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ÊËÀÑÒÅ�ÍÀß ÒÅÎ�Èß ÂÎÇÌÓÙÅÍÈÉ ÄËß ÌÎÄÅËÈÕÀÁÁÀ�ÄÀ Ñ ÒÎ×ÍÛÌ Ó×ÅÒÎÌ ÁËÈÆÍÅ�Î ÌÀ�ÍÈÒÍÎ�ÎÏÎ�ßÄÊÀ Â ÊËÀÑÒÅ�Å 2� 2Ñ. Â. Íèêîëàåâ a;b*, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ a;
aÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê,bÎìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ô. Ì. Äîñòîåâñêîãî644077, Îìñê, �îññèÿ
Ñèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 äåêàáðÿ 2009 ã.Ïðåäñòàâëåíà êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ äâóìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà, ïîñòðîåííàÿ ñ èñïîëü-çîâàíèåì X-îïåðàòîðîâ â ïðèáëèæåíèè Õàááàðä-I. Òî÷íûé ó÷åò áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà îñóùå-ñòâëÿëñÿ ïóòåì ðàçáèåíèÿ âñåé ðåøåòêè íà îòäåëüíûå 2� 2-êëàñòåðû è ðåøåíèÿ çàäà÷è íà ñîáñòâåííûåçíà÷åíèÿ â îòäåëüíî âçÿòîì êëàñòåðå ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ñ ó÷åòîì âñåõ âîçáóæäåííûõ óðîâ-íåé. �àññìîòðåí ñëó÷àé ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ ñ ó÷åòîì ïåðåñêîêîâ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Âðåçóëüòàòå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ áûëà îáíàðóæåíà òåíåâàÿ çîíà â ñïåêòðå êâàçè÷àñòèö. Òàêæå áûëî ïîëó-÷åíî, ÷òî ùåëü â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êâàçè÷àñòè÷íîãî ñïåêòðà ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ñóùåñòâóåò ïðèñêîëü óãîäíî ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U , è ñ ðîñòîì ïîñëåäíåãî óâåëè-÷èâàåòñÿ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî íàëè÷èå ýòîé ùåëè â ñïåêòðå îáÿçàíî �îðìèðîâàíèþ áëèæíåãî àíòè�åððî-ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Èññëåäîâàíèå òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïîêàçàëî, ÷òî ïåðåõîäìåòàëë�äèýëåêòðèê ïðîèñõîäèò íåïðåðûâíûì îáðàçîì. Ïîêàçàíî íàëè÷èå äâóõ õàðàêòåðíûõ ìàñøòàáîâýíåðãèé ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, áîëüøèé ñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåì ïñåâäîùåëè â îêðåñòíîñòè óðîâ-íÿ Ôåðìè, à ìåíüøèé � ñ òåìïåðàòóðîé ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Îáðàçîâàíèÿ ïèêà â ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè, êàê ïîëó÷àåòñÿ â òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ âáëèçè ïåðåõîäàìåòàëë�äèýëåêòðèê, íå âûÿâëåíî.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇà ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ ñòàëî ïîíÿòíî, ÷òîêîððåëÿöèîííûå ý��åêòû èãðàþò îñíîâíóþ ðîëü â�îðìèðîâàíèè �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ áîëüøîé ãðóïïûìàòåðèàëîâ ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿ�ìè, â ÷àñòíîñòè, âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîä�íèêîâ. Òàêæå íå ïîñëåäíèì �àêòîðîì, âëèÿþùèìíà ñâîéñòâà ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ, ÿâëÿåòñÿ êâàçèäâóìåð�íîñòü èõ ñòðóêòóðû.Ñàìîé ïåðñïåêòèâíîé ìîäåëüþ äëÿ òåîðåòè÷å�ñêîãî èññëåäîâàíèÿ êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì ñ ñèëü�íûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè ÿâëÿåòñÿ äâó�ìåðíàÿ ìîäåëü Õàááàðäà [1℄. Íåñìîòðÿ íà âíåøíþþïðîñòîòó, ýòà ìîäåëü ñïîñîáíà âûÿâèòü îáùèå �óí�*E-mail: 25sergeyn�mail.ru

äàìåíòàëüíûå ñâîéñòâà ïîäîáíûõ ìàòåðèàëîâ. Âàæ�íûì ñäåðæèâàþùèì �àêòîðîì â äåòàëüíîì òåîðå�òè÷åñêîì îïèñàíèè ñâîéñòâ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõñèñòåì èãðàåò òîò �àêò, ÷òî êèíåòè÷åñêàÿ è ïîòåíöè�àëüíàÿ ýíåðãèÿ îäíîãî ïîðÿäêà. Ýòî îçíà÷àåò íåïðè�ìåíèìîñòü òåîðèè âîçìóùåíèé íè â ïðåäåëå ñëàáîéñâÿçè, íè â ïðåäåëå ñèëüíîé. Íî õîðîøî èçâåñòíî,÷òî èññëåäîâàíèå äâóìåðíûõ ñèñòåì â ðàìêàõ íàè�áîëåå ïðîäâèíóòûõ äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà òåîðèé äè�íàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ [2�4℄ íåâîçìîæíî èç-çàïðåíåáðåæåíèÿ â ýòîé òåîðèè ïðîñòðàíñòâåííûìèêîððåëÿöèÿìè ÷àñòèö. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïîÿâèëîñüìíîæåñòâî ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ðàçðàáîòêå íîâîãîêëàññà òåîðèé, êîòîðûå ìîæíî âûäåëèòü â ðàçäåëñ îáùèì íàçâàíèåì � êâàíòîâûå êëàñòåðíûå òåî�ðèè [5℄. Ñàìà èäåÿ ðàçáèòü âñþ ðåøåòêó íà êëàñòå�ðû è ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè êëàñòåðà717



Ñ. Â. Íèêîëàåâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 4 (10), 2010òî÷íî, à âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êëàñòåðàìè ó÷åñòüïî òåîðèè âîçìóùåíèé, âîçíèêëà äîñòàòî÷íî äàâ�íî [6�8℄. Â ïîñëåäóþùåì áûë ðàçðàáîòàí öåëûé ðÿäòåîðèé, îñíîâàííûõ íà ýòîì ïðèíöèïå, íàïðèìåð,êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (âàíãëîÿçû÷íîì ñîêðàùåíèè, CDMFT) [9℄, ïðèáëèæå�íèå äèíàìè÷åñêîãî êëàñòåðà (DCA) [10℄, êëàñòåðíàÿòåîðèÿ âîçìóùåíèé (CPT) [11℄. Àíàëîãè÷íûé ïîä�õîä áûë ïðèìåíåí â ðàáîòå [12℄ ïðè îïèñàíèè ïëàêåò�íîé äå�îðìàöèè äâóìåðíîãî êâàíòîâîãî ìàãíåòèêà.Ïåðâûì øàãîì â ýòèõ òåîðèÿõ ÿâëÿåòñÿ ðàçáè�åíèå âñåé ðåøåòêè íà êëàñòåðû è òî÷íûé ó÷åò âíó�òðèêëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Äëÿ ýòîé öåëè â ïî�äàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ðàáîò èñïîëüçóåòñÿ ìåòîäòî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ïî Ëàíöîøó [13; 14℄. Êàê áó�äåò ïîêàçàíî íèæå, äàííûé ïîäõîä áåç ñîîòâåòñòâóþ�ùåãî êîíòðîëÿ ÷èñëà ñîñòîÿíèé â ãèëüáåðòîâîì ïðî�ñòðàíñòâå íå ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûì è ìîæåò ïðèâå�ñòè ê íåïðàâèëüíûì ðåçóëüòàòàì. Ïîýòîìó â íàñòî�ÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ïîëíîé òî÷íîé äèà�ãîíàëèçàöèè ñ ó÷åòîì âñåõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèéâ êàæäîì ïîäïðîñòðàíñòâå ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàí�ñòâà ëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé êëàñòåðà.Âòîðûì øàãîì ïðè ïîñòðîåíèè êëàñòåðíûõ òåî�ðèé ÿâëÿåòñÿ ó÷åò ìåæêëàñòåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé.Íà ýòîì ýòàïå âñå êâàíòîâûå êëàñòåðíûå òåîðèèñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ. Íàïðèìåð, â CDMFT èDCA èñïîëüçóåòñÿ ñàìîñîãëàñîâàííûé ïîäõîä ó÷å�òà âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà è îêðóæàþùåé ñðåäû,à â CPT-òåîðèè ó÷åò ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîèñ�õîäèò áåç ïðîöåäóðû ñàìîñîãëàñîâàíèÿ ïî òåîðèèâîçìóùåíèé ñ ïðèâëå÷åíèåì ïîíÿòèÿ âñïîìîãàòåëü�íûõ �åðìèîíîâ [15℄. Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿòåõíèêà X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåòíåïîñðåäñòâåííî è òî÷íî çàïèñàòü âçàèìîäåéñòâèåìåæäó êëàñòåðàìè íà ÿçûêå X-îïåðàòîðîâ. Äàëü�íåéøåå èññëåäîâàíèå ìîäåëè â êëàñòåðíîì ïðåäñòàâ�ëåíèè âîçìîæíî ñ ïðèìåíåíèåì ðàçëè÷íûõ ðàçðàáî�òàííûõ äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà ïðèáëèæåííûõ ïðîöå�äóð.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ìû ðàáîòàåì â ðàìêàõäâóìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà â ïðèáëèæåíèè Õàá�áàðä-I äëÿ ìåæêëàñòåðíûõ ïåðåñêîêîâ è îãðàíè÷è�ëèñü ñëó÷àåì ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ (áåç äîïèðî�âàíèÿ). Íî äàæå â òàêîì, íà ïåðâûé âçãëÿä, ïðî�ñòîì âàðèàíòå êëàñòåðíûé ïîäõîä ïîçâîëèë íåìíîãîïðèáëèçèòü ïîíèìàíèå òàêîãî âàæíîãî �èçè÷åñêî�ãî ÿâëåíèÿ êàê ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê (ïåðåõîäÌîòòà �Õàááàðäà) è âûÿâèë èíòåðåñíûå îñîáåííî�ñòè ýëåêòðîííîé çîííîé ñòðóêòóðû. Â ÷àñòíîñòè, ïî�êàçàíî íàëè÷èå äâóõ õàðàêòåðíûõ ìàñøòàáîâ ýíåð�ãèé ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ � áîëüøèé ñâÿçàí

ñ �îðìèðîâàíèåì ïñåâäîùåëè â îêðåñòíîñòè óðîâíÿÔåðìè, à ìåíüøèé � ñ òåìïåðàòóðîé ïåðåõîäà ìå�òàëë�äèýëåêòðèêÂ ðàçä. 2 îïèñàí ìåòîä òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè.Â ðàçä. 3 ïðîâîäèòñÿ ïîñòðîåíèå X-îïåðàòîðîâ Õàá�áàðäà è îñóùåñòâëÿåòñÿ ïåðåõîä ê ýòîìó ïðåäñòàâëå�íèþ â äâóìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà. Â ðàçä. 4 îïèñàí�óðüå-ïåðåõîä ê ðåøåòî÷íîìó ïðåäñòàâëåíèþ è ïå�ðåõîä îò ðåäóöèðîâàííîé çîíû Áðèëëþýíà ê ðàñøè�ðåííîé. Â ðàçä. 5 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåí�íîãî ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû äâóìåðíîé ðåøåòêè,à òàêæå ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ùåëè îò ïàðàìåò�ðà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà óçëå U . Ïðîâî�äèòñÿ àíàëîãèÿ ìåæäó âîëíîé ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ñäàëüíèì ìàãíèòíûì ïîðÿäêîì è äàííîé ñèòóàöèåé ñáëèæíèì ïîðÿäêîì. Âû÷èñëÿþòñÿ ñïèíîâûå êîððå�ëÿöèîííûå �óíêöèè äëÿ êëàñòåðà. Â ðàçä. 6 ïðåä�ñòàâëåíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé è ïîêàçàíî, ÷òî ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèêïðîèñõîäèò íåïðåðûâíûì îáðàçîì. Îïðåäåëåíà òåì�ïåðàòóðà ýòîãî ïåðåõîäà è ïîñòðîåíà åå çàâèñèìîñòüîò ïàðàìåòðà U . Â Çàêëþ÷åíèè ïðîâîäèòñÿ îáñóæ�äåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.2. ÒÎ×ÍÀß ÄÈÀ�ÎÍÀËÈÇÀÖÈß�àññìîòðèì äâóìåðíóþ ìîäåëü ÕàááàðäàH = H0 +H1; (1)H0 =Xi� �("� �)ni� + U2 ni�ni��� ; (2)H1 = Xi 6=j;� tijayi�aj� ; (3)ãäå ayi� è ai� � îïåðàòîð ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿýëåêòðîíà ñî ñïèíîì � íà óçëå i, ni� � îïåðàòîðïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì � (�� = ��), " �ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà óçëå, � � õèìè÷åñêèé ïîòåí�öèàë, tij � èíòåãðàë ïåðåñêîêà, U � ïàðàìåòð êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà óçëå. Â äàëüíåéøåììû îãðàíè÷èìñÿ òîëüêî ïðèáëèæåíèåì áëèæàéøèõñîñåäåé ñ àìïëèòóäîé ïåðåñêîêà t.Ïåðåéäåì îò îäíîóçåëüíîãî îïèñàíèÿ ê êëàñòåð�íîìó. �àçîáüåì êâàäðàòíóþ ðåøåòêó íà êëàñòåðû2�2 (ðèñ. 1). Ïðè÷åì îòìåòèì, ÷òî âûáîð òàêîãî òè�ïà êëàñòåðà ñîõðàíÿåò òî÷å÷íóþ ãðóïïó ñèììåòðèèïåðâîíà÷àëüíîé ðåøåòêè.Ïåðåãðóïïèðóåì ñëàãàåìûå â ãàìèëüòîíèàíå (1)718



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 4 (10), 2010 Êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà : : :
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�èñ. 1. �àçáèåíèå ðåøåòêè íà êëàñòåðû 2�2. Çäåñüïîêàçàíî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå-äÿìè âíóòðè êëàñòåðà (ñïëîøíûå ëèíèè) è ìåæäóêëàñòåðàìè (ïóíêòèðíûå ëèíèè)òàê, ÷òîáû îòäåëèòü âíóòðèêëàñòåðíûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ îò ìåæêëàñòåðíûõ:H =Xf H
0(f) +Xf 6=gH
t (f; g); (4)ãäå f , g � êëàñòåðíûå èíäåêñû. Â äàëüíåéøåì áó�äåì íîðìèðîâàòü ýíåðãèþ íà âåëè÷èíó ïàðàìåòðàïåðåñêîêà t, ïîëàãàÿ åãî ðàâíûì �1.Ñëåäóþùèì øàãîì ïîñëå ðàçáèåíèÿ ðåøåòêè íàêëàñòåðû ÿâëÿåòñÿ òî÷íîå ðåøåíèå ñòàöèîíàðíîãîóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ âíóòðèêëàñòåðíîé ÷àñòüþãàìèëüòîíèàíà (4). Ïîñëå ïðîöåäóðû òî÷íîé äèàãî�íàëèçàöèè ïîëó÷àåì òî÷íûå êëàñòåðíûå ñîáñòâåí�íûå âîëíîâûå �óíêöèè è ñîîòâåòñòâóþùèå ñîáñòâåí�íûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè. Çäåñü õîòåëîñü áû ïîä÷åðê�íóòü, ÷òî ìû íå èñïîëüçóåì ïðè òî÷íîé äèàãîíàëè�çàöèè ìåòîä Ëàíöîøà, â êîòîðîì òî÷íî íàõîäÿòñÿòîëüêî îñíîâíîå è íåñêîëüêî âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé. Ïîýòîìó â íàøåì ñëó÷àå ñîáñòâåííûå âåêòîðûïðåäñòàâëÿþò ñîáîé òî÷íûé ïîëíûé íàáîð.Êëàñòåðíóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â ñëó÷àå N = 4 â âèäå òðåõ ñëàãàåìûõ, ñîäåð�æàùèõ ãîìåîïîëÿðíóþ (ñ îäíèì ýëåêòðîíîì íà êàæ�äîì óçëå), ãåòåðîïîëÿðíóþ (ñ îäíîé äâîéêîé) è äâà�æäû ãåòåðîïîëÿðíóþ (ñ äâóìÿ äâîéêàìè) ÷àñòü. Âïðåäåëå U !1 îñòàþòñÿ òîëüêî ãîìåîïîëÿðíûå ñî�ñòîÿíèÿ è âîëíîâàÿ �óíêöèÿ j40i èìååò âèä [12℄j40i = 12p3 fj ##""i � 2j #"#"i+ j #""#i ++ j "##"i � 2j "#"#i+ j ""##ig : (5)Ïîïðàâêè ê ãîìåîïîëÿðíîé �óíêöèè (5) ïîëó÷åíûàíàëèòè÷åñêè ïðè t� U â ðàáîòàõ [6; 7℄.

3. ÏÎÑÒ�ÎÅÍÈÅ X-ÎÏÅ�ÀÒÎ�ÎÂÏîñêîëüêó êëàñòåðíûå âîëíîâûå �óíêöèè îáðà�çóþò ïîëíûé îðòîíîðìèðîâàííûé áàçèñ, ìîæíî ïîîïðåäåëåíèþ ïîñòðîèòü X-îïåðàòîðû Õàááàðäà äëÿêëàñòåðà â ñëåäóþùåì âèäå:X�f � Xpqf = jpihqj; (6)ãäå f � êëàñòåðíûé èíäåêñ, � = �(p; q), p è q �ñîîòâåòñòâåííî êîíå÷íîå è íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå. Áî�ëåå ïîäðîáíî ñâîéñòâà X-îïåðàòîðîâ îïèñàíû â ðà�áîòàõ [1; 16�18℄.Ïðåäñòàâèì �åðìèåâñêèé îïåðàòîð óíè÷òîæå�íèÿ ÷åðåç X-îïåðàòîðûaf�i =X� 
i�(�)X�f ; (7)
i�(�) = hm0; N � 1jai� jm;Ni; (8)ãäå i � âíóòðèêëàñòåðíûé èíäåêñ ïðîáåãàåò çíà÷å�íèÿ 1, 2, 3, 4; � � ñïèíîâûé èíäåêñ. Çäåñü ÿâíî ïî�êàçàíî, ÷òî ìàòðè÷íûé ýëåìåíò 
i�(�) îïðåäåëÿåòïåðåõîäû èç ÷àñòè ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà ñ N÷àñòèöàìè èç ñîñòîÿíèÿ m â ÷àñòü ãèëüáåðòîâà ïðî�ñòðàíñòâà ñ N � 1 ÷àñòèöåé â ñîñòîÿíèå m0. Àíàëî�ãè÷íî ìîæíî çàïèñàòü è îïåðàòîð ðîæäåíèÿ.Èñïîëüçóÿ àíòèêîììóòàöèîííîå ñîîòíîøåíèåìåæäó �åðìèåâñêèìè îïåðàòîðàìè ðîæäåíèÿ èóíè÷òîæåíèÿ, ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùåå ïðàâèëîñóìì:h[af�i; ayf�i℄+i = 1 =X� j
i�(�)j2F (�) � f; (9)F (�) = hXppi+ hXqqi; (10)ãäå F (�) ��àêòîð çàïîëíåíèÿ [17, 18℄. Çäåñü ìû ââå�ëè f -�àêòîð, âåëè÷èíó, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò ñòåïåíüâûïîëíÿåìîñòè ïðàâèëà ñóìì, âûðàæàþùåãî ñîõðà�íåíèå ïîëíîãî ñïåêòðàëüíîãî âåñà ýëåêòðîíà. �àñ÷åòïîêàçàë, ÷òî äëÿ ïðàâèëüíîãî ðåçóëüòàòà íåîáõîäè�ìî êîíòðîëèðîâàòü ýòó âåëè÷èíó â ïðåäåëàõ îò 0.99äî 1.00 (ïîäðîáíåå ñì. ðàçä. 5). Êàê ñëåäóåò èç ñî�îòíîøåíèÿ (9), f -�àêòîð ¾íàáèðàåòñÿ¿ çà ñ÷åò óâå�ëè÷åíèÿ ÷èñëà ïåðåõîäîâ èç îäíîé ÷àñòè ãèëüáåð�òîâà ïðîñòðàíñòâà â äðóãîå (ðèñ. 2). Ñëåäîâàòåëü�íî, âîçíèêàåò âîçìîæíîñòü òàêîé ñèòóàöèè, êîãäàf -�àêòîð óæå áëèçîê ê 1.0, íî åùå íå âñå ïåðåõîäûó÷òåíû. Ýòî ãîâîðèò î òîì, ÷òî îñòàâøèåñÿ ïåðåõî�äû ÿâëÿþòñÿ ìàëîâåðîÿòíûìè è íå äàþò çíà÷èòåëü�íîãî âêëàäà â îáùóþ çîííóþ êàðòèíó. Äàííûé âû�âîä ïîäòâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé, ïî�ëó÷åííûìè â íàñòîÿùåé ðàáîòå.719
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N = 3 N = 4 N = 5�èñ. 2. Íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ãèëüáåðòîâàïðîñòðàíñòâà ñ N = 3; 4; 5 äëÿ U = 8 (îáîçíà÷å-íèÿ: S � ïîëíûé ñïèí 0, D � 1=2, T � 1, Q �3=2, P � 2, öè�ðà ñëåâà îçíà÷àåò âûðîæäåíèå ïîòî÷å÷íîé ãðóïïå ñèììåòðèè êëàñòåðà)Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíà íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ÷àñòü ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà äëÿ N = 3, 4, 5â äèàïàçîíå ýíåðãèé îêîëî U=2 îòíîñèòåëüíî íèæ�íåãî òåðìà äëÿ êàæäîãî ïîäïðîñòðàíñòâà. Çäåñüèñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùàÿ ñõåìà îáîçíà÷åíèé ñîñòîÿ�íèÿ: öè�ðà ñëåâà îçíà÷àåò âûðîæäåíèå, ñâÿçàííîå ñòî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè êëàñòåðà; áóêâà � ïîë�íûé ñïèí è ñîîòâåòñòâóþùóþ êðàòíîñòü âûðîæäå�íèÿ ïî ñïèíó; èíäåêñ � íîìåð ñîñòîÿíèé ñ ðàâíûìïîëíûì ñïèíîì. Â ïîäïðîñòðàíñòâå ñ N = 4 îñíîâ�íûì ñîñòîÿíèåì ÿâëÿåòñÿ ñèíãëåò S1 (â îáîçíà÷åíè�ÿõ ðàáîò [6; 7℄ � ýòî òåðì j40i).4. ÏÅ�ÅÕÎÄ Ê �ÅØÅÒÊÅÎïðåäåëèâ X-îïåðàòîðû íà êëàñòåðå, ìîæíî òå�ïåðü ïåðåïèñàòü ãàìèëüòîíèàí (4) â âèäåH =Xfn "nXnnf +Xf 6=gX�� t��fgX�f X��g ; (11)ãäå "n � ýíåðãèÿ êëàñòåðà â ñîñòîÿíèè n, t��fg � ìåæ�êëàñòåðíûå èíòåãðàëû ïåðåñêîêà.
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(0, 0)
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�èñ. 3. Èñõîäíàÿ çîíà Áðèëëþýíà (øòðèõîâûå ëè-íèè), ðåäóöèðîâàííàÿ çîíà Áðèëëþýíà äëÿ êëàñòåð-íîé ñâåðõðåøåòêè (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)Ïðîâåäåì �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèå X-îïåðàòîðîâ.Ó÷òåì, ÷òî ýòè îïåðàòîðû îïðåäåëåíû äëÿ êëàñòå�ðîâ, êîòîðûå �îðìèðóþò êâàäðàòíóþ ñâåðõðåøåòêóñ ïåðèîäîì â äâà ðàçà áîëüøåì, ÷åì èñõîäíàÿ óçåëü�íàÿ ðåøåòêà. Â íàøåì ñëó÷àå ÷èñëî óçëîâ íà îäèíêëàñòåð ðàâíî ÷åòûðåì, ñëåäîâàòåëüíî, ïîëíîå ÷èñ�ëî êëàñòåðîâ áóäåò ìåíüøå èñõîäíîãî ÷èñëà óçëîâòàêæå â ÷åòûðå ðàçà. Ïðèíèìàÿ âñå ýòî âî âíèìà�íèå, ïîëó÷èìX�f = 1pN� X~k ei~k�RfX�~k ; (12)ãäå N� � ÷èñëî êëàñòåðîâ â ñâåðõðåøåòêå, ~k � âîë�íîâîé âåêòîð, ïðèíèìàþùèé çíà÷åíèÿ â ðåäóöèðî�âàííîé çîíå Áðèëëþýíà (ðèñ. 3). Â ðåçóëüòàòå ïîëó�÷èìH =X~k Xn "n(~k)Xnn~k ++X~k X�� T��(~k)X�~kX��~k : (13)Îïðåäåëèì äâå äâóõâðåìåííûå �óíêöèè �ðèíàíà �åðìèåâñêèõ îïåðàòîðàõ ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæå�íèÿ è äëÿ õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ â ïðåäñòàâëå�íèè X-îïåðàòîðîâG(if; t; jg; t0) = hhaif (t)jayjg(t0)ii; (14)D��(f; t; g; t0) = hhX�f (t)jX��g (t0)ii; (15)720



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 4 (10), 2010 Êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà : : :ãäå i, j � âíóòðèêëàñòåðíûå èíäåêñû; f , g � êëà�ñòåðíûå èíäåêñû. Çäåñü èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿèç ðàáîòû [19℄.Çàïèñàâ óðàâíåíèå äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðè�íà (15) è âîñïîëüçîâàâøèñü �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì(12), â ïðèáëèæåíèå Õàááàðä-I ìîæíî ïîëó÷èòü ñëå�äóþùåå ìàòðè÷íîå óðàâíåíèå:D�1(~k; !) = �D0(!)��1 � T (~k); (16)ãäå D0��(!) = F (�)! � 
(�) Æ�;�; (17)
(�) = "q(N + 1)� "p(N)� �; (18)F (�) � F (p; q) = hXppi+ hXqqi: (19)Âûðàæåíèå (17) îïðåäåëÿåò êëàñòåðíóþ �óíêöèþ�ðèíà, êîòîðàÿ âû÷èñëÿåòñÿ òî÷íî. Â íåå âõîäèòýíåðãèÿ ïåðåõîäà (ýíåðãèÿ êâàçè÷àñòèöû) èç ñîñòîÿ�íèÿ q ñ ÷èñëîì ÷àñòèö N +1 â ñîñòîÿíèå p ñ ÷èñëîì÷àñòèö N (18), à òàêæå �àêòîð çàïîëíåíèÿ �åðìè�åâñêèõ êâàçè÷àñòèö (19), îïðåäåëåííûé êàê ñóììà÷èñåë çàïîëíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòîÿíèé. Ýòà�óíêöèÿ �ðèíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äèàãîíàëüíóþìàòðèöó.Îïðåäåëèì �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèå äëÿ �åðìèåâ�ñêèõ îïåðàòîðîâaf�i = 1pN0 Xk ak�eik�(Rf+ri); (20)ãäå N0 � ÷èñëî óçëîâ â èñõîäíîé ðåøåòêå, k �âîëíîâîé âåêòîð, îïðåäåëåííûé â èñõîäíîé çîíåÁðèëëþýíà (ðèñ. 3). Çàìåòèì, ÷òî ïîäîáíîå �ó�ðüå-ðàçëîæåíèå äëÿ X-îïåðàòîðîâ (12) îïðåäåëåíîâ ðåäóöèðîâàííîé çîíå Áðèëëþýíà. Ôóíêöèþ �ðèíà(15) ïîëó÷àåì îïðåäåëåííîé äëÿ ñâåðõðåøåòêè êëàñ�òåðîâ. Äëÿ ïåðåõîäà ê ýëåêòðîííîé �óíêöèè �ðèíà(14) íåîáõîäèìî óñòàíîâèòü ñâÿçü ìåæäó �óíêöèÿ�ìè �ðèíà (14) è (15). Âîñïîëüçîâàâøèñü ðàçëîæåíè�åì (7), ìîæíî ïîëó÷èòüG��0 (if; t; jg; t0) ==X�� 
�i(�)
�0j(�)D��(f; t; g; t0): (21)Ïîñëå �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ (20) ñ ó÷åòîì âûðà�æåíèÿ (21), �óðüå-îáðàç ýëåêòðîííîé �óíêöèè �ðè�íà åñòüG�(k; !) = 1N
 ��X�� Xij 
�i(�)
�j(�)e�ik�(ri�rj)D��(k; !); (22)

ãäå N
 � ÷èñëî óçëîâ â êëàñòåðå (â íàøåì ñëó÷àåðàâíî ÷åòûðåì).Îïðåäåëèâ èç �îðìóëû (22) ýëåêòðîííóþ �óíê�öèþ �ðèíà, íàéäåì ñïåêòðàëüíóþ �óíêöèþA(k; !) = � 1� lim�!0+ (ImG(k; ! + i� + �)) : (23)Èçâåñòíî, ÷òî ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ äîëæíà óäî�âëåòâîðÿòü ïðàâèëó ñóìì, êîòîðîå ñëåäóåò èç àíòè�êîììóòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ �åðìèåâñêèõ îïåðà�òîðîâ: Z d! A(k; !) = h[ak� ; ayk�℄+i = 1: (24)Âûøå ìû ââåëè ïîíÿòèå f -�àêòîðà (9), êîòîðîåîïðåäåëÿåò ñòåïåíü âûïîëíåíèÿ ðàâåíñòâà (24), ò. å.Z d! A(k; !) = f: (25)È òåïåðü ìîæíî â ïîëíîé ìåðå îöåíèòü íåîáõîäè�ìîñòü â êîíòðîëå f -�àêòîðà íà ïåðâûõ øàãàõ âû÷èñ�ëåíèÿ ïîëíîé �óíêöèè �ðèíà. Âûïîëíèâ ïðîöåäóðóòî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè îäíîãî êëàñòåðà, åùå íå ïðî�âîäÿ âû÷èñëåíèå �óíêöèè �ðèíà, ìîæíî âûáðàòüòàêîå êîëè÷åñòâî �åðìèåâñêèõ êâàçè÷àñòèö � õàá�áàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ, îïèñûâàåìûõ ïåðåõîäàìèN+1! N â ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå (ðèñ. 2), êî�òîðîå ïîçâîëèò íàì óäîâëåòâîðèòü ïðàâèëó ñóìì âêîíöå âû÷èñëåíèé. Â èäåàëüíîé ñèòóàöèè ìû äîëæ�íû âêëþ÷àòü â ðàññìîòðåíèå âñå ïåðåõîäû ãèëüáåð�òîâà ïðîñòðàíñòâà. Íî òàê êàê ðàñ÷åò îñóùåñòâëÿåò�ñÿ ÷èñëåííûì ïóòåì è óâåëè÷åíèå ÷èñëà ïåðåõîäîââëå÷åò çà ñîáîé óâåëè÷åíèå âðåìåíè ñ÷åòà, òî î÷åíüâàæíûì ÿâëÿåòñÿ äî íà÷àëà âû÷èñëåíèé îïðåäåëèòüèõ îïòèìàëüíîå ÷èñëî, ñóùåñòâåííî íå ïîâëèÿâ ïðèýòîì íà êîíå÷íûé ðåçóëüòàò âû÷èñëåíèÿ. Òàêóþ âîç�ìîæíîñòü è äàåò êîíòðîëü f -�àêòîðà â íà÷àëå ÷èñ�ëåííîãî ðàñ÷åòà. Ïðèìåðû òàêîãî êîíòðîëÿ ïðèâåäå�íû â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.5. ÇÀÊÎÍÛ ÄÈÑÏÅ�ÑÈÈÎäíèì èç îñíîâíûõ ñïîñîáîâ âûÿâèòü �èçè÷å�ñêèå ñâîéñòâà ëþáîãî âåùåñòâà ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîå�íèå è àíàëèç çàêîíîâ äèñïåðñèè êâàçè÷àñòèö. Ñ ó÷å�òîì îïðåäåëåíèÿ (17) äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå èìå�åò âèädet�(! � 
(�))Æ�� � F (�)T�� �~k�� = 0: (26)�åøåíèå óðàâíåíèÿ (26) äàåò ¾ãîëûå¿ çàêîíûäèñïåðñèè âñåõ êâàçè÷àñòèö. Ïðè÷åì â ýòî ìíîæå�ñòâî âõîäÿò êàê äèñïåðñèè, îïðåäåëÿþùèå çîíû, òàê9 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 721
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N = 3 N = 4 N = 5�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü çàêîíà äèñïåðñèè îò êîëè÷åñòâà ó÷èòûâàåìûõ ïåðåõîäîâ (f -�àêòîðà): f = 0:395 (a), 0:792 (á ),0:9995 (â); U = 8. Ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâëåíû ñîñòîÿíèÿ â ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå, ïåðåõîäû ìåæäó êîòîðûìèáûëè ó÷òåíû ïðè ðàñ÷åòå ñîîòâåòñòâóþùèõ äèñïåðñèéè áåçäèñïåðñíûå óðîâíè. Èíà÷å ãîâîðÿ, óðàâíåíèå(26) äàåò è ëîæíûå ïîëþñà, êîòîðûå â ïîëíîé �óíê�öèè �ðèíà ñîêðàùàþòñÿ ñ ÷èñëèòåëåì. Ñïåêòðàëü�íàÿ �óíêöèÿ (23) ïîçâîëÿåò íàéòè ñïåêòðàëüíûéâåñ âñåõ òàêèõ ñîñòîÿíèé ïðè êàæäîì çíà÷åíèè âîë�íîâîãî âåêòîðà è òåì ñàìûì ïðîèçâåñòè îòáîð �èçè�÷åñêè çíà÷èìûõ ïîëþñîâ.Âåðíåìñÿ åùå ðàç ê îáñóæäåíèþ âëèÿíèÿ f -�àê-òîðà íà êîíå÷íûé ðåçóëüòàò âû÷èñëåíèÿ è î ïðèìå�íèìîñòè ìåòîäà òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ïî Ëàíöî�øó. Íàïîìíèì, ÷òî íà âåëè÷èíó f -�àêòîðà âëèÿåòêîëè÷åñòâî ó÷òåííûõ ïåðåõîäîâ â ãèëüáåðòîâîì ïðî�ñòðàíñòâå ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè, ðàçëè÷àþùèìèñÿ íàîäíó ÷àñòèöó. Â ñëó÷àå ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ äëÿêëàñòåðà 2� 2 ýòî ïåðåõîäû èç ñîñòîÿíèé ñ N = 5 âñîñòîÿíèÿ ñ N = 4, è èç ñîñòîÿíèé ñ N = 4 â N = 3(ðèñ. 2). Ïðè÷åì ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ÷èñëî çà�ïîëíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ 1S1 â ïîäïðîñòðàíñòâå ñ N = 4ðàâíî åäèíèöå, âñå îñòàëüíûå ñîñòîÿíèÿ íåçàïîëíå�íû. Ó÷åò êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèé, êîòîðûå ïðèâîäÿòâ ïðåäåëå ñèëüíûõ êîððåëÿöèé ê ÷èñëó äâîåê ïîðÿä�êà (t=U)2, ëåæèò çà ïðåäåëàìè òî÷íîñòè íàøåãî ïðè�áëèæåíèÿ.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü çàêîíàäèñïåðñèè îò êîëè÷åñòâà ó÷èòûâàåìûõ ïåðåõîäîâ.Çäåñü èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ õà�

ðàêòåðíûõ òî÷åê â çîíå Áðèëëþýíà: � � (0; 0),X � (�; 0), M � (�; �). Âèäíî, ÷òî ïîñòåïåí�íîå óâåëè÷åíèå ÷èñëà ïåðåõîäîâ (ò. å. óâåëè÷åíèåf -�àêòîðà) ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííûì èçìåíåíèÿìâ çîííîé ñòðóêòóðå. Ýòî è èçìåíåíèå äèñïåðñè�îííûõ çàâèñèìîñòåé, è ïåðåðàñïðåäåëåíèå âåñàìåæäó íèìè. Õîòÿ êà÷åñòâåííî ðåçóëüòàò ÿâëÿåòñÿ¾ïðàâèëüíûì¿ íà âñåõ ïðåäñòàâëåííûõ äèñïåðñèÿõ.Ýòî, ïðåæäå âñåãî, ïðîÿâëÿåòñÿ â îáðàçîâàíèèâåðõíåé è íèæíåé õàááàðäîâñêèõ çîí.Òàêèì îáðàçîì, íåêîíòðîëèðóåìîå îòáðàñûâàíèåâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ìîæåò ïðèâåñòè ê íàðóøå�íèþ ïðàâèëà ñóìì è èçìåíåíèþ çîííîé êàðòèíû âöåëîì. Ýòî è ïðîèñõîäèò ïðè èñïîëüçîâàíèè ìåòî�äà òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ïî Ëàíöîøó, ãäå â ñèëóîãðàíè÷åííîñòè ñàìîãî ìåòîäà òî÷íî îïðåäåëÿþòñÿòîëüêî îñíîâíîå è íåñêîëüêî âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé.Íà ðèñ. 4â ïðåäñòàâëåíà çîííàÿ ñòðóêòóðà äëÿøåñòè ïåðåõîäîâ â ïîäïðîñòðàíñòâî ñ ìåíüøèì íàåäèíèöó ÷èñëîì ÷àñòèö, �îðìèðóþùåå íèæíþþ õàá�áàðäîâñêóþ çîíó, è øåñòü ïåðåõîäîâ â ïîäïðîñòðàí�ñòâî ñ áîëüøèì íà åäèíèöó ÷èñëîì ÷àñòèö, �îðìè�ðóþùåå âåðõíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíó. Â ýòîì ñëó�÷àå f -�àêòîð ðàâåí 0.9995, ÷òî ãîâîðèò î òîì, ÷òîäàëüíåéøèé ó÷åò ïåðåõîäîâ ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíèò722
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�èñ. 5. à) Äèñïåðñèîííûå êðèâûå (U = 0:5, f = 0:997), á ) óâåëè÷åííàÿ îáëàñòü äèñïåðñèè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè,â) ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (U = 0:5, f = 0:997, Æ = 0:0001), ã) óâåëè÷åííàÿ îáëàñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ U = 0:5çîííîé ñòðóêòóðû. È äåéñòâèòåëüíî, íàø ðàñ÷åò ñó÷åòîì âñåõ îñòàâøèõñÿ ïåðåõîäîâ ïîêàçàë, ÷òî ïî�ÿâèâøèåñÿ íîâûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò áåçäèñïåðñíûéõàðàêòåð è ïî÷òè íóëåâîé ñïåêòðàëüíûé âåñ, è íåèçìåíÿþò çîííîé ñòðóêòóðû.Èññëåäîâàíèå çàêîíîâ äèñïåðñèè è ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé âûÿâèëî ðÿä èíòåðåñíûõ îñîáåííîñòåé. Íàðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû äèñïåðñèîííûå êðèâûå ñ ó÷å�òîì ñïåêòðàëüíîãî âåñà è ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ ïàðàìåòðà êóëîíîâñêîãî îòòàë�êèâàíèÿ U = 0:5. Ïðè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ ñïåê�òðàëüíîé �óíêöèè è ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êàê îáû÷�íî, äåëüòà-�óíêöèÿ çàìåíÿåòñÿ ëîðåíöèàíîì ñ ïîëó�øèðèíîé Æ. Ýòîò ïàðàìåòð íà ðèñ. 5 ðàâåí 0.0001.�àññìîòðèì ïîäðîáíåå ðèñ. 5a, íà êîòîðîì îò÷åòëè�âî âèäíà çîíà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ äëÿ ïðåäåëü�íîãî ñëó÷àÿ U = 0 ñ ìàêñèìóìîì â òî÷êå (�; �),ìèíèìóìîì â òî÷êå (0; 0) è ñåäëîâîé òî÷êîé (�; 0).Íî âìåñòå ñ íåé åùå ñëàáî çàìåòíà òåíåâàÿ çîíà(ðèñ. 5á ), êîòîðàÿ çàáèðàåò íà ñåáÿ ÷àñòü ñïåêòðàëü�íîãî âåñà ñ îñíîâíîé äèñïåðñèè. Ïîÿâëåíèå òåíåâîéçîíû îáóñëîâëåíî íàëè÷èåì àíòè�åððîìàãíèòíîãîïîðÿäêà. Íî â íàøåì äâóìåðíîì ñëó÷àå ïî òåîðåìåÌåðìèíà �Âàãíåðà äàëüíèé ïîðÿäîê ðåàëèçîâàòüñÿìîæåò òîëüêî ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå. Ìû ðàññ÷è�

òûâàåì ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó â ïðåäïîëîæåíèè îáîòñóòñòâèè äàëüíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Ñëåäîâà�òåëüíî, ïîÿâëåíèå òåíåâîé çîíû ñòàíîâèòñÿ âîçìîæ�íûì òîëüêî áëàãîäàðÿ �îðìèðîâàíèþ áëèæíåãî àí�òè�åððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.Íà ðèñ. 5â îò÷åòëèâî âèäíû äâå ñèììåòðè÷íûåîñîáåííîñòè, êîòîðûå â ïðåäåëå U = 0, ñîåäèíÿ�ÿñü âìåñòå, äàþò õàðàêòåðíóþ äëÿ ýòîãî ïðåäåëà ëî�ãàðè�ìè÷åñêóþ ðàñõîäèìîñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéíà óðîâíå Ôåðìè. Íà ðèñ. 5ã ïðåäñòàâëåíà óâåëè�÷åííàÿ îáëàñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âáëèçè óðîâ�íÿ Ôåðìè. Õîðîøî âèäíî òîíêóþ ñòðóêòóðó, èìåþ�ùóþ íåñêîëüêî îñîáåííîñòåé. Ìîæíî âûäåëèòü òðèõàðàêòåðíûõ ìàñøòàáà ùåëè. Ýòî ùåëü â òî÷êå(�; 0) ìåæäó ñåäëîâûìè îñîáåííîñòÿìè íà äèñïåð�ñèîííûõ êðèâûõ (ðèñ. 5á ), ùåëü â îêðåñòíîñòè òî÷�êè (�=2; �=2) è ìèíèìàëüíàÿ ùåëü, îòâå÷àþùàÿ çàèñòèííóþ ùåëü â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ïîñëåäíÿÿùåëü, êàê âèäíî íà ðèñ. 5á, ÿâëÿåòñÿ íåîïòè÷åñêîéè îïðåäåëÿåòñÿ îáëàñòÿìè äèñïåðñèîííûõ êðèâûõñî ñëàáûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì â òî÷êàõ (�=2; 0) è(�; �=2).Äåòàëüíûé àíàëèç çàâèñèìîñòè ìèíèìàëüíîéùåëè �min îò ïàðàìåòðà U ïîêàçàë, ÷òî ùåëü âïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ñó�723 9*
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðèT = 0 îò ïàðàìåòðà U : à� òîíêàÿ êðèâàÿ (U = 0:5),øòðèõîâàÿ êðèâàÿ (U = 1), æèðíàÿ êðèâàÿ (U = 2);f > 0:995, T = 0; á � U = 8, f = 0:9995, T = 0ùåñòâóåò ïðè ñêîëü óãîäíî ìàëûõ çíà÷åíèÿõ U è ñðîñòîì ïîñëåäíåãî óâåëè÷èâàåòñÿ (ðèñ. 6). Òàêîå ïî�âåäåíèå ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ ïîâåäåíèåì ùåëè, âîç�íèêàþùåé â ñïåêòðå ñîñòîÿíèé â òåîðèè ñðåäíåãîïîëÿ èç-çà îáðàçîâàíèÿ âîëíû ñïèíîâîé ïëîòíîñòè(ÂÑÏ). Ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ìû ìîæåì íàéòèÂÑÏ-ùåëü èç óðàâíåíèÿ1U = 1N Xk 1p"20(k) + �2 ; (27)"0(k) = 2t (
os kxa+ 
os kya) : (28)Ìîæíî ïîëó÷èòü çàâèñèìîñòü ýòîé ùåëè îò ïàðàìåò�ðà U (ðèñ. 7). Â �îðìóëàõ (27), (28) âîëíîâîé âåêòîðk ïðîáåãàåò ïî àíòè�åððîìàãíèòíîé çîíå Áðèëëþý�íà. Âèäíî, ÷òî êà÷åñòâåííî ïîâåäåíèå îáåèõ ùåëåéñ ðîñòîì U ñîâïàäàåò, íî íàøà ðàñ÷åòíàÿ êðèâàÿ ëå�æèò íèæå âû÷èñëåííîé ïî �îðìóëå (27). Ïðè ìàëûõçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà U çàâèñèìîñòü ïðîÿâëÿåò ýêñ�ïîíåíöèàëüíûé õàðàêòåð, à ïðè áîëüøèõ ñòàíîâèò�ñÿ ëèíåéíîé. Òàêæå íà ðèñ. 7 ïîêàçàíà òåìïåðàòóðàïåðåõîäà èç äèýëåêòðèêà â ìåòàëë ñ ðîñòîì U (ñì.íèæå).�àñ÷åò ñïèíîâûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé áëè�æàéøèõ ñîñåäåé âíóòðè êëàñòåðà ïîêàçàë �îð�ìèðîâàíèå áëèæíåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãî ïîðÿä�êà. Ïðîâåäåííàÿ ïðîâåðêà ñîîòíîøåíèÿ hS+0 S�n i == 2hSz0Szni ïîêàçàëà, ÷òî äàííàÿ ñèñòåìà ïðîÿâëÿåò
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ùåëè (ñïëîøíàÿêðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåò ÂÑÏ-ñîñòîÿíèþ (27), øòðè-õîâàÿ êðèâàÿ � íàø ÷èñëåííûé ðåçóëüòàò �min, âêîòîðîì ó÷òåí áëèæíèé àíòè�åððîìàãíèòíûé ïî-ðÿäîê) è òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèêT � (ñïëîøíàÿ æèðíàÿ êðèâàÿ) îò ïàðàìåòðà Uñâîéñòâà èçîòðîïíîé ñïèíîâîé æèäêîñòè, â êîòîðîéñðåäíåå çíà÷åíèå ëþáîé êîìïîíåíòû ñïèíà ðàâíî íó�ëþ, à êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè îäèíàêîâû äëÿ ïðî�åêöèé ñïèíà x; y; z.6. ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÀß ÝÂÎËÞÖÈßÏËÎÒÍÎÑÒÈ ÑÎÑÒÎßÍÈÉÂ ïðåäûäóùåé ÷àñòè ìû óæå ðàññìàòðèâàëè òîí�êóþ ñòðóêòóðó ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ïîëó÷àëè çà�âèñèìîñòü øèðèíû ùåëè îò ïàðàìåòðà êóëîíîâñêî�ãî îòòàëêèâàíèÿ U . Ñåé÷àñ ìû ðàññìîòðèì òåìïå�ðàòóðíûå èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êîòîðûåïðèâîäÿò åùå ê îäíîìó î÷åíü âàæíîìó �èçè÷åñêîìóÿâëåíèþ � ïåðåõîäó ìåòàëë�äèýëåêòðèê.Ïðåæäå âñåãî íåîáõîäèìî ïîíÿòü, êàêèì îáðà�çîì òåìïåðàòóðà ìîæåò îêàçûâàòü âëèÿíèå íà ñèñòå�ìó. Âî âñåõ ïðèáëèæåííûõ ïîäõîäàõ îòáðàñûâàþòñÿòå èëè èíûå âêëàäû â ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ÷àñòü, êîòîðàÿ îáóñëîâëèâàåò, â ÷àñòíîñòè, çàòóõà�íèå êâàçè÷àñòèö ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Â ñâÿçè ñýòèì îáñòîÿòåëüñòâîì â áîëüøèíñòâå ðàáîò, ïîñâÿ�ùåííûõ èññëåäîâàíèþ ìîäåëè Õàááàðäà [20; 21℄, òåì�ïåðàòóðíûå ý��åêòû ó÷èòûâàþòñÿ ÷åðåç óøèðåíèåýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé Æ � T , êîòîðîå ìîæíî èí�òåðïðåòèðîâàòü êàê âëèÿíèå ìíèìîé ÷àñòè ìàññîâî�ãî îïåðàòîðà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðè êîíå÷íîé òåì�724
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�èñ. 8. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ U = 0:5,f = 0:997 ïðè òåìïåðàòóðå T = Æ = 0:0001 (a),0:001 (á ), 0:05 (â), 0:5 (ã)ïåðàòóðå íå íàäî çàáûâàòü î âîçìîæíîñòè òåïëîâî�ãî çàñåëåíèÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû. Âíàøåì ïîäõîäå òàêîå çàñåëåíèå ìîæíî ó÷åñòü ÿâíî,ïðèíèìàÿ â ðàñ÷åò íîâûå ïåðåõîäû ñ âîçáóæäåííûõóðîâíåé (ñì. ðèñ. 2) ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè �àêòîðà�ìè çàïîëíåíèÿ. Èñïîëüçóÿ ýòó âîçìîæíîñòü, ìû ðàñ�ñìîòðåëè îáà �àêòîðà îäíîâðåìåííî, ïðè÷åì çàâè�ñèìîñòü Æ îò òåìïåðàòóðû âûáèðàëàñü ïðÿìî ïðî�ïîðöèîíàëüíàÿ, Æ = T .Íà ðèñ. 8, 9 ïðåäñòàâëåíû äâå òåìïåðàòóðíûåýâîëþöèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâåííî ïðèU = 0:5 è U = 2. Âî-ïåðâûõ, îáðàùàåò íà ñåáÿâíèìàíèå òîò �àêò, ÷òî íèêàêîãî óçêîãî ïèêà íàóðîâíå Ôåðìè íå îáíàðóæèâàåòñÿ âî âñåì äèàïàçîíåòåìïåðàòóð, êàê òî ïðåäñêàçûâàåò òåîðèÿ äèíàìè�÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) âáëèçè ïåðåõîäà ìå�òàëë�äèýëåêòðèê. Íàîáîðîò, ïðè íèçêèõ òåìïåðàòó�ðàõ îò÷åòëèâî ïðîÿâëÿåòñÿ ùåëü, êîòîðàÿ ñ ðîñòîì
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�èñ. 9. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ U = 2, f = 0:997ïðè òåìïåðàòóðå T = Æ = 0:0001 (a), 0:01 (á ), 0:1(â), 0:5 (ã)òåìïåðàòóðû çàìàçûâàåòñÿ è ïðè îïðåäåëåííîé òåì�ïåðàòóðå ïîÿâëÿåòñÿ øèðîêèé ìàêñèìóì (ðèñ. 8).Êàê âèäíî íà ðèñ. 9, ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî îñîáåí�íîñòåé, êîòîðûå ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû ïðî�ïàäàþò è äâå çîíû ñëèâàþòñÿ â îäíó. Ýòî ãîâîðèò îòîì, ÷òî ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ïðè îïðåäåëåííîé òåì�ïåðàòóðå èñïûòûâàåò ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå ïðàâèëüíååãîâîðèòü î êðîññîâåðå èç äèýëåêòðèêà â ìåòàëë, òàêêàê çàðàñòàíèå ùåëè, èìåþùåé ìåñòî ïðè íóëåâîéòåìïåðàòóðå, ïðîèñõîäèò ïîñòåïåííî è ïëàâíî. Òî÷�íîå îïðåäåëåíèå òîãî, ëîêàëèçîâàíû èëè äåëîêàëèçî�âàíû ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ íà óðîâíå Ôåðìè âíó�òðè ïñåâäîùåëè, âûõîäèò çà ðàìêè íàøåãî ïðèáëè�æåíèÿ. Ïîýòîìó òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà îïðåäåëÿåò�ñÿ äîñòàòî÷íî ãðóáî êàê òî÷êà, â êîòîðîé íà óðîâíåÔåðìè ïîÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî çàìåòíàÿ ïëîòíîñòü725
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4 8U=2 !=t�èñ. 10. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ïðè T = 0:15 (Æ = 0:15, f > 0:996): a � íàøè âû÷èñëåíèÿ, á � èç ðàáîòû [23℄ñîñòîÿíèé (òàêîå îïðåäåëåíèå èñïîëüçîâàëîñü â ðà�áîòå [22℄). Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü òåìïå�ðàòóðû ýòîãî ïåðåõîäà T � îò ïàðàìåòðà êóëîíîâñêî�ãî îòòàëêèâàíèÿ U . Âåëè÷èíà ýòîé òåìïåðàòóðû ïå�ðåõîäà ìíîãî ìåíüøå ïñåâäîùåëè â ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé, �îðìèðóþùåéñÿ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.Àíàëîãè÷íîå ñîîòíîøåíèå ìåæäó ùåëüþ è òåìïåðà�òóðîé ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê íàáëþäàëîñü âðàáîòå [22℄.Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðè êîíå÷íîéòåìïåðàòóðå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [23℄, ãäå àâòî�ðû èñïîëüçóþò äèíàìè÷åñêèå ïîïðàâêè ê �óíêöèè�ðèíà, ïîêàçàëî õîðîøåå ñîãëàñèå (ðèñ. 10). Îáùàÿêàðòèíà èçìåíåíèÿ øèðèíû ùåëè â çàâèñèìîñòè îòïàðàìåòðà U ïîëíîñòüþ ñîâïàäàåò, íî â íàøåì ñëó�÷àå èç-çà òî÷íîãî ó÷åòà áëèæíåãî ïîðÿäêà â äèñïåð�ñèè çîí ïðîÿâëÿåòñÿ áîëüøå îñîáåííîñòåé â ïëîòíî�ñòè ñîñòîÿíèé.Â ðàáîòå [21℄ àâòîðû ïðèìåíÿþò êëàñòåðíûéâàðèàíò äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ(CDMFT-ïîäõîä) ê ðåøåíèþ ìîäåëè Õàááàðäà èïîëó÷àþò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ðàçëè÷íûõçíà÷åíèé ïàðàìåòðà U (ðèñ. 11â). Ïðè÷åì îíèïðîâîäÿò ðàñ÷åò êàê äëÿ ïàðàìàãíèòíîãî (ðèñ. 11â,ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), òàê è äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî(ðèñ. 11â, øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) ñëó÷àåâ. �åçóëüòàòûíàøèõ âû÷èñëåíèé (ðèñ. 11à,á ) äîñòàòî÷íî õîðîøîñîãëàñóþòñÿ ñ ïîâåäåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéäëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî ñëó÷àÿ. Ýòî åùå ðàçïîäòâåðæäàåò âûâîä î òîì, ÷òî èìåííî áëèæíèéàíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê îïðåäåëÿåò çîííóþñòðóêòóðó è ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ñèëüíîêîððåëè�ðîâàííûõ ñèñòåìàõ.

7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåäñòàâëåííàÿ êëàñòåðíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèÿäëÿ äâóìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà äàæå â ïðîñòåé�øåì ñëó÷àå ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ ïîêàçàëà áîëü�øèå âîçìîæíîñòè è îòêðûâàåò ïåðñïåêòèâû äàëü�íåéøåãî èññëåäîâàíèÿ ñëó÷àÿ ñ äîïèðîâàíèåì. Êàêïîêàçàëè ðàñ÷åòû, ó÷åò áëèæíåãî ìàãíèòíîãî ïîðÿä�êà èãðàåò î÷åíü âàæíóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèè çîí�íîé ñòðóêòóðû ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì. Îä�íèì èç ïðåèìóùåñòâ ïðåäñòàâëåííîãî ïîäõîäà ÿâëÿ�åòñÿ âîçìîæíîñòü êîíòðîëÿ ïðàâèëà ñóìì ñ ïîìî�ùüþ ââåäåííîãî f -�àêòîðà äî íà÷àëà âû÷èñëåíèÿïîëíîé �óíêöèè �ðèíà. Ìåòîä òî÷íîé äèàãîíàëè�çàöèè êëàñòåðà äàåò âîçìîæíîñòü ó÷åòà òàêîãî êî�ëè÷åñòâà âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðîå îáåñïå�÷èò âûïîëíåíèå ýòîãî ïðàâèëà ñ âûñîêîé ñòåïåíüþòî÷íîñòè. Òàêàÿ âîçìîæíîñòü îòñóòñòâóåò â ñëó÷àåèñïîëüçîâàíèÿ òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ïî Ëàíöîøó,÷òî ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì íåäîñòàòêîì ýòîãî ïîä�õîäà.Âû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè ïîçâîëèëîïîëó÷èòü ñïåêòðàëüíûå âåñà ñîñòîÿíèé è âûÿâèòüòåíåâóþ çîíó, êîòîðàÿ íå ïðîÿâëÿåòñÿ â ñòàíäàðò�íûõ ìåòîäàõ ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû. Íå ìåíååâàæíûì ðåçóëüòàòîì ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âûÿâëåíèåùåëè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, êîòîðàÿ ñóùåñòâóåòïðè ñêîëü óãîäíî ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà êó�ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U . Âû÷èñëåíèå ñïèíîâûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé è ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ ðàáîò ïîêàçàëî, ÷òîîáðàçîâàíèå ùåëè ñâÿçàíî ñ ñóùåñòâîâàíèåì áëèæ�íåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà.726
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�èñ. 11. Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïðè Æ = 0:1 äëÿ U = 4, f = 0:998 (a) è U = 8, f = 0:9995 (á ) ñ ðå-çóëüòàòîì èç ðàáîòû [21℄ (â). Íà ðèñ. â øòðèõîâàÿ êðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåò àíòè�åððîìàãíèòíîìó, ñïëîøíàÿ êðèâàÿ �ïàðàìàãíèòíîìó ðåøåíèÿìÈññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéîò òåìïåðàòóðû ïîêàçàëî, ÷òî íèêàêîãî ïèêà â ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè íå íàáëþäàåòñÿ,êàê ýòî ñëåäóåò èç ðàñ÷åòîâ, ïðîâåäåííûõ â ðàìêàõòåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ. Íàøè ðàñ÷åòûïîêàçûâàþò, ÷òî ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê ïðîèñ�õîäèò íåïðåðûâíûì îáðàçîì ñ èçìåíåíèåì òåìïåðà�òóðû. Ïîêàçàíî íàëè÷èå äâóõ õàðàêòåðíûõ ìàñøòà�áîâ ýíåðãèé ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, áîëüøèéñâÿçàí ñ �îðìèðîâàíèåì ïñåâäîùåëè â îêðåñòíîñòèóðîâíÿ Ôåðìè, à ìåíüøèé � ñ òåìïåðàòóðîé ïåðåõî�äà ìåòàëë�äèýëåêòðèê.Ìû íàäååìñÿ, ÷òî ïðåäñòàâëåííàÿ êëàñòåðíàÿòåîðèÿ âîçìóùåíèé ïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèÿñ áîëüøèì ÷èñëîì áëèæàéøèõ ñîñåäåé â ñëó÷àåíåíóëåâîãî äîïèðîâàíèÿ ïîìîæåò âûÿâèòü �óí�äàìåíòàëüíûå îñîáåííîñòè ñèñòåì ñ ñèëüíûìèýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè.Àâòîðû áëàãîäàðÿò Â. Â. Âàëüêîâà çà ïîëåç�íûå îáñóæäåíèÿ äàííîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîë�íåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû��09-02-90723-ìîá�ñò, 09-02 00127) è â ðàìêàõ ïðî�ãðàììû 5.7 Ïðåçèäèóìà �ÀÍ è èíòåãðàöèîííîãîïðîåêòà 40 ÑÎ �ÀÍ�ÓðÎ �ÀÍ.
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