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ËÎÊÀËÈÇÎÂÀÍÍÛÅ ÇÀ�ßÄÎÂÛÅ ÍÅÎÄÍÎ�ÎÄÍÎÑÒÈ ÈÔÀÇÎÂÎÅ �ÀÑÑËÎÅÍÈÅ ÂÁËÈÇÈ ÔÀÇÎÂÎ�Î ÏÅ�ÅÕÎÄÀÂÒÎ�Î�Î �ÎÄÀÂ. Â. Êàáàíîâ a*, �. Ô. Ìàìèí b;**, Ò. Ñ. Øàïîøíèêîâà baJozef Stefan Institute1000, Ljubljana, Sloveniab Êàçàíñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Å. Ê. ÇàâîéñêîãîÊàçàíñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê420029, Êàçàíü, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 äåêàáðÿ 2007 ã.,ïîñëå ïåðåðàáîòêè 28 àâãóñòà 2008 ã.Ëîêàëèçîâàííûå çàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè è �àçîâîå ðàññëîåíèå îïèñàíû â ðàìêàõ �åíîìåíîëîãè÷å-ñêîé òåîðèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿåò ðàñïðåäåëåíèåçàðÿäà è ðàçìåð âîçíèêàþùèõ íåîäíîðîäíîñòåé. Ôàçîâîå ðàññëîåíèå, ñâÿçàííîå ñ îáðàçîâàíèåì çàðÿäî-âûõ íåîäíîðîäíîñòåé, ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì èç-çà áîëüøèõ çíà÷åíèé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè èìàëîé ïëîòíîñòè äîïîëíèòåëüíîãî çàðÿäà â îáëàñòè ëîêàëèçàöèè. Ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàììà ñèñòå-ìû è ñäåëàíû îöåíêè âûèãðûøà â ýíåðãèè òàêîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïîêàçàíà ðîëü êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿè ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå îöåíêè.PACS: 71.45.-d, 71.23.An, 74.25.Dw, 75.47.LxÑëîæíàÿ ñèñòåìà âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó çàðÿ�äîâûìè, ñïèíîâûìè, îðáèòàëüíûìè è ðåøåòî÷íûìèñòåïåíÿìè ñâîáîäû, êàê ïîëàãàþò, ìîæåò ïðèâîäèòüê îáðàçîâàíèþ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé ñ ïðîñòðàí�ñòâåííûì ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà è �àçîâûì ðàññëî�åíèåì. Âëèÿíèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ âçàèìîäåéñòâèéíà ïðîöåññû âîçíèêíîâåíèÿ íåîáû÷íûõ ìàãíèòíûõè òðàíñïîðòíûõ ÿâëåíèé, òàêèõ êàê êîëîññàëüíîåìàãíèòîñîïðîòèâëåíèå â ìàíãàíèòàõ [1�6℄ èëè âû�ñîêîòåìïåðàòóðíàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü [7�10℄, øèðî�êî è ïîñòîÿííî îáñóæäàåòñÿ. Áûëî ïðåäñêàçàíî, ÷òîíåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ ìîãóò ïîÿâëÿòüñÿ äàæå âû�øå òåìïåðàòóðû Êþðè, è ïîýòîìó áûëî ïðåäïîëîæå�íî, ÷òî ñóùåñòâóåò íîâàÿ õàðàêòåðíàÿ òåìïåðàòóðàT � [5; 7℄. Â òî âðåìÿ êàê òåíäåíöèÿ ê çàðÿäîâîìó è�àçîâîìó ðàññëîåíèþ øèðîêî îáñóæäàåòñÿ êàê äëÿìàíãàíèòîâ [4�6℄, òàê è äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîé�àçû â êóïðàòàõ, â êîòîðûõ òàêæå íàáëþäàåòñÿ âû�ñîêîòåìïåðàòóðíàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü [7℄, ìåõàíèç�*E-mail: vitor.kabanov�ijs.si**E-mail: mamin�dionis.kfti.kn.ru

ìû ïðîèñõîæäåíèÿ ýòîãî ýêñòðàîðäèíàðíîãî ïîâåäå�íèÿ äàëåêè îò ïîíèìàíèÿ. Âîïðîñ î âîçìîæíîñòè èòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ýòîãî ÿâëå�íèÿ îñòàåòñÿ îòêðûòûì [3�6; 8�11℄. Ïîñòðîåíèå ïî�ñëåäîâàòåëüíîé ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè äëÿ êîí�êðåòíîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ ñëîæíîé è ÷àñòî íåðàç�ðåøèìîé çàäà÷åé èç-çà îòñóòñòâèÿ ïîëíîé èí�îð�ìàöèè î ìåõàíèçìàõ âçàèìîäåéñòâèÿ ïàðàìåòðà ïî�ðÿäêà �àçîâîãî ïåðåõîäà ñ äîïîëíèòåëüíûì çàðÿ�äîì, âîçíèêàþùèì ïðè äîïèðîâàíèè. Îäíàêî ìíî�ãèå âîïðîñû, êàñàþùèåñÿ âîçìîæíîñòè è õàðàêòåðàçàðÿäîâîãî è �àçîâîãî ðàññëîåíèé, ìîæíî ðåøèòüâ äîñòàòî÷íî îáùåì âèäå â ðàìêàõ �åíîìåíîëîãè÷å�ñêîé òåîðèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ. Ìû ïîêàæåì, ÷òîâ ñëó÷àå, êîãäà â ñèñòåìå èìååòñÿ äîñòàòî÷íî ñèëü�íîå âçàèìîäåéñòâèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñ çàðÿäîì (î÷åì ìîæíî ñóäèòü, íàïðèìåð, îïèðàÿñü íà ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå äàííûå î ñèëüíîé çàâèñèìîñòè òåìïåðà�òóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ), âñèñòåìå äîëæíî íåìèíóåìî âîçíèêàòü �àçîâîå ðàñ�ñëîåíèå, ñâÿçàííîå ñ îáðàçîâàíèåì çàðÿäîâûõ íåîä�íîðîäíîñòåé. Äðóãîé öåëüþ íàñòîÿùåé ñòàòüè ÿâëÿ�322



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009 Ëîêàëèçîâàííûå çàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè : : :åòñÿ âûÿñíåíèå ïðè÷èí òîãî, ïî÷åìó âîçíèêíîâåíèåçàðÿäîâûõ íåîäíîðîäíîñòåé âîçìîæíî ïðè íàëè÷èèäîñòàòî÷íî ñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Òàêèì îáðàçîì, â ýòîé ðàáîòå â ðàìêàõ �åíîìåíî�ëîãè÷åñêîé òåîðèè �àçîâûõ ïåðåõîäîâ îáñóæäàþòñÿóñëîâèÿ �îðìèðîâàíèÿ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé ñïðîñòðàíñòâåííî-ëîêàëèçîâàííûìè çàðÿäàìè è �à�çîâûì ðàññëîåíèåì è ïðîÿñíÿåòñÿ ðîëü êóëîíîâñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ýòèõ ÿâëåíèÿõ.Ïðîáëåìà ïðîñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ ñîñòî�ÿíèé â çàðÿæåííûõ ñèñòåìàõ, �ðóñòðèðîâàííûõêóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì, ïîñòîÿííî îáñóæ-äàåòñÿ ïðèìåíèòåëüíî ê ðàçëè÷íûì ñèñòåìàì[3�7; 13�19℄. Î÷åíü ÷àñòî â ðàáîòàõ ðàññìàòðèâàåòñÿ�àçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà, ãäå ïëîòíîñòü çàðÿ�äà ñâÿçàíà ñ ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà ëèíåéíî (âíåøíååïîëå) [18℄ èëè ñ êâàäðàòîì ïàðàìåòðà ïîðÿäêà(ëîêàëüíàÿ òåìïåðàòóðà) [19℄. Ïðè ýòîì ÷àñòîêóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå îáñóæäàåòñÿ â îáùèõñëîâàõ, ëèáî â ïîñëåäíþþ î÷åðåäü [6; 14; 15; 20℄. Îá�ùèé ìåòîä ó÷åòà äàëüíîäåéñòâóþùåãî êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ áûë ïðåäëîæåí äëÿ äâóìåðíîãîñëó÷àÿ â ðàáîòàõ [18; 19℄. Â íåäàâíåé ðàáîòå [20℄áûëà ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà ðàññìîòðåíèÿ âëèÿ�íèÿ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà �àçîâûéïåðåõîä âòîðîãî ðîäà, îäíàêî ó÷åò êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñâîäèëñÿ ê ñïåöèàëüíûì ñëó÷àÿì,ãäå ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà íå âûòåêàëî èç îáùåéïîñòàíîâêè çàäà÷è, à óãàäûâàëîñü â ïîïûòêàõìèíèìèçèðîâàòü êóëîíîâñêèé âêëàä â ñâîáîäíóþýíåðãèþ [20℄. Ïî íàøåìó ìíåíèþ, êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ ãëàâíûì â îïðåäåëåíèèâèäà è �îðìû íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé, ïîýòîìóâ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîñëåäîâàòåëüíî ó÷èòûâàåòñÿêóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå.Ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé ïîäõîä ê òåîðèè �àçîâûõïåðåõîäîâ âûÿâëÿåò âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ èîñîáåííîñòè ÿâëåíèé, ïðîèñõîäÿùèõ âáëèçè �àçî�âûõ ïåðåõîäîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ áëèçîñòüþê �àçîâîìó ïåðåõîäó è ñëàáî çàâèñÿò îò äðóãèõñâîéñòâ ñèñòåìû. Ïîýòîìó ïîëó÷åííûå íàìè ðå�çóëüòàòû óêàçûâàþò íà òî, ÷òî ñâîéñòâà ïðîñòðàí�ñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé îïðåäåëÿþòñÿ áëè�çîñòüþ ñèñòåìû ê �àçîâîìó ïåðåõîäó, à íå ñïåöè��èêîé âçàèìîäåéñòâèÿ. Ìû ïîëó÷èëè ñîîòâåòñòâó�þùèå îöåíêè âêëàäà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿâ òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íåîäíîðîäíîãî ñî�ñòîÿíèÿ, ïîçâîëÿþùèå ïîêàçàòü, ÷òî ýòîò âêëàä ìî�æåò áûòü îòíîñèòåëüíî ìàë, ÷òîáû âîçíèêíîâåíèåçàðÿäîâûõ íåîäíîðîäíîñòåé ñòàëî âîçìîæíûì. Êðî�ìå òîãî, ìû ïîñëåäîâàòåëüíî ïîêàçàëè, ÷òî �àçîâîåðàññëîåíèå âîçìîæíî äëÿ ñèñòåìû, èñïûòûâàþùåé

�àçîâûé ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà, è ïîñòðîèëè �àçî�âóþ äèàãðàììó íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé.�àññìîòðèì ñèñòåìó ñ äîïèðîâàíèåì âáëèçè �à�çîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà. Áóäåì ïîëàãàòü, ÷òîâ ñèñòåìå èìåþòñÿ ñâîáîäíûå íîñèòåëè çàðÿäà, êîí�öåíòðàöèÿ êîòîðûõ � ïðîïîðöèîíàëüíà êîíöåíòðà�öèè äîïàíòîâ x (x = �a3=e, a � ïîñòîÿííàÿ ðåøåò�êè, e � çàðÿä ýëåêòðîíà). Â êà÷åñòâå êîíêðåòíîãîïðèìåðà ìîæíî ïðèâåñòè �àçîâûé ïåðåõîä â àíòè��åððîìàãíèòíóþ �àçó â êóïðàòàõ. Â äàííîì ñëó�÷àå â êà÷åñòâå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ìîæíî âûáðàòüíàìàãíè÷åííîñòü ïîäðåøåòîê, ÿâëÿþùóþñÿ ïñåâäî�âåêòîðîì (â ñëó÷àå ìàíãàíèòîâ ïàðàìåòðîì ïîðÿäêàáóäåò íàìàãíè÷åííîñòü, ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [21℄).Ïîñêîëüêó ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ïðåä�ïîëàãàåòñÿ ñèëüíûì, íàìàãíè÷åííîñòü æåñòêî ïðè�âÿçàíà ê êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèì îñÿì. Ïîýòîìó ïà�ðàìåòðîì ïîðÿäêà ìîæíî ñ÷èòàòü êîìïîíåíòó íà�ìàãíè÷åííîñòè â äàííîì êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîì íà�ïðàâëåíèè. Ïóñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �(� = R �(�; �) dV ) îïèñûâàåò ïîâåäåíèå ïàðàìåòðàïîðÿäêà ñèñòåìû � âáëèçè �àçîâîãî ïåðåõîäà âòî�ðîãî ðîäà è âçàèìîäåéñòâèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñ çà�ðÿäîì. Òîãäà ïëîòíîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà �(�; �); âêëþ÷àþùàÿ âñå ÷ëåíû, êîòîðûå ñîîò�âåòñòâóþò ñèììåòðèè çàäà÷è [15℄, èìååò ñëåäóþùèéâèä: �(�; �) = �0 + �� + �int + �oul; (1)��(�) = �2 �2 + �4 �4 + D2 (r�)2;�int(�; �) = �12 �2�+ �22 �2�2;�oul(�) = 2 (�(r) � �) Z (�(r0)� �)r � r0 dV 0:Çäåñü �0 � ïëîòíîñòü ïîëíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçû; �� � ïëîò�íîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà íèçêîòåìïå�ðàòóðíîé �àçû, �, �, D � êîý��èöèåíòû ðàçëî�æåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â ðÿä ïîñòåïåíÿì ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è åãî ïðîèçâîäíûì(� = �0(T � T); ãäå T � òåìïåðàòóðà �àçîâîãîïåðåõîäà â îòñóòñòâèå äîïàíòîâ, �0 = 1=C; C � êîí�ñòàíòà Êþðè); �int � ïëîòíîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñýëåêòðîííîé ñèñòåìîé, �1, �2 � êîíñòàíòû âçàèìî�äåéñòâèÿ (÷ëåí �2�2�2 íåîáõîäèìî ââîäèòü òîëüêîäëÿ ãëîáàëüíîé ñòàáèëüíîñòè ñèñòåìû [15℄, �2 > 0,îñíîâíûå �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû îïðåäåëÿ�þòñÿ ÷ëåíîì âçàèìîäåéñòâèÿ ñ �1); �oul � ïëîò�íîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êóëîíîâñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûé îïðåäåëÿåò ïîâåäåíèå323 8*



Â. Â. Êàáàíîâ, �. Ô. Ìàìèí, Ò. Ñ. Øàïîøíèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009ýëåêòðîííîé ñèñòåìû (ïîëàãàåì, ÷òî ýòî íàèáîëååñèëüíîå âçàèìîäåéñòâèå, âîçíèêàþùåå ïðè ïîÿâëå�íèè íåîäíîðîäíîãî çàðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿ), � � ñðåä�íÿÿ êîíöåíòðàöèÿ çàðÿäà (âêëàä â � îò � â âûñîêî�òåìïåðàòóðíîé �àçå ó÷òåí â �0),  = 1=", ãäå " �äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ.Îñîáîãî ðàññìîòðåíèÿ òðåáóåò âîïðîñ î ñâÿçè ïà�ðàìåòðà ïîðÿäêà ñ ïëîòíîñòüþ çàðÿäà. Ñëåäóåò îò�ìåòèòü, ÷òî â ëèòåðàòóðå èìååòñÿ íåñêîëüêî ðàç�ëè÷íûõ ïîäõîäîâ ê ýòîé ïðîáëåìå. Â ÷àñòíîñòè, âðàáîòå [18℄ Æàìåé, Êèâåëñîí è Ñïèâàê ïðåäëîæè�ëè ëèíåéíóþ ñâÿçü ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñ ïëîòíî�ñòüþ çàðÿäà äëÿ îïèñàíèÿ �àçîâîãî ïåðåõîäà ïåð�âîãî ðîäà â �àçó âèãíåðîâñêîãî êðèñòàëëà â íèçêî�ðàçìåðíûõ ñèñòåìàõ. Òàêàÿ ñâÿçü âîçìîæíà ëèøü âñëó÷àå �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà, êîãäà ïà�ðàìåòð ïîðÿäêà ÿâëÿåòñÿ íàñòîÿùèì ñêàëÿðîì. Âðàáîòå [19℄ áûëà ïðåäëîæåíà ëèíåéíàÿ ñâÿçü ïëîò�íîñòè çàðÿäà ñ êâàäðàòîì ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äëÿîïèñàíèÿ �àçîâîãî ðàññëîåíèÿ, ñâÿçàííîãî ñ óïîðÿ�äî÷åíèåì ÿí-òåëëåðîâñêèõ ïîëÿðîíîâ ïðè ïåðåõîäåïåðâîãî ðîäà. Òàêàÿ ñâÿçü ïðåäïîëàãàåò, ÷òî ïàðà�ìåòð ïîðÿäêà íå ÿâëÿåòñÿ íàñòîÿùèì ñêàëÿðîì, âòî âðåìÿ êàê åãî êâàäðàò ïðåîáðàçóåòñÿ êàê ñêà�ëÿð. Ôîðìàëüíî ñâÿçü ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñ ïëîòíî�ñòüþ çàðÿäà ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùèì îáðàçîì.Â îáùåì ñëó÷àå êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà çàâèñèòîò êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ. Â ðàìêàõ ìèêðîñêîïè�÷åñêîé ìîäåëè çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòó�ðû ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ îò êîíöåíòðàöèè íî�ñèòåëåé âîçíèêàåò âñëåäñòâèå îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ëîêàëèçîâàííûõ ñïèíîâ ñî ñïèíàìè ýëåêòðî�íîâ [22℄ èëè âçàèìîäåéñòâèÿ, îáóñëîâëåííîãî ïðàâè�ëîì Õóíäà [6, 21℄. Â îáëàñòè ñëàáîãî äîïèðîâàíèÿêðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà ìîæåò áûòü ðàçëîæåíà âðÿä ïî ïëîòíîñòè çàðÿäà. Â íàøåì ñëó÷àå ìû ó÷ëèäâà ïåðâûõ ÷ëåíà òàêîãî ðàçëîæåíèÿ. Ñëåäóåò îò�ìåòèòü, ÷òî íåñìîòðÿ íà îáùíîñòü �åíîìåíîëîãè÷å�ñêîãî ïîäõîäà, òàêàÿ ñâÿçü ïëîòíîñòè çàðÿäà ñ ïàðà�ìåòðîì ïîðÿäêà íåâîçìîæíà äëÿ �àçîâîãî ïåðåõîäàâ ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå, ïîñêîëüêó íåñêîìïåí�ñèðîâàííàÿ ïëîòíîñòü çàðÿäà àâòîìàòè÷åñêè ïðèâî�äèò ê ýëåêòðè÷åñêîìó ïîëþ â îáúåìå îáðàçöà. Âñâåðõïðîâîäíèêàõ â ðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè ýëåêòðè�÷åñêîå ïîëå ðàâíî íóëþ [23℄. Òîãäà, äëÿ òàêîãî ñëó�÷àÿ, â ñîîòâåòñòâóþùèõ �îðìóëàõ (1) ïëîòíîñòü çà�ðÿäà íóæíî áûëî áû çàìåíèòü íà ñðåäíþþ. À ýòî, âñâîþ î÷åðåäü, äåëàåò ïîñòàíîâêó çàäà÷è áåññìûñëåí�íîé. Íàøå �åíîìåíîëîãè÷åñêîå îïèñàíèå ñïðàâåäëè�âî äëÿ ìàãíèòíûõ è ñòðóêòóðíûõ �àçîâûõ ïåðåõî�äîâ â ñèñòåìàõ ñ äîïèðîâàíèåì. Â ýòîì ñëó÷àå äî�ïîëíèòåëüíûå çàðÿäû âåäóò ñåáÿ êàê äå�åêòû òèïà

¾ñëó÷àéíàÿ òåìïåðàòóðà¿.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ ðàçëè÷íûõ ñèñòåì è ðàç�ëè÷íûõ âèäîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ýíåðãèþ ýëåêòðîííîéñèñòåìû ìîæíî ðàçëàãàòü ïî ñòåïåíÿì ïàðàìåòðàïîðÿäêà. Ýòî ìîæíî äåëàòü âî âñåõ ñëó÷àÿõ, òàêêàê ìû íàõîäèìñÿ âáëèçè �àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðî�ãî ðîäà. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü êîý���èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà, èñõîäÿ èç ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè. Â íà�øåì ñëó÷àå, îñòàâàÿñü â ðàìêàõ �åíîìåíîëîãè÷å�ñêîãî ïîäõîäà, áóäåò áîëåå ïîñëåäîâàòåëüíî îïðå�äåëÿòü ýòè êîý��èöèåíòû èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåí�òà � íàïðèìåð, ïî çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû �àçî�âîãî ïåðåõîäà îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ. Òàêèì îáðà�çîì, êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà çàâèñÿò îò êîíöåíòðàöèè çàðÿäà �, è÷ëåí �1� (1 + ��2=�1) îïðåäåëÿåò èçìåíåíèå ëîêàëü�íîé òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà çà ñ÷åò âëèÿ�íèÿ ýëåêòðîííîé ñèñòåìû. Äðóãèìè ñëîâàìè, âëèÿ�íèå ýëåêòðîííîé ñèñòåìû íà �àçîâûé ïåðåõîä ïðî�ÿâëÿåòñÿ â âèäå ñäâèãà òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðå�õîäà T�; ñâÿçàííîãî ñ èçìåíåíèåì ëîêàëüíîé êîí�öåíòðàöèè çàðÿäà �:T�(�) = T � 1�0 ��1��1 + �2�1 ��� : (2)Ëîêàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ çàðÿäà ìîæåò îòëè÷àòüñÿîò � â íåêîòîðîé îáëàñòè êîíå÷íûõ ðàçìåðîâ. Âû�ðàæåíèå äëÿ T; àíàëîãè÷íîå (2), äëÿ êîíêðåòíîéñèñòåìû ìîæíî ïîëó÷èòü íà îñíîâå ìèêðîñêîïè÷å�ñêîãî ïîäõîäà (ñì., íàïðèìåð, [22℄).Äàëåå ìû ïðèâîäèì àíàëèç íàøåé ïðîáëåìûäëÿ 3D-ñëó÷àÿ, àíàëèç äëÿ 2D-ñëó÷àÿ ïðèâîäèòê àíàëîãè÷íûì ðåçóëüòàòàì. �àâíîâåñíîå ñîñòîÿ�íèå ñèñòåìû íàõîäèì èç óñëîâèé ��(�; �)=�� = 0,��(�; �)=�� = 0. Âòîðîå èç ýòèõ óñëîâèé çàäàåòñëåäóþùóþ çàâèñèìîñòü ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåíòðàöèè çàðÿäà �0(�) îò �:�0(�) � �+ �18� �1 + 2�2�1 ��r2�2 �� �2132�22 �1 + 2�2�1 ���(r2�2)2 + �2r4�2� : (3)Ïîäñòàâèâ �îðìóëó (3) â (1), ïîëó÷èì âûðàæå�íèå äëÿ ïëîòíîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà��0(�) ïðè ðàâíîâåñíîì çíà÷åíèè êîíöåíòðàöèè çà�ðÿäà �0(�):��0(�) = ��(�) + (�1�+ �2�2)�2 �� (�1+2�2�)232� (r�2)2+(�1+2�2�)2�2128�22 �2(r2�2)2: (4)324



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009 Ëîêàëèçîâàííûå çàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè : : :Îòðèöàòåëüíûé çíàê ïåðåä êâàäðàòè÷íîé �îðìîéñ (r�2)2 (òðåòèé ÷ëåí â âûðàæåíèè (4)) óêàçûâàåòíà âîçìîæíóþ íåóñòîé÷èâîñòü îäíîðîäíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ïî îòíîøåíèþ ê íåîäíîðîäíûì �ëóêòóàöèÿì.Äåéñòâèòåëüíî, åñëè ïåðåéòè â �óðüå-ïðåäñòàâëåíèåäëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà [19℄, òî ìîæíîóâèäåòü, ÷òî ìàëûå íåîäíîðîäíûå �ëóêòóàöèè ñ ìà�ëûìè âîëíîâûìè âåêòîðàìè k ïîíèæàþò ýíåðãèþîäíîðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ èìåííî çà ñ÷åò ýòîãî ÷ëåíà.Ýòî êàê ðàç è îçíà÷àåò, ÷òî îäíîðîäíîå ñîñòîÿíèå áó�äåò íåóñòîé÷èâî îòíîñèòåëüíî íåîäíîðîäíûõ �ëóê�òóàöèé ñ ìàëûìè k [19℄. Â ðåçóëüòàòå â ñèñòåìå âîç�íèêàþò íåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ. Èõ âîçíèêíîâåíèåñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñèñòåìå ñòàíîâèòñÿ âûãîäíî ïå�ðåâåñòè ÷àñòü ñâîåãî îáúåìà â íèçêîòåìïåðàòóðíóþ�àçó, ñêîíöåíòðèðîâàâ ïðè ýòîì ÷àñòü çàðÿäà âíó�òðè ýòîé �àçû. Âûèãðûø â ýíåðãèè çà ñ÷åò îáðà�çîâàíèÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû ïðåâûøàåò ïðî�èãðûø â ýíåðãèè çà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ âîçíèêàþùèõ çàðÿäîâûõ íåîäíîðîäíîñòåé èïðîèãðûø çà ñ÷åò âîçíèêíîâåíèÿ ìåæ�àçíûõ ãðà�íèö. Ýòî ñâÿçàíî ñ äîñòàòî÷íî ñèëüíûì âçàèìîäåé�ñòâèåì çàðÿäà ñ ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà, ïðèâîäÿùèìê ñèëüíîé çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû�àçîâîãî ïåðåõîäà T� îò ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèèçàðÿäà (2). Èç �îðìóëû (4) òàêæå ñëåäóåò, ÷òî âåëè�÷èíà �2 äîëæíà áûòü ïîëîæèòåëüíîé, äëÿ òîãî ÷òî�áû ñèñòåìà áûëà ãëîáàëüíî óñòîé÷èâà îòíîñèòåëüíîíåîäíîðîäíûõ �ëóêòóàöèé, èíà÷å ðîñò íåîäíîðîä�íûõ �ëóêòóàöèé ïðèâîäèë áû ê áåñêîíå÷íîìó ïî�íèæåíèþ ýíåðãèè ñèñòåìû.Ýòà íåóñòîé÷èâîñòü ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþïðîñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ ðåøåíèé, íàèáîëååïðîñòûå èç êîòîðûõ, âîçíèêàþùèå âáëèçè ãðàíè�öû íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîéëîêàëüíî öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íûå îáðàçîâàíèÿ.Ìû ïðîâåëè êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ðàâíî�âåñíûõ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé, ïóòåì ìèíèìèçà�öèè ïîòåíöèàëà (1) â äâóìåðíîì ñëó÷àå, ïðè ýòîìêóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ðàññìàòðèâàëîñü êàêòðåõìåðíîå �èçè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèå. Ìèíèìèçà�öèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðîâîäèëàñüñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ îïðåäåëÿ�ëàñü íà äèñêðåòíîé ðåøåòêå, à äè��åðåíöèàëü�íûå îïåðàòîðû çàìåíÿëèñü êîíå÷íûìè ðàçíîñòÿìè.Íåëîêàëüíûå â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå ÷ëåíû âû÷èñ�ëÿëèñü ñ ïîìîùüþ áûñòðîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôó�ðüå, à ìèíèìèçàöèÿ îñóùåñòâëÿëàñü ñ ïîìîùüþìåòîäà ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ. Òàêàÿ ïðîöåäó�ðà îêàçàëàñü êðàéíå ý��åêòèâíîé äëÿ äâóìåðíî�ãî ñëó÷àÿ [24; 25℄. �åçóëüòàòû òàêîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî âáëèçè ãðàíèöû ðàçäåëà �àç
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�èñ. 1. �àñïðåäåëåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà �(r) èïëîòíîñòè çàðÿäà ��(r) = �(r)� � âäîëü äèàìåòðàøàðà â ðàâíîâåñíîì íåîäíîðîäíîì ñîñòîÿíèè, ïî-ëó÷åííîì ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè, Qs �èíòåãðàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íåðàâíîâåñíîãî çàðÿäàíà ðàññòîÿíèè r îò öåíòðà øàðà (Qs = (��(r)Sr)
íåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ âñåãäà èìåþò öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íóþ �îðìó. Äðóãèå �îðìû íåîäíîðîä�íîñòåé, êàê ïðàâèëî, âîçíèêàþò äàëåêî îò ãðàíè�öû, ãäå êîíöåíòðàöèè ñèììåòðè÷íîé è íåñèììåòðè÷�íîé �àç áëèçêè [24; 26℄. Ýêñòðàïîëÿöèÿ öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íîãî íåîäíîðîäíîãî ðåøåíèÿ, ïîëó÷åí�íîãî ïðè äâóìåðíîì ìîäåëèðîâàíèè, íà òðåõìåð�íûé ñëó÷àé, áûëà ïîëó÷åíà ïóòåì ïåðåñ÷åòà ïðî�ñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè çàðÿ�äà ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (3). Ïðè ýòîì öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íîå ðàñïðåäåëåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêàáðàëîñü èç ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ äâóìåð�íîãî ñëó÷àÿ. �åçóëüòàò òàêîé ýêñòðàïîëÿöèè ïðåä�ñòàâëåí íà ðèñ. 1. Ïîñêîëüêó èçâåñòíî, ÷òî öåí�òðàëüíî-ñèììåòðè÷íîå ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäå�ëåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è çàðÿäà äëÿ äâóìåðíûõè òðåõìåðíûõ ñèñòåì èìååò õàðàêòåðíóþ �îðìó èðàçëè÷àåòñÿ î÷åíü íåçíà÷èòåëüíî [18℄, òàêîé ïåðå�ñ÷åò âïîëíå îïðàâäàí, ïîòîìó ÷òî â íàøåì ñëó÷àåâàæåí èìåííî îáùèé âèä ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà, äëÿòîãî ÷òîáû èìåòü âîçìîæíîñòü îïðåäåëèòü õàðàêòåðçàâèñèìîñòè êóëîíîâñêîé ýíåðãèè îò ðàäèóñà íåîä�íîðîäíîé �àçû. Äîïîëíèòåëüíî ïðåäñòàâëåíà çàâè�ñèìîñòü èíòåãðàëüíîé êîíöåíòðàöèè çàðÿäà Q îòðàññòîÿíèÿ r äî öåíòðà øàðà, ÷òî ïîçâîëÿåò áîëååíàãëÿäíî ïðåäñòàâèòü ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà â ïðî�ñòðàíñòâå. Êàê âèäíî íà ðèñ. 1, ðåøåíèå èìååò âèä325



Â. Â. Êàáàíîâ, �. Ô. Ìàìèí, Ò. Ñ. Øàïîøíèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009øàðà, âíóòðè êîòîðîãî ïàðàìåòð ïîðÿäêà ðàñïðåäå�ëåí îäíîðîäíî. Äåéñòâèòåëüíî, òàêîå ðàñïðåäåëåíèåáûëî áû ëîãè÷íî îæèäàòü êàê â äâóìåðíîì, òàêè â òðåõìåðíîì ñëó÷àå, èñõîäÿ èç îáùå�èçè÷åñêèõïðåäñòàâëåíèé. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ëþáîé ìîáèëüíûéîãðàíè÷åííûé â ïðîñòðàíñòâå çàðÿä ñòðåìèòñÿ ðàñ�ïîëîæèòüñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè îáëàñòè ëîêàëèçà�öèè, ÷òîáû ìèíèìèçèðîâàòü ïîòåðè ýíåðãèè çà ñ÷åòêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,âíåøíèé çàðÿä ñòðåìèòñÿ ýêðàíèðîâàòü çàðÿæåí�íóþ îáëàñòü ïî òåì æå ïðè÷èíàì. Øàðîîáðàçíûéâèä îáëàñòè íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû îáóñëîâëåíçàêîíàìè ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö.Ýòî ðåøåíèå èìååò õàðàêòåðíûå ðàçìåðû îáëàñòèëîêàëèçàöèè R0 è õàðàêòåðíóþ ñðåäíþþ êîíöåíòðà�öèþ çàðÿäà âíóòðè ýòîé îáëàñòè �0, òîãäà êàê ñðåä�íÿÿ êîíöåíòðàöèÿ çàðÿäà ïî âñåé ñèñòåìå ðàâíà �.Âèäíî, ÷òî çàðÿä êîíöåíòðèðóåòñÿ áëèæå ê ïîâåðõ�íîñòè øàðà, ÷òî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ êóëîíîâñêîãî âêëàäà â ýíåðãèþ ïðèáëèæåíèåäâîéíîãî çàðÿæåííîãî ñëîÿ. Âäàëè îò øàðà â ñèñòå�ìå ðåàëèçóåòñÿ îäíîðîäíîå ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå ñ� = � è � = �s(�) (�s ðàâíî 0 èëè �0 = �~�(�; T )=�).Íàøåé öåëüþ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ãðàíèö âîçíèê�íîâåíèÿ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé íà �àçîâîé äèà�ãðàììå òåìïåðàòóðà � ñðåäíÿÿ êîíöåíòðàöèÿ çàðÿ�äà. Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, âáëèçè ãðàíèöû âîçíèê�íîâåíèÿ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé ýòè ñîñòîÿíèÿ èìå�þò ñ�åðè÷åñêóþ �îðìó. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òîâäàëè îò ãðàíèöû, à òàêæå â çàâèñèìîñòè îò àíèçî�òðîïèè ñèñòåìû íåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ ìîãóò ïðè�íèìàòü ðàçëè÷íûå, â òîì ÷èñëå è ïðè÷óäëèâûå, �îð�ìû [18; 19; 24; 26℄. Êðîìå òîãî, îñîáåííîñòè ýêðàíèðî�âàíèÿ â ñëîèñòûõ ñèñòåìàõ ìîãóò ïðèâîäèòü ê îñî�áåííîñòÿì ãåîìåòðèè íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé [20℄.Â äàííîé ñòàòüå íå áóäåò ðàññìàòðèâàòüñÿ ýâîëþöèÿðàçëè÷íûõ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé � ñêîíöåíòðè�ðóåìñÿ íà îïðåäåëåíèè ãðàíèöû îáëàñòè ñóùåñòâî�âàíèÿ íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé. Â ðàññìàòðèâàåìîìñëó÷àå èçîòðîïíîé ñèñòåìû ïîëàãàåì, ÷òî íåîäíî�ðîäíàÿ �àçà âáëèçè ãðàíèöû âîçíèêíîâåíèÿ áóäåòïðîÿâëÿòüñÿ â âèäå ñ�åðè÷åñêèõ îáðàçîâàíèé. Ýòî,âèäèìî, ÿâëÿåòñÿ îáùèì ïðàâèëîì êàê äëÿ çàðîäû�øåîáðàçîâàíèÿ, òàê è äëÿ ãðàíèöû âîçíèêíîâåíèÿíåîäíîðîäíîé �àçû, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ, â ÷àñòíî�ñòè, ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [26℄. Òîãäà ïëîòíîñòü òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �s âáëèçè âîçíèêíîâå�íèÿ íåîäíîðîäíîé �àçû äëÿ òàêîãî ðåøåíèÿ ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü â âèäå (çäåñü ìû ïåðåõîäèì îò � êáåçðàçìåðíîé ïåðåìåííîé x; òîãäà x ñîîòâåòñòâóåòóðîâíþ äîïèðîâàíèÿ íàøåé ñèñòåìû)

�s(R0; x0) = �0 � A(x0)3 R30 ++ B(x0)2 R20 + K(x0)4 R40: (5)ÇäåñüA(x0) = �(~�(x0; T ))2�V0 ; B(x0) � 8�D(�~�(x0; T ))d�V0 ;K(x0) � e2dF (x� x0)2a6V0 ;~�(x; T ) = �(T ) + �1x+ �2x2;F = 4a6V0 Z �oul(x)dV=R40d(x� x0)2;F � áåçðàçìåðíûé �àêòîð ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà(F = 1=18 â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå äâîéíîãî çàðÿæåí�íîãî ñëîÿ), V0 � ýëåìåíòàðíûé îáúåì, ñîäåðæàùèéîäèí øàð (V0 = V=n, ãäå n � ÷èñëî øàðîâ), d � øè�ðèíà ìåæ�àçíîé ãðàíèöû. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òîòàêîå ðàññìîòðåíèå ñïðàâåäëèâî, åñëè õàðàêòåðíûéðàçìåð íàíîîáëàñòåé áîëüøå, ÷åì õàðàêòåðíàÿ äëè�íà � = ~v=kBT�(x0), ãäå ~ � ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà,kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, v � õàðàêòåðíàÿ ñêî�ðîñòü çàäà÷è (â ñëó÷àå ñòðóêòóðíûõ �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ ýòî ñêîðîñòü çâóêà, â ñëó÷àå ýëåêòðîííûõ �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ ýòî ñêîðîñòü Ôåðìè). Ýòî óñëîâèåäîñòàòî÷íî ëåãêî äîñòèãàåòñÿ ïðè T�(x0) > 10 K.Ïîñêîëüêó ïðè çàïèñè âûðàæåíèÿ ýíåðãèè êóëîíîâ�ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ó÷òåíî âîçíèêàþùåå ñèëüíîåýêðàíèðîâàíèå ëîêàëèçîâàííûõ çàðÿäîâ, ýòó ýíåð�ãèþ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â îïðåäåëåííîì ïðèáëèæå�íèè êàê ýíåðãèþ äâîéíîãî çàðÿæåííîãî ñëîÿ. Â ýòîìñëó÷àå îíà ïðîïîðöèîíàëüíà dR40, òîãäà êàê áåç ó÷å�òà ý��åêòîâ ýêðàíèðîâàíèÿ îíà áûëà áû ïðîïîðöè�îíàëüíà R50 [7℄. Âèäíî, ÷òî A(x0) è B(x0) çàâèñÿò îòòåìïåðàòóðû T , à K(x0) � îò ñðåäíåé êîíöåíòðàöèèçàðÿäà x. Ïàðàìåòðû (x; T ) ÿâëÿþòñÿ âíåøíèìè, è âïðîñòðàíñòâå ýòèõ ïàðàìåòðîâ ìû ìîæåì ïîñòðîèòü�àçîâóþ äèàãðàììó ñîñòîÿíèé íàøåé ñèñòåìû. Òàêêàê x îïðåäåëÿåòñÿ óðîâíåì äîïèðîâàíèÿ, ìû ïîëó�÷àåì èí�îðìàöèþ î òîì, êàê èçìåíÿþòñÿ ñâîéñòâàíàøåé ñèñòåìû ïðè äîïèðîâàíèè.Óñëîâèÿ ìèíèìóìà �óíêöèè �s(R0; x0) ïî R0 èx0 è óñëîâèå, ÷òîáû òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàëâ ìèíèìóìå áûë ìåíüøå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà îäíîðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ, �s < �0, çàäàþò ñè�ñòåìó óðàâíåíèé äëÿ âåðõíåé ãðàíèöû îáëàñòè ñó�ùåñòâîâàíèÿ íåîäíîðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ:326



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009 Ëîêàëèçîâàííûå çàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè : : :��s(R0; x0)�R0 = 0; (6)��s(R0; x0)�x0 = 0; (7)�s � �0 = 0: (8)Óðàâíåíèå (6) çàäàåò âûðàæåíèå äëÿ õàðàêòåð�íîãî ðàçìåðà îáëàñòè ëîêàëèçàöèè R0:R0 = A(x0)2K(x0)  1 +s1� 4K(x0; )B(x0)A2(x0) ! : (9)Íà âåðõíåé ãðàíèöå îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííî-íåîä-íîðîäíûõ ñîñòîÿíèé ñ ó÷åòîì �ëîìóëû (8) èìååìðàçìåð îáëàñòè ëîêàëèçàöèè R0 = 2A(x0)=3K(x0). Âðåçóëüòàòå óðàâíåíèå (8) äàåò ñëåäóþùåå óðàâíåíèåäëÿ îïðåäåëåíèÿ x0 êàê �óíêöèè òåìïåðàòóðû T :~�(x0; T )(�1 + 2�2x0)2 + 16e2�FD�a6 = 0: (10)Ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé (10) è (7) çàïèøåì ñëåäóþ�ùåå âûðàæåíèå äëÿ âåðõíåé ãðàíèöû îáëàñòè ñóùå�ñòâîâàíèÿ â ïðîñòðàíñòâå âíåøíèõ ïàðàìåòðîâ x ; T(çíàê ¾�¿ îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì �1):x = x0(T )�� �a636e2�FD�0:5 �� ~�1:5(x0(T ); T ) = 0: (11)Ýòè óðàâíåíèÿ îïðåäåëÿþò òåìïåðàòóðó Tps1 ïåðå�õîäà â îáëàñòü óñòîé÷èâûõ, íåîäíîðîäíûõ ñîñòî�ÿíèé â ïðîñòðàíñòâå âíåøíèõ ïàðàìåòðîâ: x, T(Tps1 = f1(x)), ïðè ýòîì ýíåðãèÿ òàêîãî ñîñòîÿíèÿìåíüøå ýíåðãèè îäíîðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ. Àíàëîãè÷�íûì îáðàçîì íàõîäèòñÿ íèæíÿÿ òåìïåðàòóðíàÿ ãðà�íèöà Tps2 = f2(x) îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ íåîäíî�ðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ. Çäåñü íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òîòåìïåðàòóðà Tps2(x) âñåãäà áóäåò î÷åíü áëèçêà êòåìïåðàòóðå T�(x), òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå ìû íåâûèãðûâàåì, à, íàïðîòèâ, ïðîèãðûâàåì â ýíåðãèè��(�) âíóòðè øàðà ñ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçîé,ïîñêîëüêó ��(� = 0) � 0, à ��(�0) < 0. Â ýòîì çà�êëþ÷àåòñÿ ñóùåñòâåííàÿ ðàçíèöà ïðè îáðàçîâàíèèøàðà ñ íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçîé â âûñîêîòåìïå�ðàòóðíîé îáëàñòè ïî îòíîøåíèþ ê îáðàçîâàíèþ øà�ðà ñ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçîé â íèçêîòåìïåðà�òóðíîé îáëàñòè. Ïåðâûé èç íèõ ýíåðãåòè÷åñêè áîëååâûãîäåí, ïîýòîìó îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ òàêîãî ñî�ñòîÿíèÿ ñóùåñòâåííî áîëüøå. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òîóðàâíåíèÿ (10) è (11), îïðåäåëÿþùèå �àçîâóþ äèà�ãðàììó ñèñòåìû, íå çàâèñÿò îò øèðèíû ìåæ�àçíîéãðàíèöû d, ÷òî ïîçâîëÿåò íå çàáîòèòüñÿ îá îïòèìè�çàöèè íàøåãî àíàëèçà ïî îòíîøåíèþ ê d. Òèïè÷íàÿ
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�x�èñ. 2. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ñèñòåìû ñ íåîä-íîðîäíûìè ñîñòîÿíèÿìè (äëÿ ñëó÷àÿ T == 350 K, �1=�0 = 50 K, �2=�0 = 5 � 105 K,e2�FD=�a6�03 = 2:33T 3 ): I � îáëàñòü îäíî-ðîäíîé âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçû, II � îáëàñòüñòàáèëüíîé âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçû è ìåòàñòà-áèëüíûõ ñòàöèîíàðíûõ íåîäíîðîäíîñòåé íèçêîòåì-ïåðàòóðíîé �àçû, III� îáëàñòü ñòàáèëüíîé íåîäíî-ðîäíîé �àçû è ìåòàñòàáèëüíîé âûñîêîòåìïåðàòóð-íîé �àçû, IV � îáëàñòü ñòàáèëüíîé íåîäíîðîäíîé�àçû è ìåòàñòàáèëüíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû,V � îáëàñòü îäíîðîäíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû�àçîâàÿ äèàãðàììà îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ íåîäíî�ðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ ñëó÷àÿ �1 > 0 ïðåäñòàâëåíàíà ðèñ. 2. Ôàçîâûé ïåðåõîä â íåîäíîðîäíîå ñîñòîÿ�íèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òèïè÷íûé �àçîâûé ïåðåõîäïåðâîãî ðîäà. Ìåòàñòàáèëüíàÿ íåîäíîðîäíàÿ �àçàâîçíèêàåò ïðè òåìïåðàòóðå Tps0 çàäîëãî äî òåìïå�ðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà, ÷òî ïîêàçàíî íà �àçîâîéäèàãðàììå øòðèõîâîé ëèíèåé (íàõîäèòñÿ èç óñëîâèé(6), (7) è A2(x0) = 4K(x0; x)B(x0; x) âìåñòî (8), ïðèýòîì ðàçìåð îáëàñòè áóäåò R0 = A(x0)=2K(x0; x)).Ñëåäóåò îòìåòèòü ñëåäóþùóþ îñîáåííîñòü íà�øåé ñèñòåìû. Çàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè âîçíèêàþòâ ñèñòåìå íà ðàçìåðàõ ïîðÿäêà äëèíû ý��åêòèâ�íîãî ýêðàíèðîâàíèÿ ñâîáîäíûìè çàðÿäàìè. Îäíà�êî ýòà äëèíà ý��åêòèâíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ âî ìíî�ãîì îïðåäåëÿåòñÿ ñàìîñîãëàñîâàííûì èçìåíåíèåì âïðîñòðàíñòâå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è ïëîòíîñòè çàðÿ�äà. Ïîýòîìó èìåííî õàðàêòåðíûå ðàçìåðû èçìåíå�íèÿ ïàðàìåòðà ïîðÿäêà âî ìíîãîì îïðåäåëÿþò äëè�íó ýêðàíèðîâàíèÿ. Äðóãèìè ñëîâàìè, ñàìîîðãàíèçî�âàííîå ñîñòîÿíèå çàðÿäîâîãî è �àçîâîãî ðàññëîåíèéóñòðîåíî òàêèì îáðàçîì, ÷òî ïîòåíöèàë, âîçíèêàþ�ùèé âñëåäñòâèå íåîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿ�äà, êîìïåíñèðóåòñÿ ý��åêòèâíûì ïîòåíöèàëîì, êî�327



Â. Â. Êàáàíîâ, �. Ô. Ìàìèí, Ò. Ñ. Øàïîøíèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 2, 2009òîðûé âîçíèêàåò ïðè íåîäíîðîäíîì ðàñïðåäåëåíèèïàðàìåòðà ïîðÿäêà âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ çà�ðÿäà ñ ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà. Ïî ýòèì æå ïðè÷èíàì,íåñìîòðÿ íà íàëè÷èå íåñêîìïåíñèðîâàííîãî çàðÿäà,òîêà â ñèñòåìå íå âîçíèêàåò.Èíîãäà äëÿ êóëîíîâñêîé ýíåðãèè äàþò îöåíêóe2=a � 4 ýÂ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò äâóì ýëåìåíòàðíûìçàðÿäàì, ëîêàëèçîâàííûì â áëèæàéøèõ ÿ÷åéêàõ.Îäíàêî â íàøåì ñëó÷àå äëÿ �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿäîñòàòî÷íî îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîãî èçìåíåíèÿ çà�ðÿäà íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ïî ñðàâíåíèþ ñî ñðåä�íåé êîíöåíòðàöèåé, a3(�0 � �) � 0:1�0:2e. Ïîýòîìóìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùèå îöåíêè êàê äëÿ ïîòåðèýíåðãèè çà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî âêëàäà u�, òàê è äëÿâûèãðûøà ýíåðãèè çà ñ÷åò âêëàäà óïîðÿäî÷åííîé�àçû u� (ñîîòâåòñòâåííî ÷åòâåðòûé è âòîðîé ÷ëåíûâ âûðàæåíèè (5)) íà îäíó ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó âíó�òðè øàðà íåîäíîðîäíîé �àçû (ui = j�ija3V0 �3=4�R30è áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî d ìàëî è ïîýòîìó ïîâåðõíîñò�íûé ÷ëåí â �îðìóëå (5) ìàë). Äëÿ êóëîíîâñêîãîâêëàäà èìååìu� = �3e2(x0 � x)24�"a � dR0a2 F: (12)Âåëè÷èíà â ñêîáêå èìååò ïîðÿäîê u0 == 0:0003�0.001 ýÂ (ìû âçÿëè " = 30�40, ÷òîâåðíî äëÿ ìàíãàíèòîâ è ñëàáîäîïèðîâàííûõ ñâåðõ�ïðîâîäíèêîâ). Óâåëè÷åíèå ðàçìåðà øàðà áóäåòóâåëè÷èâàòü ýíåðãèþ u� íà ïîðÿäîê è áîëüøå ïîñðàâíåíèþ ñ u0, íî, ñ äðóãîé ñòîðîíû, �àêòîð �îð�ìû F óìåíüøàåò u� (F = 1=18 â ïðåäåëüíîì ñëó÷àåäâîéíîãî çàðÿæåííîãî ñëîÿ). Ïîýòîìó u� ìîæíî îöå�íèòü êàê 0.01 ýÂ. Ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ âûèãðûøà âýíåðãèè èìååì u� � 3kT (u� � a3(~�(x0; T = 0))2=� �� a3T�20(x0; T = 0)=C, C = k=3NA�20(T = 0), ãäåNA � ÷èñëî Àâîãàäðî), ÷òî èìååò ïîðÿäîê âåëè÷èí0.03�0.1 ýÂ, ïîýòîìó â íàøåì ñëó÷àå �àçîâîå ðàñ�ñëîåíèå ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì. Ïðè ýòîì ðàçìåðâîçíèêàþùèõ íàíîîáëàñòåé ìîæíî îöåíèòü êàêR0 � 1�20 íì.Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè, ïîëó�÷åííîé èç íåéòðîííûõ èññëåäîâàíèé ìàíãàíèòîâ, ïî�êàçàë, ÷òî â ëàíòàí-ñòðîíöèåâûõ ìàíãàíèòàõ ïëîò�íîñòü äîïèðóþùèõ äûðîê ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ áîëåå÷åì íà òðè àòîìà Mn, äàæå êîãäà îíè ëîêàëèçîâàíûâ âèäå ïîëÿðîíîâ [5; 12℄. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äûðêèëîêàëèçîâàíû íå â îòäåëüíûå ïîëÿðîíû, à èìååòñÿíåêîòîðàÿ ïëîòíîñòü äûðîê íà ìàñøòàáå íàíîîáëà�ñòè, ïðè ýòîì äîïîëíèòåëüíûé çàðÿä íà ýëåìåíòàð�íóþ ÿ÷åéêó íå ìîæåò áûòü áîëüøå 0:1 � 0:2e, ÷òîñîãëàñóåòñÿ ñ íàøèìè îöåíêàìè. Ìîæíî õàðàêòåðè�çîâàòü òàêèå ñîñòîÿíèÿ êàê ñîñòîÿíèÿ ñ íàíîðàçìåð�íûìè çàðÿäîâûìè íåîäíîðîäíîñòÿìè âçàèìîñâÿçàí�

íûìè ñ �àçîâûì ðàññëîåíèåì. Äèíàìèêà òàêèõ çàðÿ�æåííûõ íàíîîáëàñòåé ìîæåò ïðèâîäèòü ê âûñîêèìçíà÷åíèÿì äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè â íèçêî�÷àñòîòíîé îáëàñòè [11℄.Òàêèì îáðàçîì, â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî �àçî�âûé ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà ñ êðèòè÷åñêîé òåìïåðà�òóðîé, îáðàùàþùåéñÿ â íóëü ïðè íåêîòîðîé êîí�öåíòðàöèè äîïàíòà (êâàíòîâàÿ êðèòè÷åñêàÿ òî÷êà),íåñòàáèëåí ïî îòíîøåíèþ ê îáðàçîâàíèþ ïðîñòðàí�ñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ çàðÿäîâûõ ñîñòîÿíèé. Â ðàì�êàõ �åíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ïîêàçàíî, ÷òî òà�êèå ñîñòîÿíèÿ âîçíèêàþò ïðè íåêîòîðîé òåìïåðà�òóðå Tps1, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü çíà÷èòåëüíî âûøåòåìïåðàòóðû T� (ñì. ðèñ. 2). Ïðè ýòîì �àçîâûé ïå�ðåõîä â íåîäíîðîäíîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ �àçîâûìïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà. Â ýòîé ñâÿçè ñëåäóåò îòìå�òèòü, ÷òî èìåííî äàëüíîäåéñòâóþùåå êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿåò õàðàêòåð �àçîâîãî ïåðå�õîäà. Èìåííî êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå îïðåäå�ëÿåò ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà, ýêðàíèðîâàíèå è õàðàê�òåðíûå ðàçìåðû âîçíèêàþùèõ ñîñòîÿíèé. Âîçíèê�íîâåíèå ïðîñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíîé �àçû ñòà�íîâèòñÿ âîçìîæíûì ïðè îòíîñèòåëüíî ìàëîì ïðî�ñòðàíñòâåííîì èçìåíåíèè ïëîòíîñòè çàðÿäà â ñèñòå�ìàõ ñ îòíîñèòåëüíî áîëüøîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïî�ñòîÿííîé (30�40). Íåîäíîðîäíûå çàðÿäîâûå ñîñòîÿ�íèÿ ðàññìàòðèâàëèñü äëÿ ñëó÷àÿ �àçîâûõ ïåðåõî�äîâ ïåðâîãî ðîäà [18; 19℄, íî â òîì ñëó÷àå îíè áûëèñâÿçàíû ñ íàëè÷èåì äâóõúÿìíîãî ïîòåíöèàëà â îá�ëàñòè ãèñòåðåçèñà �àçîâîãî ïåðåõîäà. Â íàøåì ñëó�÷àå âîçìîæíîñòü íåîäíîðîäíûõ ñîñòîÿíèé ñâÿçàíà ñïåðåðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà â ïðîñòðàíñòâå.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ëîêàëèçîâàííûåçàðÿäîâûå íåîäíîðîäíîñòè è �àçîâîå ðàññëîåíèåâîçíèêàþò äàæå ïðè �àçîâîì ïåðåõîäå âòîðîãîðîäà. Îñîáåííîñòè òàêèõ ñîñòîÿíèé îïèñàíû âðàìêàõ �åíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ. Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿåòðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà, ýêðàíèðîâàíèå è ðàçìåðâîçíèêàþùèõ ñîñòîÿíèé. Ôàçîâîå ðàññëîåíèå,âçàèìîñâÿçàííîå ñ îáðàçîâàíèåì çàðÿäîâûõ íåîäíî�ðîäíîñòåé, ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì èç-çà áîëüøèõçíà÷åíèé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè è ìàëîéïëîòíîñòè äîïîëíèòåëüíîãî çàðÿäà â îáëàñòè ëîêà�ëèçàöèè. Ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàììà ñèñòåìûè ñäåëàíû îöåíêè âûèãðûøà â ýíåðãèè òàêîãîñîñòîÿíèÿ.Àâòîðû áëàãîäàðíû À. Ñ. Àëåêñàíäðîâó,À. Ï. Ëåâàíþêó, Á. Ç. Ìàëêèíó, Ä. Ìèõàéëîâè÷óè �. Á. Òåéòåëüáàóìó çà ïëîäîòâîðíîå îáñóæäåíèåðåçóëüòàòîâ è ïîëåçíûå çàìå÷àíèÿ.328
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