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ÝÍÅ��Èß È Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÇÍÀ×ÅÍÈÅ ÏÀ�ÀÌÅÒ�À ÈÎÍÍÎÉÑÂßÇÈ Ò�ÅÕÌÅ�ÍÎ�Î ÁÈÏÎËß�ÎÍÀ ÁÎËÜØÎ�Î �ÀÄÈÓÑÀÂ. Ä. Ëàõíî *Èíñòèòóò ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðîáëåì áèîëîãèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142290, Ïóùèíî, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 31 àâãóñòà 2009 ã.�àçâèòà òåîðèÿ áèïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçè áîëüøîãî ðàäèóñà. Îáñóæäàåòñÿ âîçìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿòðåõìåðíûõ áèïîëÿðîíîâ â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ. Äëÿ ýíåðãèè áèïîëÿðîíà ïîëó÷åíàíèçøàÿ âàðèàöèîííàÿ îöåíêà ïðè � > 8, ãäå � � êîíñòàíòà ýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿçè. Äëÿ êðèòè÷åñêî-ãî ïàðàìåòðà èîííîé ñâÿçè �
 = "1="0, ãäå "1, "0 � âûñîêî÷àñòîòíàÿ è ñòàòè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêèåïðîíèöàåìîñòè, ïîëó÷åíî çíà÷åíèå �
 = 0:2496.Èíòåðåñ ê ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâèÿì(ÝÔÂ) îáóñëîâëåí íå òîëüêî èõ îáùå�èçè÷åñêèìçíà÷åíèåì, íî è èõ âîçìîæíûìè ïðèëîæåíèÿìè âòåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Èññëåäîâàíèÿ ìíîãî÷èñ�ëåííûõ ÿâëåíèé, â êîòîðûõ ÝÔÂ èãðàåò îïðåäåëÿ�þùóþ ðîëü, íàõîäèëèñü â öåíòðå âíèìàíèÿ âñåãîïåðèîäà ñòàíîâëåíèÿ ñîâðåìåííîé �èçèêè. Âàæíîåìåñòî ñðåäè �óíäàìåíòàëüíûõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñèçó÷åíèåì ýëåêòðîí-�îíîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, çà�íèìàåò ïðîáëåìà áèïîëÿðîíà. Áîëüøîå âíèìàíèå,óäåëÿåìîå â ïîñëåäíèå ãîäû ïðîáëåìå áèïîëÿðîíà,ñâÿçàíî ñ ïîïûòêàìè îáúÿñíèòü ÿâëåíèå ñâåðõïðîâî�äèìîñòè íà îñíîâå ìåõàíèçìà áîçå-êîíäåíñàöèè áè�ïîëÿðîííîãî ãàçà. Â ñâÿçè ñ ýòèì èçó÷åíèå óñëî�âèé, ïðè êîòîðûõ áèïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ áóäóòñòàáèëüíû, èìååò ïåðâîñòåïåííîå çíà÷åíèå. Ïîäðîá�íîå èçëîæåíèå òåîðèè áèïîëÿðîíîâ áîëüøîãî ðàäèó�ñà, êîòîðûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿþòñÿ îñíîâíûìèêàíäèäàòàìè íà ðîëü çàðÿæåííûõ áîçîíîâ, îáðàçó�þùèõ êîíäåíñàò Áîçå �Ýéíøòåéíà â ðåàëüíîì ïðî�ñòðàíñòâå, äàeòñÿ â îáçîðàõ [1; 2℄.Èçó÷åíèå ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ óñòîé÷èâîãîäâóõýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ â êðèñòàëëå, èëèáèïîëÿðîíà, êàê ïðàâèëî, ñâÿçàíî ñ íàõîæäåíèåìïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó äâóìÿ ïîëÿðîíàìèêàê �óíêöèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìè. Äëÿ áèïîëÿ�ðîíà áîëüøîãî ðàäèóñà îáëàñòü åãî ñóùåñòâîâàíèÿîãðàíè÷åíà ñî ñòîðîíû �ðeëèõîâñêîé êîíñòàíòûÝÔÂ � äîâîëüíî áîëüøèì çíà÷åíèåì �
 = 6:8 [3℄,íèæå êîòîðîãî ñâÿçàííîå áèïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå*E-mail: lak�impb.psn.ru

íå ñóùåñòâóåò. Â ñâÿçè ñ òðåáîâàíèåì áîëüøîéâåëè÷èíû �
, êîòîðîå ìîæåò íå âûïîëíÿòüñÿ ââûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ, ðÿä ðàáîòáûë ïîñâÿùeí èçó÷åíèþ âêëàäà äðóãèõ òèïîââçàèìîäåéñòâèÿ è ñèììåòðèé ñïàðèâàíèÿ [4; 5℄.Â äàííîé ðàáîòå îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåìòîëüêî �ðeëèõîâñêîãî ÝÔÂ, ïîñêîëüêó ðàññìàò�ðèâàåìûé íèæå ïîäõîä ìîæíî îáîáùèòü è íàäðóãèå òèïû âçàèìîäåéñòâèé. Ýòî ïðåäñòàâëÿåòñÿòåì áîëåå àêòóàëüíûì, ïîñêîëüêó â ïîñëåäíååâðåìÿ áûëè ïîëó÷åíû âåñêèå àðãóìåíòû, ÷òîáûñ÷èòàòü ÝÔÂ â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîä�íèêàõ ñèëüíûì [6�8℄. Èìåþòñÿ òàêæå àðãóìåíòûâ ïîëüçó òîãî, ÷òî âñëåäñòâèå ñëàáîé ýêðàíèðîâ�êè âûñîêî÷àñòîòíûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ ÝÔÂâ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ áîëååàäåêâàòíî îïèñûâàòü íå â ðàìêàõ êîíòàêòíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ õîëñòåéíîâñêîé ìîäåëè ïîëÿðî�íà [9℄, à ïîñðåäñòâîì äàëüíîäåéñòâóþùåãî ÝÔÂ�ðeëèõîâñêîãî òèïà [10℄.Äëÿ ãàìèëüòîíèàíà Ôðeëèõà íèçøèå çíà÷åíèÿýíåðãèè áèïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé, îïðåäåëÿåìûõÝÔÂ, äëÿ � < 8 áûëè ïîëó÷åíû â [3; 11; 12℄, à äëÿ� > 8 â [12�15℄.Âïëîòü äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè ìíîãî÷èñëåííûåïîïûòêè íàéòè òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîå ðåøå�íèå áèïîëÿðîííîé ïðîáëåìû âàðèàöèîííûìè ìåòî�äàìè ïîñðåäñòâîì ïðÿìîé âàðèàöèè âîëíîâîé �óíê�öèè (ÂÔ) äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìû [1; 16; 17℄ ïðèâî�äèëè ê á�îëüøèì çíà÷åíèÿì ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ áèïîëÿðîíà, ÷åì òå, â êîòîðûõ èñïîëüçîâàëàñü926



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010 Ýíåðãèÿ è êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà : : :ÂÔ, íå îáëàäàþùàÿ òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíî�ñòüþ [11; 12; 15; 18℄.Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå íèç�øåé âàðèàöèîííîé îöåíêè ýíåðãèè áèïîëÿðîíà âðàìêàõ òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíîãî ïîäõîäà è èí�òåðïðåòàöèÿ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðèìåíèòåëü�íî ê âîçìîæíîñòè áèïîëÿðîííîé âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè.Íàøå ðàññìîòðåíèå îñíîâûâàåòñÿ íà ïðåîáðàçî�âàíèè �åéçåíáåðãà, êîòîðîå áûëî èñïîëüçîâàíî â ðà�áîòå [19℄ äëÿ èñêëþ÷åíèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîð�äèíàò èç ïîëÿðîííîãî ãàìèëüòîíèàíà. Áóäó÷è ïðè�ìåíåííûì ê ñëó÷àþ áèïîëÿðîíà, ýòî ïðåîáðàçîâà�íèå ïðèâîäèò ê ãàìèëüòîíèàíó, ñîäåðæàùåìó òîëü�êî ðàçíîñòè êîîðäèíàò ýëåêòðîíîâ, ÷òî äåëàåò åãîàâòîìàòè÷åñêè òðàíñëÿöèîííî-èíâàðèàíòíûì.Áóäåì èñõîäèòü èç ãàìèëüòîíèàíà Ôðåëèõà äëÿáèïîëÿðîíà:Ĥ = � ~22m�r1 � ~22m�r2 ++Xk ~!aykak + U(jr1 � r2j) ++Xk (Vkeikr1ak + Vkeikr2ak +H.
.);U(jr1 � r2j) = e2"1jr1 � r2j ; (1)
ãäå m � ý��åêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà; r1, r2 � êî�îðäèíàòû ñîîòâåòñòâåííî ïåðâîãî è âòîðîãî ýëåêòðî�íà; ayk, ak � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ�îíîíîâ ñ ýíåðãèåé ~!,Vk = ekr2�~!~"V ; ~"�1 = "�11 � "�10 ; (2)ãäå e � çàðÿä ýëåêòðîíà, "1 è "0 � âûñîêî÷àñòîò�íàÿ è ñòàòè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêèå ïðîíèöàåìîñòè,V � îáúåì ñèñòåìû.Â ñèñòåìå öåíòðà ìàññ ãàìèëüòîíèàí (1) ïðèìåòâèä̂H = � ~22Me�R� ~22�e�r+U(jrj)+Xk ~!aykak++Xk 2 
os k � r2 (Vk ak eik�R +H.
.);R = r1 + r22 ; r = r1 � r2;Me = 2m; �e = m=2: (3)
Â äàëüíåéøåì áóäåì ïîëàãàòü ~ = 1, ! = 1, Me = 1(ñîîòâåòñòâåííî �e = 1=4).

Êîîðäèíàòû öåíòðà ìàññ R ìîãóò áûòü èñêëþ÷å�íû èç ãàìèëüòîíèàíà (3) ïîñðåäñòâîì êàíîíè÷åñêîãîïðåîáðàçîâàíèÿ �åéçåíáåðãàŜ1 = exp f�iXk k aykakgR; (4)~̂H = Ŝ�11 Ĥ Ŝ1 = �2�r + U(jrj) +Xk ayk ak ++Xk 2 
os k � r2 (Vk ak + V �k ayk) ++ 12  Xk k ayk ak!2 : (5)Èç �îðìóëû (5) ñëåäóåò, ÷òî òî÷íîå ðåøåíèå áèïîëÿ�ðîííîé ïðîáëåìû îïðåäåëÿåòñÿ âîëíîâîé �óíêöèåé	(r), ñîäåðæàùåé òîëüêî îòíîñèòåëüíûå êîîðäèíà�òû r, è, òàêèì îáðàçîì, ÿâëÿþùåéñÿ òðàíñëÿöèîí�íî-èíâàðèàíòíîé.Óñðåäíåíèå ~̂H ïî 	(r) ïðèâîäèò ê ãàìèëüòîíèà�íó �̂H :�̂H = 12(Xk k ayk ak)2 +Xk ayk ak ++Xk �Vk(ak + ayk) + �T + �U; (6)�Vk = 2Vkh	j 
os k � r2 j	i; �U = h	jU(r)j	i;�T = �2h	j�rj	i:Êàíîíè÷åñêîå ïðåîáðàçîâàíèå Ëè, Ëîó è Ïàéíñà(LLP) [19℄ ýòîãî ãàìèëüòîíèàíàŜ2 = exp(Xk fk (ak � ayk)) (7)äàåò ~̂�H = Ŝ�12 �̂H Ŝ2; ~̂�H = Ĥ0 + Ĥ1; (8)Ĥ0 = �T+�U+2Xk �Vkfk+Xk f2k+12  Xk kfk!2++Xk  1+k22 +kXk0 k0f2k0!aykak+12Xk; k0 (k � k0)�� fk fk0(ak ak0 + ayk ayk0 + ayk ak0 + ak ayk0 ); (9)927



Â. Ä. Ëàõíî ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010Ĥ1 =Xk " �Vk+fk 1+k22 +kXk0 k0f2k0!# (ak+ayk)++Xk;k0 (k � k0)[fk0 ayk akak0 + fk0 aykayk0ak℄ ++ 12Xk;k0 (k � k0)aykayk0akak0 : (10)Çàìåòèì, ÷òî ïåðåõîä ê ãàìèëüòîíèàíó (8), îñóùå�ñòâëÿåìûé ïîñðåäñòâîì êàíîíè÷åñêîãî ïðåîáðàçîâà�íèÿ ak ! ak � fk, â îòëè÷èå îò àíàëîãè÷íîãî ïðå�îáðàçîâàíèÿ ak ! ak � Vk��k=~! (ãäå ��k � �ó�ðüå-êîìïîíåíòà ïëîòíîñòè çàðÿäîâîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ) íåïîñðåäñòâåííî â èñõîäíîì ãàìèëüòîíèàíå (1),ïðèâîäèò ñêîðåå ê ñëó÷àþ ñëàáîé, ÷åì ñèëüíîé ñâÿ�çè. �àññìîòðèì ýòó ñèòóàöèþ ïîäðîáíåå â ñëó÷àå îä�íîãî ïîëÿðîíà, ãàìèëüòîíèàí êîòîðîãî èìååò âèäĤp = � ~22m�r +Xk (Vkeikrak +H.
) ++Xk ~!aykak: (11)�åçóëüòàòû ñèëüíîé ñâÿçè ïîëó÷àþòñÿ èç �îðìó�ëû (11) íåìåäëåííî ïðè âûáîðå ïðîáíîé ÂÔ â âèäåj	i = '(r) expXk Vk ��k~! (ak � ayk)j0i: (12)Ñ èñïîëüçîâàíèåì (12) âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé ýíåð�ãèè E = h	jĤpj	i ïðèâîäèò ê ïåêàðîâñêîìó �óíê�öèîíàëó ïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçè:E = ~22m Z jr'j2d3r �Xk V 2k~! ��k�k: (13)Â ïîäõîäå LLP èñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí (11) ïîñðåä�ñòâîì êàíîíè÷åñêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ âèäà (4) ïðåîá�ðàçîâûâàåòñÿ â ãàìèëüòîíèàíĤ 0p = ~22m  Xk (kaykak)!2 +Xk Vk(ak + ayk) ++Xk ~!aykak: (14)Äëÿ íàõîæäåíèÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, îòâå�÷àþùåãî Ĥ 0p, LLP âûáèðàþò ïðîáíóþ ÂÔ â âèäå	 = Ŝ2j0i: (15)Âåëè÷èíà fk â Ŝ2 (7) îïðåäåëÿåòñÿ ïðè ìèíèìèçàöèèýíåðãèè E = h0jŜ�12 jĤ 0pjŜ2j0i, ÷òî äàeò

E = 2Xk fkVk + ~22m "Xk kf2k#2 +Xk ~2k22m f2k ++Xk ~!f2k ; (16)fk = � Vk~! + ~2k2=2m: (17)Ïîäñòàíîâêà �îðìóëû (17) â (16) äàeò E = ��~! �ýíåðãèþ ïîëÿðîíà â ïðåäåëå ñëàáîé ñâÿçè. Òàêèì îá�ðàçîì, æåëàíèå ïîñòðîèòü òðàíñëÿöèîííî-èíâàðè-àíòíóþ òåîðèþ ïîëÿðîíà ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà êáåñêîîðäèíàòíîìó ãàìèëüòîíèàíó LLP ñòàëêèâàåòñÿñ ïðîáëåìîé íåâîñïðîèçâîäèìîñòè ïðåäåëà ñèëüíîéñâÿçè. Ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ÂÔj	LLP i = exp(�iXk kaykak) r �� exp(Xk fk(ak � ayk)) j0i; (18)âûáðàííàÿ LLP äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè ïîëÿðîíà, îïðå�äåëÿåìîé ãàìèëüòîíèàíîì (11) â ïðåäåëå ñèëüíîéñâÿçè, ÿâëÿåòñÿ ïëîõîé ïðîáíîé ÂÔ.Âñå ñêàçàííîå îòíîñèòñÿ è ê ñëó÷àþ áèïîëÿðîíà:ïðèìåíåíèå ìåòîäà LLP ê áåñêîîðäèíàòíîìó ãàìèëü�òîíèàíó (6) ïðèâîäèò ê ïðåäåëó ñëàáîé ñâÿçè, â êîòî�ðîì ñâÿçàííîå áèïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå îêàçûâàåòñÿíåâîçìîæíûì [20℄. Ïîïûòêà ðåøèòü ýòó ïðîáëåìóáûëà ïðåäïðèíÿòà â ðàáîòå [17℄. Â ýòîé ðàáîòå èñ�ïîëüçîâàëàñü ãèáðèäíàÿ ÂÔ, ñêîíñòðóèðîâàííàÿ ñïîìîùüþ ÂÔ (12) è (18). Òàêîé ïîäõîä àâòîìàòè÷å�ñêè ïðèâîäèò ê ïîòåðå òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíò�íîñòè è íå äîáàâëÿåò êàêèõ-ëèáî íîâûõ ðåçóëüòàòîââ òåîðèè áèïîëÿðîíà.�åøåíèå ïðîáëåìû ïåðåõîäà ê ñëó÷àþ ñèëüíîéñâÿçè â áåñêîîðäèíàòíîì ãàìèëüòîíèàíå áûëî íàé�äåíî â ðàáîòå [21℄ â òå÷åíèå äëèòåëüíîãî âðåìåíèîñòàâàâøåéñÿ â òåíè.Äëÿ ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè, îïðåäåëÿåìîé ~̂�H, âðàáîòå [21℄ áûëà âûáðàíà ÂÔ j�0i, ÿâëÿþùàÿñÿ ñîá�ñòâåííîé �óíêöèåé îïåðàòîðà Ĥ0 (9):j�0i = 
 exp 12 �ZZ aykAkk0ayk0dk dk0� j0i;Â� = M̂�M̂�1+ ; (19)ãäå 
 � íîðìèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà. Îïåðàòîðû M̂�îïðåäåëÿþòñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè928



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010 Ýíåðãèÿ è êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà : : :(M̂�)kk0 = 12(!k!k0)�1=2(!k � !k0)���Æ(k�k0)+k � k0fkfk0 2(!k!k0)1=2(!2k0�!2k � i")D�(!2k)� ; (20)D�(!2p) = 1 + 13�2 Z f2kk4!k!2k � !2p � i" dk;!k = 1 + k22 + kXk0 k0f2k0 : (21)Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [21℄, òàêîé âûáîð ïðîáíîé ÂÔîáðàùàåò ìàòåìàòè÷åñêîå îæèäàíèå äëÿ ãàìèëüòî�íèàíà H1 â íóëü.Â ðåçóëüòàòå, èñïîëüçóÿ ïðèáëèæåííóþ âîëíî�âóþ �óíêöèþ 	0 äëÿ áèïîëÿðîííîãî ãàìèëüòîíèà�íà (1) â âèäåj	0i = 	(r) exp(�iXk kaykakR)�� exp(Xk fk(ak � ayk)) j�0i; (22)äëÿ ýíåðãèè áèïîëÿðîíà ïîëó÷èìE = �E + 2Xk �Vkfk +Xk f2k + �T + �U; (23)ãäå�E = 14�2 1Z0 k4f2k dk1 +Q + 112�4 1Z0 k4p4f2kf2p �� !p(!k!p + !k(!k + !p) + 1)(!k + !p)2(!2p � 1)jD+(!2p)j2 dp dk;Q = 13�2 1Z0 k4f2k!k!2k � 1 dk: (24)
Èç �îðìóë (23), (24) ìîæíî ïîëó÷èòü óðàâíåíèÿäëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè áèïîëÿðîíà, âàðüèðóÿ Eïî fk è 	. Ïîäñòàíîâêà fk è 	, ïîëó÷åííûõ ïîñðåä�ñòâîì ðåøåíèÿ ýòèõ óðàâíåíèé, â âûðàæåíèå (23)äàåò çíà÷åíèå ýíåðãèè áèïîëÿðîíà E. Òàê êàê ðåøå�íèå ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì óðàâíåíèé ïðåäñòàâ�ëÿåò áîëüøèå òðóäíîñòè, èñïîëüçóåì âàðèàöèîííûéïîäõîä, ïîëàãàÿfk = � �Vk; 	(r) = � 2�l2�3=4 exp��r2l2 � ; (25)ãäå l � âàðèàöèîííûé ïàðàìåòð. Ïîäñòàíîâêà �îð�ìóëû (25) â (23), (24) ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó âûðà�æåíèþ äëÿ ýíåðãèè áèïîëÿðîíà E:E = 26:25l2 � 8p� "2� 1=p21� � # �l ; (26)

ãäå � = "1="0, � = (e2=~~")pm=2~! � êîíñòàíòàýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿçè. Âåëè÷èíà E (26) èìååòìèíèìóì ïðè l � p�� � 6:56 12� 1=p21� � : (27)Ýòî ïðèâîäèò ê ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ðàâ�íîé E � �0:194"2� 1=p21� � #2 �2: (28)Èç �îðìóëû (28) âûòåêàåò êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèåïàðàìåòðà èîííîé ñâÿçè �
 = 0:2496, êîòîðîåñîîòâåòñòâóåò ìàêñèìàëüíîé âåëè÷èíå ïàðàìåòðà� = "1="0, îïðåäåëÿåìîãî èç óñëîâèÿE < �2Epol; (29)ãäå Epol = �0:1085128�2 � ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ ïîëÿðîíà â ïðåäåëå ñèëüíîé ñâÿçè. Óñëî�âèå (29) îïðåäåëÿåò îáëàñòü, â êîòîðîé áèïîëÿðîí�íîå ñîñòîÿíèå ñòàáèëüíî îòíîñèòåëüíî ðàñïàäà íàäâà ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèÿ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòûçíà÷èòåëüíî ðàñøèðÿþò îáëàñòü ñòàáèëüíîñòè áèïî�ëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé: 0 < � < �
. Íàèáîëüøåå çíà�÷åíèå âåëè÷èíû �
 áûëî ïîëó÷åíî â ðàáîòàõ [15; 22℄è ðàâíî �
 = 0:143 : : : Äëÿ � = 0 è � ! 1 âåëè÷è�íà áèïîëÿðîííîé ýíåðãèè E = �0:3243�2, âûòåêàþ�ùàÿ èç âûðàæåíèÿ (28), ÿâëÿåòñÿ íèçøåé èç âñåõ,êîòîðûå äî ñèõ ïîð áûëè ïîëó÷åíû âàðèàöèîííû�ìè ìåòîäàìè (íàèìåíüøåå çíà÷åíèå äëÿ áèïîëÿðîí�íîé ýíåðãèè áûëî ïîëó÷åíî â ðàáîòå [12℄ è ðàâíîE = �0:273024�2).Â òàáëèöå ñðàâíèâàþòñÿ áèïîëÿðîííûå ýíåðãèèE = EBPL�2, îïðåäåëÿåìûå âûðàæåíèåì (28) äëÿ� = 7 è � = 9, ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè çíà÷åíèÿìè,ïîëó÷åííûìè â ðàáîòå [11℄ (E = EBPA�2) è â ðà�áîòå [12℄ (E = EBPK�2). Èç òàáëèöû ñëåäóåò, ÷òîïðè � = 9 äëÿ âñåõ çíà÷åíèé � ýíåðãèÿ, îïðåäåëÿ�åìàÿ �îðìóëîé (28), ÿâëÿåòñÿ íèçøåé. Ïðè � > 8ýíåðãèÿ, îïðåäåëÿåìàÿ âûðàæåíèåì (28), íèæå, ÷åìïîëó÷åííàÿ â ðàáîòå [11℄. Òàê êàê ýíåðãèÿ áèïîëÿðî�íà, ïîëó÷åííàÿ â ðàáîòå [11℄ â îáëàñòè 25 > � > 8,ìåíüøå, ÷åì íàéäåííàÿ â ðàáîòå [3℄, à ýíåðãèÿ, ïî�ëó÷åííàÿ â ðàáîòå [12℄ äëÿ � > 25, ìåíüøå, ÷åì ïî�ëó÷åííàÿ â ðàáîòå [11℄, è ýíåðãèÿ áèïîëÿðîíà, ïî�ëó÷åííàÿ â äàííîé ðàáîòå ïðè � > 8, íèæå ïîëó�÷åííîé â ðàáîòàõ [11; 12℄, òî âî âñåì äèàïàçîíå èç�ìåíåíèÿ � íàèìåíüøåé ýíåðãèåé ïðè � < 8 áóäåòïîëó÷åííàÿ â ðàáîòå [3℄, à ïðè � > 8 � ïîëó÷åííàÿ7 ÆÝÒÔ, âûï. 5 929



Â. Ä. Ëàõíî ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010Òàáëèöà� = 7� EBPK [12℄ EBPA [11℄ EBPL (28)0 �16:234 �16:067 �15:90.01 �16:053 �15:910 �15:720.1 �14:598 �14:5 �14:2� = 9� EBPK [12℄ EBPA [11℄ EBPL (28)0 �24:927 �24:652 �26:270.01 �24:650 �24:354 �25:9760.1 �22:068 �21:756 �23:17â äàííîé ðàáîòå. Åñëè èñõîäèòü èç òîãî, ÷òî ñîãëàñ�íî [3℄ áèïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå âîçìîæíî ëèøü ïðè� > �
 = 6:8 [3℄, òî îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè ïîäõî�äà [3℄ ëåæèò â îáëàñòè çíà÷åíèé � 2 (6:8; 8). Äëÿ� > 8 ýíåðãèÿ áèïîëÿðîíà áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ âûðà�æåíèåì (28).Ïðè÷èíà íåòî÷íîñòè ïîäõîäà [3℄ â ïðåäåëå ñèëü�íîé ñâÿçè, ïî-âèäèìîìó, ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Êàêè â äàííîé ðàáîòå, â ñòàòüå [3℄ âû÷èñëåíèå âåëè÷èí�Vk; �U; T ïðîâîäèëîñü ñ ÂÔ îñöèëëÿòîðíîãî òèïà. �à�ìèëüòîíèàí (6), ñîâïàäàþùèé ïî ñòðóêòóðå ñ îäíî�ïîëÿðîííûì, èçó÷àëñÿ â ðàáîòå [3℄ ñ èñïîëüçîâàíè�åì �åéíìàíîâñêîãî ïîäõîäà [23℄, êîòîðûé â ïðåäåëåñèëüíîé ñâÿçè äàåò áîëåå âûñîêîå çíà÷åíèå ýíåðãèè,÷åì â òåîðèè Ïåêàðà.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ïî-íîâîìóâçãëÿíóòü íà áèïîëÿðîííûé ìåõàíèçì ñâåðõïðîâî�äèìîñòè â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ.Òàê, íàïðèìåð, äëÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñâåðõ�ïðîâîäíèêà La2CuO4 ýêñïåðèìåíò [24℄ äàåò ñëåäó�þùèå âåëè÷èíû äèýëåêòðè÷åñêèõ ïðîíèöàåìîñòåé:"1 = 4 è "0 = 50 â ñëîÿõ CuO2, è "0 = 23 â ïåðïåíäè�êóëÿðíîì íàïðàâëåíèè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î áîëü�øîé àíèçîòðîïèè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè.Ýòî äàåò �
k = 0:08 â ïëîñêîñòÿõ CuO2 è �
? = 0:174â ïåðïåíäèêóëÿðíîì íàïðàâëåíèè. Íàèáîëüøåå çíà�÷åíèå �
 = 0:143 (ñì. [15; 22℄ è ññûëêè â íèõ) ïðèâî�äèëî ê âûâîäó, ÷òî áèïîëÿðîííûé ìåõàíèçì ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè ìîæåò áûòü îáóñëîâëåí òîëüêî äâó�ìåðíûìè è îäíîìåðíûìè áèïîëÿðîíàìè [25℄. Âåëè�÷èíà �
 = 0:2496, ïîëó÷åííàÿ â äàííîé ðàáîòå, ïðè�âîäèò ê âûâîäó, ÷òî ñâåðõïðîâîäèìîñòü â La2CuO4ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíà òðåõìåðíûìè áèïîëÿðîíà�ìè áîëüøîãî ðàäèóñà, ïîñêîëüêó �
 > �
?. Áîëüøàÿ

âåëè÷èíà ýíåðãèè ñâÿçè áèïîëÿðîíà, ïîëó÷åííàÿ âðàáîòå, ðàñøèðÿåò îáëàñòü èõ ñòàáèëüíîñòè, ÷òî òàê�æå óêàçûâàåò íà âîçìîæíîñòü 3D-áèïîëÿðîíîâ â îê�ñèäàõ ìåäè.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîëó÷åííûå â ðàáîòåðåçóëüòàòû îñíîâûâàþòñÿ íà âàðèàöèîííîì ïîäõî�äå, êîòîðûé áûë èñïîëüçîâàí äâàæäû: âî-ïåðâûõïðè âûáîðå ïðîáíîé ÂÔ â âèäå (22), êîòîðûéîáðàùàåò â íóëü âêëàä îò îïåðàòîðà Ĥ1 (10) è,âî-âòîðûõ, ïðè âûáîðå 	(r) â âèäå ãàóññîâñêîé�óíêöèè (25). Äàëüíåéøåå ïðîäâèæåíèå ïî óòî÷�íåíèþ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ áèïîëÿðîíàòðåáóåò âûáîðà áîëåå òî÷íîé (è, ñîîòâåòñòâåííî,áîëåå ñëîæíîé) ÂÔ, ÷òî ìîæåò ñäåëàòü äàëüíåé�øèé ïðîãðåññ â ýòîì íàïðàâëåíèè ïðàêòè÷åñêèíåâîçìîæíûì. Â ñâÿçè ñ ýòèì îáðàòèì âíèìàíèåíà òî, ÷òî áîëåå ý��åêòèâíûì ïîäõîäîì äëÿðàñ÷åòà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ áèïîëÿðîíà ìîæåòîêàçàòüñÿ èñïîëüçîâàíèå äèàãðàììíûõ êâàíòîâûõìîíòå-êàðëîâñêèõ àëãîðèòìîâ [26; 27℄ ïîñëå èõñîîòâåòñòâóþùåé àäàïòàöèè íà ñëó÷àé äàëüíîäåé�ñòâóþùåãî ÝÔÂ.Àâòîð áëàãîäàðåí À. Â. Òóëóáó, îáðàòèâøåìóåãî âíèìàíèå íà òîò �àêò, ÷òî ðàáîòà [21℄ âîñïðîèç�âîäèò ðåçóëüòàòû òåîðèè ïîëÿðîíà ñèëüíîé ñâÿçèïîñëå óñòðàíåíèÿ èç ïîëÿðîííîãî ãàìèëüòîíèàíàêîîðäèíàò ãåéçåíáåðãîâñêèì ïðåîáðàçîâàíèåì.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �09-07-12073).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. A. Smondyrev and V. M. Fomin, in: Polarons andAppli
ations, ed. by V. D. Lakhno, Wiley, Chi
hester(1994), p. 514.2. J. T. Devreese and A. S. Alexandrov, Rep. Progr. Phys72, 1 (2009).3. G. Verbist, F. M. Peeters, and J. T. Devreese, Phys.Rev. B 43, 2712 (1991).4. O. Gunnarsson and O. R�os
h, J. Phys.: Condens.Matter 20, ID 043201 (2008).5. L. Vidmar, J. Bon�
a, S. Maekawa, and T. Tohyama,Phys. Rev. Lett 103, 186401 (2009).6. W. Meevasana, T. P. Devereaux, N. Nagaosa,Z.-X. Shen, and J. Zaanen, Phys. Rev. B 74, ID 174524(2006).930



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010 Ýíåðãèÿ è êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà : : :7. W. Meevasana, N. J. Ingle, D. H. Lu et al., Phys. Rev.Lett 96, ID 157003 (2006).8. A. S. Mish
henko, N. Nagaosa, Z.-X. Shen et al., Phys.Rev. Lett. 100, ID 166401 (2008).9. T. Holstein, Ann. Phys. 8, 343 (1959).10. A. S. Alexandrov and P. E. Kornilovit
h, Phys. Rev.Lett. 82, 807 (1999).11. J. Adamowski and S. Bednarek, J. Phys.: Condens.Matter 4, 2845 (1992).12. N. I. Kashirina, V. D. Lakhno, and V. V. Sy
hyov,Phys. Stat. Sol. (b) 234, 235 (2002).13. N. I. Kashirina, V. D. Lakhno, and V. V. Sy
hyov,Phys. Rev. B 71, 134301 (2005).14. Ñ. �. Ñóïðóí, Á. ß. Ìîéæåñ, ÔÒÒ 24, 1571 (1982).15. N. I. Kashirina, V. D. Lakhno, and V. V. Sy
hyov,Phys. Stat. Sol. (b) 239, 174 (2003).16. G. Verbist, M. A. Smondyrev, F. M. Peeters, andJ. T. Devreese, Phys. Rev. B 45, 5662 (1992).17. P. Vansant, M. A. Smondyrev, F. M. Peeters, andJ. T. Devreese, J. Phys. A 27, 7925 (1994).

18. Â. Ë. Âèíåöêèé, O. Ìåðåäîâ, Â. A. ßí÷óê, ÒÝÕ 25,641 (1989).19. T. D. Lee, F. Low, and D. Pines, Phys. Rev. 88, 960(1952).20. È. Â. Àìèðõàíîâ, È. Â. Ïóçûíèí, Ò. À. Ñòðèæ,Â. Ä. Ëàõíî, Èçâ. �ÀÍ Ñåð. Ôèç. 59, 106 (1995).21. À. Â. Òóëóá, ÆÝÒÔ 14, 1828 (1961).22. N. I. Kashirina, V. D. Lakhno, and V. V. Sy
hyov,Semi
ondu
tor Phys., Quantum Ele
troni
s and Op-toele
troni
s 5, 235 (2002).23. R. P. Feynman, Phys. Rev. 97, 660 (1955).24. D. Reagor, E. Ahrens, S. -W. Cheong, A. Migliori, andZ. Fisk, Phys. Rev. Lett. 62, 2048 (1989).25. G. Verbist, F. M. Peeters, and J. T. Devreese, Phys.S
r. 39, 66 (1991).26. N. V. Prokof'ev, B. V. Svistunov, and I. S. Tupitsyn,JETP 87, 310 (1998).27. A. Ma
ridin, G. A. Sawatzky, and M. Jarrell, Phys.Rev. B 69, 245111 (2004).

931 7*


