îïðåäåëåííûì çíà÷åíèåì ïðîåêöèè ñïèíà, äîïó�ñòèì, � = 1=2, à âòîðîå óçåëüíîå ñîñòîÿíèå ñ ïðîåê�öèåé ñïèíà �� ÿâëÿåòñÿ íåçàïîëíåííûì, òî ïîñêîëü�êó îïåðàòîð ñïèíà êîììóòèðóåò ñ ïîëíûì ãàìèëüòî�íèàíîì (1), ðàñïðåäåëåíèå çàñåëåííîñòè â äâóõ ñïè�íîâûõ ïîäïðîñòðàíñòâàõ áóäåò ñîõðàíÿòüñÿ è äëÿðåøåíèÿ (1). Â ðåçóëüòàòå, ��� � ýòî ïëîòíîñòü, ïðè�âåäåííàÿ íà ðèñ. 1, à ���;��(! � �) = ���(� � !). Âýòîì ñëó÷àå, î÷åâèäíî, ïîëÿðîííûé ñäâèã îòñóòñòâó�åò.
770
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�èñ. 2. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ïîëÿðîííîãî ñî-ñòîÿíèÿ ïðè ïîëîâèííîì íà÷àëüíîì óçåëüíîì çà-ïîëíåíèè A = 1=2 è T = 20 Ê. Äëÿ ñïëîøíîé êðè-âîé ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 1, àìàêñèìàëüíàÿ ïëîòíîñòü ðàâíà 35.54 ýÂ�1 � ñïèí�1ïðè ! = 0. Äëÿ øòðèõîâîé êðèâîé ïàðàìåòðû ìîäå-ëè: � = 3:7, 
 = 40 ìýÂ è  = 0:05
. Ìàêñèìàëüíàÿïëîòíîñòü ðàâíà 45.47 ýÂ�1 � ñïèí�13.2. Ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå ïðè ïîëîâèííîìçàïîëíåíèè è êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõÑïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ�(!) ïðè A = 1=2 è T = 20 Ê ïîêàçàíû íàðèñ. 2 äëÿ äâóõ óêàçàííûõ íàáîðîâ ìîäåëüíûõ ïà�ðàìåòðîâ. Âèäíî, ÷òî ïðè ! = 0 èìååòñÿ öåíòðàëü�íûé ïèê, ñïðàâà è ñëåâà îò êîòîðîãî ñèììåòðè÷íîðàñïîëîæåíû ïèêè ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè, îòâå�÷àþùèå ìíîãî�îíîííûì ïðîöåññàì. Ýòè ïèêè, ÷èñ�ëî êîòîðûõ ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì ïàðàìåòðà ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ðèñ. 2), íå ÿâëÿþò�ñÿ ýêâèäèñòàíòíûìè. Ñäâèã ïèêîâ îáóñëîâëåí äåé�ñòâèòåëüíîé ÷àñòüþ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ñî�ñòàâëÿþùåé (29). Ñ ðîñòîì íîìåðîâ ïèêîâ ðàññòîÿ�íèå ìåæäó ñîñåäíèìè ïèêàìè óìåíüøàåòñÿ, ïðèáëè�æàÿñü ê ýíåðãèè �îíîíà.Â ñëó÷àå ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ óçëà, A = 1=2,õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ðàñïîëîæåí íà öåíòðàëüíîìïèêå, � = 0, à ïîíèæåíèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè, âû�çâàííîå ïîëÿðîííûì ý��åêòîì (43), ïðèâîäèò ê ðå�çóëüòàòó ~Ep = 38:84 ìýÂ íà ñïèí äëÿ ñïëîøíîéêðèâîé è ~Ep = 58:15 ìýÂ íà ñïèí äëÿ øòðèõîâîéêðèâîé íà ðèñ. 2. Â òî æå âðåìÿ, åñëè âîñïîëüçî�âàòüñÿ (6), (7) äëÿ ïîíèæåíèÿ ýëåêòðîííîé ýíåðãèè,

âûçâàííîãî ïîëÿðîííûì ñäâèãîì, ìîæíî ïîëó÷èòüEp = ~
�2A = 1=6 ýÂ íà ñïèí äëÿ ïàðàìåòðîâ, êî�òîðûì ñîîòâåòñòâóåò ñïëîøíàÿ êðèâàÿ íà ðèñ. 2, èEp = 273:8 ìýÂ íà ñïèí äëÿ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûìñîîòâåòñòâóåò øòðèõîâàÿ êðèâàÿ íà ðèñ. 2. Ýòè ïî�ñëåäíèå çíà÷åíèÿ ïîëÿðîííîãî ñäâèãà ÿâëÿþòñÿ ñó�ùåñòâåííî çàâûøåííûìè ïî ñðàâíåíèþ ñî çíà÷åíè�ÿìè ~Ep, ïðåäñòàâëåííûìè âûøå.3.3. Áîçîí-ïîëÿðîííîå ñìåøàííîå ñîñòîÿíèåÏðè ïðåíåáðåæåíèè ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìèíà óçëå (� = 0) ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå ïðè A = 1=2(ðèñ. 2) ñîîòâåòñòâóåò ðåøåíèþ (12) â ïðîñòðàíñòâåîäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ò. å. â ïðåä�ïîëîæåíèè, ÷òî � = 0. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, ýòà ñè�òóàöèÿ ðåàëèçóåòñÿ â ñëó÷àå ïîëíîñòüþ çàïîëíåí�íîãî óçåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðè ïîëîâèííîì çàïîë�íåíèè, A = 1=2, è ïðè òåìïåðàòóðàõ ìåíüøå íåêî�òîðîé êðèòè÷åñêîé, T < T�, ìåíüøåé ýíåðãèåé, ïîñðàâíåíèþ ñ ïîëÿðîííûì ñîñòîÿíèåì, îáëàäàåò áî�çîí-ïîëÿðîííîå ñìåøàííîå ñîñòîÿíèå. Îíî îïðåäå�ëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé �(!)è ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ âíóòðèóçåëüíîãî áîçîí�íîãî ñîñòîÿíèÿ �+(!). Äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ òåìïåðà�òóð áîçîí-ïîëÿðîííûå ñìåøàííûå ñîñòîÿíèÿ ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 3. Ïðè A = 1=2 ìû ïîëó÷èëè, ÷òîõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû,� = 0.Ñïëîøíûå êðèâûå íà ðèñ. 3à, á ñîîòâåòñòâóþòýòîìó ñîñòîÿíèþ ïðè T = 20 Ê. Ïîíèæåíèå ýëåêò-ðîííîé ýíåðãèè ñîñòàâëÿåò � ~E = 73:2 ìýÂ. Îáðàçî�âàíèå áîçîí-ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèâîäèò ê ðàñ�ùåïëåíèþ öåíòðàëüíîãî ïèêà, ïîêàçàííîãî íà ðèñ. 2,íà äâà ïèêà, ðàçäåëåííûõ ùåëüþ � = 92:2 ìýÂ(ðèñ. 3à). Ïðè÷åì õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ðàñïîëî�æåí â ñåðåäèíå ùåëè, â îáëàñòè êîòîðîé �(!) ïî÷òèðàâíà íóëþ. Ñïðàâà è ñëåâà îò � èìåþòñÿ ïî ÷åòûðåñèììåòðè÷íî ðàñïîëîæåííûõ ïèêà, ïîëîæåíèå êîòî�ðûõ íå ÿâëÿåòñÿ ýêâèäèñòàíòíûì.Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü óçåëüíîãî áîçîííîãîñîñòîÿíèÿ �+(!) ÿâëÿåòñÿ íå÷åòíîé �óíêöèåé !(ðèñ. 3á). Ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè óçëà � = 0 è,ñîîòâåòñòâåííî, âåëè÷èíà �, îïðåäåëÿåìàÿ èç (38),ÿâëÿåòñÿ êîíå÷íîé, � = 0:1606. Øòðèõîâûå êðèâûåíà ðèñ. 3à, á ñîîòâåòñòâóþò ýòîìó ñîñòîÿíèþ ïðèT = 120 Ê, ò. å. âáëèçè T�. Ïîíèæåíèå ýëåêòðîííîéýíåðãèè åñòü � ~E = 65:0 ìýÂ, à � = 0:0967.Îòìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîãîóçëà A = 1 õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë áóäåò ðàñïîëà�771 10*
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�èñ. 3. Áîçîí-ïîëÿðîííûå ñìåøàííûå ñîñòîÿíèÿ äëÿ äâóõ òåìïåðàòóð, T = 20 Ê (ñïëîøíûå êðèâûå) è T = 120 Ê(øòðèõîâûå êðèâûå), ïðè íà÷àëüíîì ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè A = 1=2: ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé (à) èñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü óçåëüíîãî áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ (á). Ïàðàìåòðû ìîäåëè: � = 3:7, 
 = 40 ìýÂ è  = 0:05
ãàòüñÿ ñïðàâà îò ýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ðàñïðåäå�ëåíèÿ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè �(!). Ïîñêîëüêó1Z�1 �+(!)d! = 0;â ýòîì ñëó÷àå � = 0 âñåãäà è, ñëåäîâàòåëüíî, ñîñòî�ÿíèåì ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ íîðìàëüíîå ïîëÿðîííîå ñî�ñòîÿíèå (ðèñ. 1).Íà ðèñóíêå 4 ïðåäñòàâëåí ïåðåõîä èç áî�çîí-ïîëÿðîííîãî â ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå, âûçâàí�íûé èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû, äëÿ äâóõ íàáîðîâïàðàìåòðîâ. Ýòîò ïåðåõîä îïðåäåëÿåòñÿ òåìïåðà�òóðíîé çàâèñèìîñòüþ ñïåêòðàëüíîãî âåñà óçåëüíîãîáîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ �(T ). Âèäíî, ÷òî èìååòñÿêðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà T� , ïðè êîòîðîé � îá�ðàùàåòñÿ â íóëü. Ýòà òåìïåðàòóðà ñîîòâåòñòâóåòïåðåõîäó èç áîçîí-ïîëÿðîííîãî â ïîëÿðîííîå ñîñòî�ÿíèå. Ïðè T ! T� ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü �! 0. Ïðèýòîì äâà ïèêà ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè �(!) âáëèçè� ñëèâàþòñÿ â îäèí, à àìïëèòóäû ïèêîâ �+(!) ñòðå�ìÿòñÿ ê íóëþ (ñì. øòðèõîâûå êðèâûå íà ðèñ. 3à,á). Ïðè T � T� èìååòñÿ ðåøåíèå, ñîîòâåòñòâóþùååòîëüêî íîðìàëüíîìó ïîëÿðîííîìó ñîñòîÿíèþ (ñì.ðèñ. 2).Áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî âáëèçè T� òåìïåðàòóðíàÿ çà�âèñèìîñòü � èìååò âèä � = �0p1� T=T�. Äëÿ ïàðà�ìåòðîâ, êîòîðûì ñîîòâåòñòâóåò ñïëîøíàÿ ëèíèÿ íàðèñ. 4, áûëî íàéäåíî �0 = 0:4336 è T� = 129:85 Ê.Äëÿ çàâèñèìîñòè, ïðåäñòàâëåííîé øòðèõîâîé êðè�
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�èñ. 4. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðàëüíî-ãî âåñà äâóõ÷àñòè÷íîãî óçåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ �(T )ïðè A = 1=2. Äëÿ ñïëîøíîé êðèâîé ïàðàìåòðû ìî-äåëè òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 3; äëÿ øòðèõîâîé êðè-âîé ïàðàìåòðû ìîäåëè � = 5:774, 
 = 30 ìýÂ è = 0:033

âîé íà ðèñ. 4, �0 = 0:2354 è T� = 124:63 Ê. Îò�ìåòèì, ÷òî äëÿ ñïëîøíîé êðèâîé ïàðàìåòð ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåíüøå, à ýíåðãèÿ�îíîíà áîëüøå, ÷åì èõ çíà÷åíèÿ äëÿ øòðèõîâîéêðèâîé. Îäíàêî êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû ÿâëÿþò�ñÿ áëèçêèìè â îáîèõ ñëó÷àÿõ.772
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�èñ. 5. Ñïèí-�ëóêòóàöèîííûå ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 20 Ê (ñïëîøíûå êðèâûå) è T = 87 Ê (øòðèõîâûåêðèâûå) è A = 1=2: ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé (à) è ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé (á).Ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 3; U = 0:4 ýÂ3.4. Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîííîåñîñòîÿíèåÒåïåðü ðàññìîòðèì ïîëÿðîííûå óçåëüíûå ñî�ñòîÿíèÿ ñ ó÷åòîì ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé íà óçëåïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè, A = 1=2. Â ïðåä�ïîëîæåíèè � = 0 ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîí�íîå ñîñòîÿíèå âîçíèêàåò ïðè òåìïåðàòóðàõ ìåíüøåíåêîòîðîé êðèòè÷åñêîé, T < T�, è õàðàêòåðèçó�åòñÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííûì ïàðàìåòðîì � � 1=2.Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå îïðå�äåëÿåòñÿ îäíî÷àñòè÷íîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé �(!)è ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé�sf (!). Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèåïðè A = 1=2 äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 5. Ïîëó÷åíî, ÷òî õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû, � = 0.Èñïîëüçóÿ (39)�(41) ïðè � = 0, ìîæåì ïî�êàçàòü, ÷òî ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ïðèâîäÿò êóäâîåíèþ ñïåêòðàëüíûõ îñîáåííîñòåé �(!). Âðåçóëüòàòå öåíòðàëüíûé ïèê äëÿ ïîëÿðîííîãîñîñòîÿíèÿ (ñì. ðèñ. 2) ðàñùåïëÿåòñÿ íà äâà ïèêà,ìåæäó êîòîðûìè âîçíèêàåò ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü�. Ñïëîøíûå êðèâûå íà ðèñ. 5à, á ñîîòâåòñòâóþòñïèí-�ëóêòóàöèîííîìó ïîëÿðîííîìó ñîñòîÿíèþïðè T = 20 Ê. Çäåñü ïàðàìåòð � = 0:4552 è ùåëü� = 16:32 ìýÂ, â ñåðåäèíå êîòîðîé ¾ðàñïîëîæåí¿õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë. Øòðèõîâûå êðèâûå íàðèñ. 5à, á ñîîòâåòñòâóþò ýòîìó ñîñòîÿíèþ ïðèT = 87 Ê. Çäåñü � = 0:1585 è � = 10:88 ìýÂ.

Îòìåòèì, ÷òî ïðè íà÷àëüíîì óñëîâèè A = 1=2�óíêöèÿ �(!) � ÷åòíàÿ (ðèñ. 5à), à �sf (!) � íå÷åò�íàÿ (ðèñ. 5á) îòíîñèòåëüíî � = 0. Ýòî ïðèâîäèò êêîíå÷íîìó çíà÷åíèþ � ïðè T < T�. Â ñëó÷àå íà�÷àëüíîãî óñëîâèÿ A = 1 õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë áó�äåò ðàñïîëàãàòüñÿ ñïðàâà îò ýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòèðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè �(!). Òîãäàèìååòñÿ òîëüêî òðèâèàëüíîå ðåøåíèå (37) � = 0 èïðè A = 1 ñèñòåìà âñåãäà íàõîäèòñÿ â íîðìàëüíîìïîëÿðîííîì ñîñòîÿíèè (ðèñ. 1).Ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè çàòóõàþò (ðèñ. 5), à �óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Òåìïåðàòóð�íàÿ çàâèñèìîñòü �(T ) äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãîïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè A = 1=2 ïðåäñòàâ�ëåíà íà ðèñ. 6 äëÿ äâóõ íàáîðîâ ïàðàìåòðîâ.Ýòîé çàâèñèìîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ïåðåõîä èçñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî â ïîëÿðîííîåñîñòîÿíèå ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Âèäíî, ÷òî èìå�åòñÿ êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà T�, ïðè êîòîðîé �îáðàùàåòñÿ â íóëü. Ýòà òåìïåðàòóðà ñîîòâåòñòâóåòäàííîìó ïåðåõîäó. Ïðè T ! T� ýíåðãåòè÷åñêàÿùåëü � ! 0. Ïðè ýòîì äâà ïèêà ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòè �(!) âáëèçè � ñëèâàþòñÿ â îäèí, ààìïëèòóäû ïèêîâ �sf (!) ñòðåìÿòñÿ ê íóëþ (ñì.øòðèõîâûå êðèâûå íà ðèñ. 5à, á). Ïðè T � T� èìååò�ñÿ òîëüêî ðåøåíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå íîðìàëüíîìóïîëÿðîííîìó ñîñòîÿíèþ (ñì. ðèñ. 2).
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T , K�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà ñïè-íîâûõ �ëóêòóàöèé �(T ) äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãîïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè A = 1=2. Äëÿ ñïëîø-íîé êðèâîé ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òî è íàðèñ. 5; äëÿ øòðèõîâîé êðèâîé ïàðàìåòðû ìîäåëè� = 5:774, 
 = 30 ìýÂ,  = 0:033
 è U = 0:5 ýÂ3.5. Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå áîçîí-ïîëÿðîííîåñìåøàííîå ñîñòîÿíèåÂîçíèêíîâåíèå ùåëè � â ñïåêòðå îäíî÷àñòè÷�íûõ ñîñòîÿíèé �(!) îáóñëîâëåíî êàê îáðàçîâàíèåìâíóòðèóçåëüíîãî áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 3),òàê è ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè, ïðèâîäÿùèìèê óäâîåíèþ ñïåêòðàëüíûõ îñîáåííîñòåé (ðèñ. 5).Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìîæåò ñóùåñòâîâàòü îáëàñòüòåìïåðàòóð, â êîòîðîé êîíå÷åí ïàðàìåòð � äëÿñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿè � îòëè÷íî îò íóëÿ äëÿ áîçîí-ïîëÿðîííîãî ñî�ñòîÿíèÿ. Ìû ïîëó÷èëè, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ,êîãäà ïàðàìåòð ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé îòëè÷åíîò íóëÿ, ìåíüøåé ýíåðãèåé, ïî ñðàâíåíèþ ñîñïèí-�ëóêòóàöèîííûì ïîëÿðîííûì ñîñòîÿíèåì,îáëàäàåò ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå áîçîí-ïîëÿðîííîåñìåøàííîå ñîñòîÿíèå, ïðè îáðàçîâàíèè êîòîðîãîîáà �àêòîðà, � è �, ñèëüíî âëèÿþò äðóã íà äðóãà.Ñïèí-�ëóêòóàöèîííîå áîçîí-ïîëÿðîííîå ñìåøàííîåñîñòîÿíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ ïëîòíîñòüþ îäíî÷àñòè÷�íûõ ñîñòîÿíèé �(!), ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé �sf (!) è ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòüþ óçåëüíîãî äâóõ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ�+(!).Ïðè A = 1=2 ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòèñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî áîçîí-ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿ�íèÿ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 7 äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõòåìïåðàòóð, T = 20 è 70 Ê. Ïðè T = 20 Ê ñðåäíÿÿ
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�èñ. 7. Cïèí-�ëóêòóàöèîííîå áîçîí-�åðìèîííîåñìåøàííîå ñîñòîÿíèå ïðè T = 20 Ê (ñïëîøíûåêðèâûå) è T = 70 (øòðèõîâûå êðèâûå): ïëîò-íîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé (à), ñïåêòðàëüíàÿïëîòíîñòü ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé (á) è ñïåêòðàëüíàÿïëîòíîñòü óçåëüíîãî äâóõ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ (â).Ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 5774
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�èñ. 8. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ñîñòîÿíèé â çàâèñèìîñòèîò òåìïåðàòóðû. Êðèâàÿ 1 � �(T ); êðèâàÿ 2 � �(T ).Äëÿ ñïëîøíîé êðèâîé ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òîè äëÿ äëÿ ñïëîøíîé êðèâîé íà ðèñ. 5; äëÿ øòðèõîâîéêðèâîé ïàðàìåòðû ìîäåëè òå æå, ÷òî è äëÿ øòðèõîâîéêðèâîé íà ðèñ. 6ýíåðãèÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿ�íèÿ ~E = �110:52 ìýÂ, òîãäà êàê ïðè ýòîé òåìïåðà�òóðå äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî áîçîí-ïîëÿðîííîãîñîñòîÿíèÿ ~E = �141:83 ìýÂ. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòó�ðû ýíåðãèÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ è ïðèT = 70 Ê ðàâíà ~E = �140:4 ìýÂ.Âèäíî, ÷òî â ñïåêòðå îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèéèìååòñÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü (ðèñ. 7à) âáëèçè � == 0. Ïðè T = 20 Ê âåëè÷èíà � = 45:34 ìýÂ, òî�ãäà êàê ïðè T = 70 Ê èìååì � = 18:13 ìýÂ. Ñïåê�òðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé ïîêàçà�íà íà ðèñ. 7á. Ïðè T = 20 Ê ïîëó÷èì � = 0:2904äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî áîçîí-ïîëÿðîííîãî ñî�ñòîÿíèÿ, ÷òî ìåíüøå � = 0:4552 äëÿ ñïèí-�ëóêòóà-öèîííîãî ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñ ðîñòîì T ñïè�íîâûå �ëóêòóàöèè çàòóõàþò. Ïðè T = 70 Ê èçìåíå�íèå � åùå îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîå, � = 0:2741, ÷òîìåíüøå � = 0:2881 äëÿ ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿ�ðîííîãî ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 6). Cïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòüóçåëüíîãî äâóõ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ïîêàçàíà íàðèñ. 7â. Ïðè T = 20 Ê äëÿ ñïåêòðàëüíîãî âåñà áîçîí�íîãî ñîñòîÿíèÿ âåëè÷èíà � = 0:0526, â òî âðåìÿ êàê� = 0:1606 â áîçîí-ïîëÿðîííîì ñîñòîÿíèè (ðèñ. 3).Âïëîòü äî íåêîòîðîé òåìïåðàòóðû âåëè÷èíà � ìî�íîòîííî óìåíüøàåòñÿ â ñïèí-�ëóêòóàöèîííîì áî�çîí-ïîëÿðîííîì ñîñòîÿíèè è ïðè T = 70Ê äîñòèãàåòçíà÷åíèÿ � = 0:01527, òîãäà êàê â áîçîí-ïîëÿðîííîìñîñòîÿíèè � = 0:1582 (ðèñ. 4).Ïðè èñïîëüçîâàííûõ ïàðàìåòðàõ êðèòè÷åñêàÿòåìïåðàòóðà T� äëÿ ïåðåõîäà èç áîçîí-ïîëÿðîííîãîâ ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå (ðèñ. 4) áîëüøå T� äëÿ ïåðå�õîäà èç ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî â ïîëÿ�ðîííîå ñîñòîÿíèå (ðèñ. 6). Ýòî ïðèâîäèò ê íåîáû÷�

íîé �àçîâîé äèàãðàììå, ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñ. 8.Â ñïèí-�ëóêòóàöèîííîì áîçîí-ïîëÿðîííîì ñîñòîÿ�íèè âëèÿíèå äðóã íà äðóãà ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèéè êàíàëà îáðàçîâàíèÿ áîçîííîãî óçåëüíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ïðèâîäèò êàê ê óìåíüøåíèþ � ïî ñðàâíåíèþñ åãî çíà÷åíèåì â ñïèí-�ëóêòóàöèîííîì ïîëÿðîí�íîì ñîñòîÿíèè, òàê è ê óìåíüøåíèþ � ïî ñðàâíå�íèþ ñ åãî çíà÷åíèåì â áîçîí-ïîëÿðîííîì ñîñòîÿíèè.Ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè ïîëíîñòüþ ïîäàâëÿþò áî�çîííûé êàíàë ïðè íåêîòîðîé òåìïåðàòóðå (T � 73 Êäëÿ ñïëîøíîé êðèâîé 1 è T � 77 Ê äëÿ øòðèõîâîéêðèâîé 1 íà ðèñ. 8). Çäåñü � = 0 è èìååò ìåñòî ïåðå�õîä èç ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî áîçîí-ïîëÿðîííîãî âñïèí-�ëóêòóàöèîííîå ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå. Äàëååñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè çàòóõà�þò è, ñîîòâåòñòâåííî, � óìåíüøàåòñÿ (ðèñ. 8). Åùåäî òîãî êàê � îáðàòèòñÿ â íóëü, ñïèíîâûå �ëóêòóà�öèè ñòàíîâÿòñÿ ñëàáûìè, äëÿ òîãî ÷òîáû ïîäàâèòüáîçîííûé êàíàë, è ïîÿâëÿþòñÿ êîíå÷íûå çíà÷åíèÿó �. Òàêèì îáðàçîì, ïðè îïðåäåëåííîé òåìïåðàòóðå(T � 87 Ê äëÿ ñïëîøíîé êðèâîé 1 è T � 83 Ê äëÿøòðèõîâîé êðèâîé 1 íà ðèñ. 8) âîçíèêàåò ïåðåõîä èçñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî â ñïèí-�ëóê-òóàöèîííîå áîçîí-ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå. Êðèòè÷å�ñêàÿ òåìïåðàòóðà äëÿ ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé, ïðèêîòîðîé �! 0 (ñïëîøíàÿ è øòðèõîâàÿ êðèâûå 2 íàðèñ. 8) â ñïèí-�ëóêòóàöèîííîì áîçîí-ïîëÿðîííîìñîñòîÿíèè, íåñêîëüêî ìåíüøå ïî ñðàâíåíèþ ñ T� äëÿïåðåõîäà èç ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïîëÿðîííîãî âïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå (ðèñ. 6). Ïðè ýòîé òåìïåðà�òóðå èìååò ìåñòî ïåðåõîä èç ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãîáîçîí-ïîëÿðîííîãî â áîçîí-ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå(ðèñ. 8). Âûøå ýòîé òåìïåðàòóðû �(T ) óâåëè÷è�âàåòñÿ, ïðèáëèæàÿñü ê çàâèñèìîñòè �(T ) äëÿ áî�çîí-ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 4). Ïðè T ! T�âåëè÷èíà � ! 0, � ! 0 è èìååò ìåñòî ïåðåõîä èçáîçîí-ïîëÿðîííîãî â ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì ñëåäóþùåå. Äëÿ âîçíèê�íîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â ìíîãîóçåëü�íûõ ïîëÿðîííûõ ìîäåëÿõ, ïðèìåíÿåìûõ äëÿ îïèñà�íèÿ �àçîâîé äèàãðàììû ÂÒÑÏ-ìàòåðèàëîâ, íåîáõî�äèìî îáðàçîâàíèå ðàñïðîñòðàíåííûõ çàðÿæåííûõáîçîíîâ. Ñâîåîáðàçíûì ïðåäâåñòíèêîì òàêîãîñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ ìîãëî áû ñëóæèòüîáðàçîâàíèå âíóòðèóçåëüíûõ áîçîí-ïîëÿðîííûõñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé. Åñëè ââåñòè â ðàññìîòðåíèåíåêîòîðûé àíñàìáëü òàêèõ óçåëüíûõ ñîñòîÿíèéè ó÷åñòü ïåðåñêîêè ÷àñòèö ïî àíñàìáëþ óçëîâ,òî îäíî÷àñòè÷íûå ïåðåõîäû ïî óçëàì ïðèâåäóòê îáðàçîâàíèþ ðàñïðîñòðàíåííûõ �åðìèîííûõñîñòîÿíèé (ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë ïðè äî�ñòèæåíèè íåêîòîðîãî ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ óðîâíÿ775



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 4, 2001ëåãèðîâàíèÿ), à äâóõ÷àñòè÷íûå ïåðåõîäû èñõîäíîëîêàëèçîâàííûõ çàðÿæåííûõ áîçîíîâ ïî óçåëüíûìñîñòîÿíèÿì ìîãóò ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ ðàñïðî�ñòðàíåííûõ çàðÿæåííûõ áîçîíîâ [24℄. Ïðè òàêîìïîäõîäå ê èçó÷åíèþ ÂÒÑÏ ïðåäñòàâëÿåòñÿ âàæíûìó÷åñòü èìåííî ãèáðèäèçàöèþ ìåæäó èñõîäíûìèëîêàëèçîâàííûìè óçåëüíûìè îäíî÷àñòè÷íûìèñîñòîÿíèÿìè è çîííûìè ñîñòîÿíèÿìè äèýëåêòðèêà,êîòîðàÿ óæå âî âòîðîì ïîðÿäêå ïî ìàòðè÷íîìóýëåìåíòó ãèáðèäèçàöèè ïðèâîäèò ê ïåðåñêîêàì÷àñòèö ïî àíñàìáëþ óçëîâ [25℄. Ýòî îáóñëîâëåíîòåì, ÷òî, âî-ïåðâûõ, â îòëè÷èå îò òóííåëüíîãî(èëè ïðûæêîâîãî) ìåõàíèçìà, íå âîçíèêàåò ýêñïî�íåíöèàëüíàÿ ìàëîñòü, ñâÿçàííàÿ ñ ïåðåêðûòèåìâîëíîâûõ �óíêöèé ïîëÿðîíîâ ìàëîãî ðàäèóñà íàñîñåäíèõ óçëàõ. Âî-âòîðûõ, èçâåñòíûå äàííûå ïî�îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàç�ðåøåíèåì ïîêàçûâàþò, ÷òî ñèììåòðèÿ âîëíîâûõ�óíêöèé ðàñïðîñòðàíåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòî�ÿíèé âáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â ëåãèðîâàííûõÂÒÑÏ-ìàòåðèàëàõ áëèçêà ê dx2�y2 -ñèììåòðèèâîëíîâûõ �óíêöèé èñõîäíûõ êóïðàòîâ âáëèçèäèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè [26℄. �èáðèäèçàöèÿ ìåæäóèñõîäíûìè ëîêàëèçîâàííûìè óçåëüíûìè ñîñòîÿíèÿè çîííûìè ñîñòîÿíèÿìè êóïðàòíûõ ñëîåâ äàåò ïðî�ñòóþ âîçìîæíîñòü îáúÿñíèòü ñèììåòðèþ âîëíîâûõ�óíêöèé ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé â óçêèõïîëÿðîííûõ çîíàõ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�îññèéñêîãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâà�íèé (ïðîåêò �99-02-16292), Ñîðîñîâñêîé ïðîãðàì�ìû âûñøåãî îáðàçîâàíèÿ (ãðàíò �ÍÂÀ 802 èÌÌÖ-ÔÏÈ, ãðàíò �9 1998).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. H. Frolih, S. Mahlup, and T. K. Mitra, Phys. Condes.Mat. 1, 359 (1963).2. Ïîëÿðîíû, ïîä ðåä. Þ. À. Ôèðñîâà, Íàóêà, Ìîñêâà(1975).3. D. Emin and T. Holstein, Phys. Rev. Lett. 36, 323(1976).4. B. K. Chakraverty, M. J. Sienko, and J. Bonnerot,Phys. Rev. B 17, 3781 (1978).5. H. de Raedt and Ad. Lagendijk, Phys. Rev. B 27, 6097(1983).
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