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Î ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÈ ÍÀÍÎÊËÀÑÒÅ�ÎÂÑ ÎÁÎËÎ×Å×ÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÎÉÂ. Ñ. Áàòóðèí a*, Â. Â. Ëîñÿêîâ a;b**aÔèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿbÈíñòèòóò òåîðåòè÷åñêîé è ýêñïåðèìåíòàëüíîé �èçèêè èì. À. È. Àëèõàíîâà117218, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 7 àïðåëÿ 2010 ã.Ïðîâåäåí àíàëèç ý��åêòîâ ïàðíûõ êîððåëÿöèé â íàíîêëàñòåðàõ ñ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðîé ìåòîäîì òî÷-íîé äèàãîíàëèçàöèè. Íà îñíîâå ïîëó÷åííîãî ìíîãî÷àñòè÷íîãî ñïåêòðà èçó÷àåòñÿ îñîáåííîñòü â ïîâåäåíèèòåïëîåìêîñòè òàêèõ êëàñòåðîâ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê ñèñòåìàì, èçó÷àåìûì â äàííîé ðàáî�òå, ðåçêî âîçðîñ ïîñëå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäî�âàíèé �àëü�à, Áëýêà è Òèíêõàìà [1℄. Îñíîâíîé âî�ïðîñ, êîòîðûé òàì ñòàâèëñÿ � êàê èçìåíÿþòñÿ ñâåðõ�ïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà ìåòàëëà ïðè ïåðåõîäå îò îáú�åìíîãî îáðàçöà ê ìàëåíüêèì ÷àñòèöàì íàíîìåòðî�âûõ ðàçìåðîâ. Àâòîðû ïîñòàâèëè ýêñïåðèìåíò ïîòóííåëèðîâàíèþ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç åäèíè÷íûå êëà�ñòåðû è èäåíòè�èöèðîâàëè ñâåðõïðîâîäèìîñòü êàêïîÿâëåíèå ùåëè â ñïåêòðå, êîòîðàÿ çíà÷èòåëüíîáîëüøå ìåæóðîâíåâîãî ðàññòîÿíèÿ è êîòîðàÿ ìîæåòáûòü ñâåäåíà ê íóëþ ïðè ïðèëîæåíèè äîñòàòî÷íîñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.Ïîñëå ýòîãî ïîÿâèëîñü áîëüøîå êîëè÷åñòâî òåî�ðåòè÷åñêèõ ðàáîò ïî ýòîé òåìå. ×àùå âñåãî ñïåêòðêëàñòåðà ñ÷èòàëñÿ ýêâèäèñòàíòíûì ñ ìåæóðîâíå�âûì ðàññòîÿíèåì d. Â ñàìûõ ðàííèõ ðàáîòàõ [2�4℄èñïîëüçîâàëè òåîðèþ Áàðäèíà, Êóïåðà è Øðè��å�ðà (ÁÊØ) â ðàìêàõ áîëüøîãî êàíîíè÷åñêîãî àíñàìá�ëÿ. Èç ýòîãî ïîäõîäà ñëåäîâàëî ñóùåñòâîâàíèå êðè�òè÷åñêîãî ìåæóðîâíåâîãî ðàññòîÿíèÿ d
 òàêîãî, ÷òîïðè d > d
 ïàðíûå êîððåëÿöèè èñ÷åçàþò. Ýòîò âû�âîä îêàçàëñÿ îøèáî÷íûì, òàê êàê ïîçäíåå, ïðè ïåðå�õîäå ê êàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ ñ �èêñèðîâàííûì÷èñëîì ÷àñòèö, âûÿñíèëîñü, ÷òî ðåçêèé êðîññîâåðîò îáúåìíîãî îáðàçöà ê êëàñòåðó � ýòî àðòå�àêò*E-mail:baturin�lpi.ru**E-mail: losyakov�lpi.ru

ðàññìîòðåíèÿ â ðàìêàõ áîëüøîãî êàíîíè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [5℄). Â ýòîì íàïðàâ�ëåíèè îäíîé èç ïåðâûõ áûëà ñòàòüÿ [6℄, ãäå îïèñàíàòî÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíèàíà ÁÊØ ìåòî�äîì Ëàíöîøà. Â ýòîé ñòàòüå ñïåêòð òàêæå ñ÷èòàëñÿýêâèäèñòàíòíûì. Çäåñü åùå ñòîèò óïîìÿíóòü, ÷òîáîëüøîå âíèìàíèå ñòàëî óäåëÿòüñÿ íå òîëüêî âëè�ÿíèþ èçìåíåíèÿ d, íî è ý��åêòàì ÷åòíîñòè (ñì.,íàïðèìåð, ðàáîòó [2℄), ò. å. çàâèñèìîñòè âåëè÷èí, õà�ðàêòåðèçóþùèõ êëàñòåð, îò òîãî, ÷åòíî èëè íå÷åòíîêîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå.Êîñâåííîå ñâèäåòåëüñòâî ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâî�äÿùåå ñîñòîÿíèå áûëî ïîëó÷åíî ïðè èçó÷åíèè òåï�ëîåìêîñòè îòäåëüíûõ êëàñòåðîâ àëþìèíèÿ. Â ðà�áîòå [7℄ ïðîâîäèëèñü êàëîðèìåòðè÷åñêèå èññëåäîâà�íèÿ, êîòîðûå ïîêàçàëè, ÷òî ó êëàñòåðíûõ èîíîâAl�45 è Al�47 ñóùåñòâóåò ïèê â òåïëîåìêîñòè ïðèT � 200 K. Ïîñêîëüêó êëàñòåðû àëþìèíèÿ íå ÿâ�ëÿþòñÿ ìàãíèòíûìè ñèñòåìàìè è ñòðóêòóðíûõ èç�ìåíåíèé ïðè óêàçàííîé òåìïåðàòóðå íå ïðîèñõîäèò,åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ìû èìååì äåëî ñ ïå�ðåõîäîì â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå. Åñëè äåëî îá�ñòîèò èìåííî òàê, òî ýòîò ðåçóëüòàò ïðèìå÷àòåëåííå òîëüêî òåì, ÷òî êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà ïåðåõî�äà íàìíîãî âûøå òàêîâîé äëÿ îáúåìíûõ îáðàçöîâ,íî è òåì, ÷òî äàííîå çíà÷åíèå T
 ÿâëÿåòñÿ íà ñåãî�äíÿ ðåêîðäíî âûñîêèì.Îñíîâîé äëÿ ïîïûòîê îáúÿñíåíèÿ òàêîãî ñèëü�íîãî ïðîÿâëåíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ñâîéñòâ â êëà�ñòåðàõ ñòàëè îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà. Âýòîì íàïðàâëåíèè êëþ÷åâîé ÿâëÿåòñÿ ðàáîòà Íàéòà265



Â. Ñ. Áàòóðèí, Â. Â. Ëîñÿêîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011è ñîàâòîðîâ [8℄, ãäå îáíàðóæåíî, ÷òî ýëåêòðîííûåñïåêòðû â êëàñòåðàõ ñîîòâåòñòâóþò íàëè÷èþ â íèõýíåðãåòè÷åñêèõ îáîëî÷åê, ïîäîáíûõ îáîëî÷êàì àòî�ìîâ èëè ÿäåð. Êàæäàÿ îáîëî÷êà â ñëó÷àå ñ�åðè�÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî êëàñòåðà ñèëüíî âûðîæäåíà.Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ñïàðèâàíèè ó÷àñòâóþòòîëüêî äâå îáîëî÷êè � âåðõíÿÿ çàïîëíåííàÿ è íèæ�íÿÿ íåçàïîëíåííàÿ [9℄. Êà÷åñòâåííî ïîÿâëåíèå ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè â òàêîé ñèñòåìå ìîæíî îáúÿñíèòü òàê.Âûñîêàÿ êðàòíîñòü âûðîæäåíèÿ âåðõíåé çàïîëíåí�íîé îáîëî÷êè àíàëîãè÷íà ïîâûøåíèþ ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè â îáúåìíîì îáðàçöå, ÷òîâåäåò ê óâåëè÷åíèþ T
.2. ÌÅÒÎÄ ÒÎ×ÍÎÉ ÄÈÀ�ÎÍÀËÈÇÀÖÈÈ�ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÀÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èñïîëüçîâàëè ìåòîä òî÷�íîé äèàãîíàëèçàöèè, ñëåäóÿ ðàáîòå [9℄ è ìîäåëèðóÿêëàñòåð äâóìÿ óêàçàííûìè âûøå îáîëî÷êàìè.Îñòàíîâèìñÿ êðàòêî íà îïèñàíèè ìåòîäà. Îñíî�âîé äëÿ ïðàêòè÷åñêè ëþáîãî òåîðåòè÷åñêîãî èññëå�äîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ÿâëÿåòñÿ ãàìèëüòîíèàíÁÊØ H = H0 +Hint; (1)H0 =X� "�ay�a�;Hint = �X�� V�;�ay�ay��a��a�: (2)Â ýòîì ãàìèëüòîíèàíå îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ ay� èóíè÷òîæåíèÿ a� ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèè � ïîä÷èíÿ�þòñÿ êàíîíè÷åñêèì àíòèêîììóòàöèîííûì ñîîòíîøå�íèÿì. Ñîñòîÿíèÿ � óñòðîåíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîäëÿ êàæäîãî ñîñòîÿíèÿ � ñóùåñòâóåò ñîñòîÿíèå ��,îáðàùåííîå ïî âðåìåíè. Ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíîâ âêëàñòåðå ñ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðîé õàðàêòåðèçóåò�ñÿ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 1; 2; 3; : : : , îðáè�òàëüíûì ìîìåíòîì l = 0; 1; : : : , ïðîåêöèåé ìîìåí�òà íà âûäåëåííóþ îñü ml = �l;�l + 1; : : : ; l � 1; lè ïðîåêöèåé ñïèíà íà ýòó æå îñü ms = �1=2, ò. å.� = fn; l;ml;msg; ïðè ýòîì �� = fn; l;�ml;�msg.Â äàëüíåéøåì áóäåì òàêæå ñ÷èòàòü, ÷òî ñïåêòð"� îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé íåâîçìóùåííîé âçà�èìîäåéñòâèåì ñèñòåìû è ìàòðè÷íûé ýëåìåíò V��óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèÿì"� = "��;V�;� = �V��;� = �V�;��: (3)

�àññìîòðèì N -÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå. Ïóñòü çàäà�íî ìíîæåñòâî S èç N íåïîâòîðÿþùèõñÿ çàíÿòûõ îä�íî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé,S = f�1; : : : �Ng: (4)Âñå ñîñòîÿíèÿ, êàê óæå îòìå÷àëîñü, ðàçáèòû íà ïà�ðû � è ��. Ïîýòîìó ñðåäè çàíÿòûõ ñîñòîÿíèé åñòüòàêèå, â êîòîðûõ îáà ïàðíûõ ñîñòîÿíèÿ, çàíÿòûè òàêèå, â êîòîðûõ îäíî ñîñòîÿíèå çàíÿòî, à ïàð�íîå åìó � ñâîáîäíî. Ýòî ðàçäåëåíèå ñóùåñòâåííî,òàê êàê â ãàìèëüòîíèàíå ÁÊØ ó÷èòûâàåòñÿ âçà�èìîäåéñòâèå ëèøü ïàðíûõ ñîñòîÿíèé. Ôîðìàëüíîóêàçàííîå ðàçäåëåíèå ìîæíî ïðîâåñòè ñëåäóþùèìîáðàçîì. Îïðåäåëèì ¾ïîëîæèòåëüíûå¿ ñîñòîÿíèÿ ñ� > 0 êàê ñîñòîÿíèÿ, â êîòîðûõ ïðîåêöèÿ ñïèíà íàâûäåëåííóþ îñü ïîëîæèòåëüíà. Òîãäà ìîæíî îïðå�äåëèòü ïîäìíîæåñòâî E ïîëîæèòåëüíûõ ñîñòîÿíèéèç ìíîæåñòâà S, ó êîòîðûõ åñòü ïàðà â S, ò. å.E = f� > 0;�� 2 Sg: (5)Îáîçíà÷èì òàêèå ñîñòîÿíèÿ E = f�1; : : : �Kg, ïðè�÷åì 2K � N . Îïðåäåëèì òàêæå ïîäìíîæåñòâî Oíåñïàðåííûõ ñîñòîÿíèé èç ìíîæåñòâà S, ò. å.O = f� 2 S;�� =2 Sg: (6)×èñëî òàêèõ ñîñòîÿíèé ðàâíî N �2K. Òåïåðü áàçèñ�íîå N -÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ìîæíî çàïèñàòü â âèäåjSi = jOi 
 jEi ; (7)ãäå jOi = Y�2O ay� j0i ; jEi = Y�2E ay�ay�� j0i ; (8)÷òî ñîîòâåòñòâóåò îïèñàííîìó âûøå ðàçáèåíèþ íàñïàðåííûå è íåñïàðåííûå ñîñòîÿíèÿ. Â ýòèõ âûðà�æåíèÿõ j0i � âàêóóìíîå ñîñòîÿíèå, ò. å. a� j0i = 0äëÿ âñåõ �. Êîììóòàòîð �Hint; ay�� èìååò âèä�Hint; ay�� = �2X� V�;�ay�ay��a��; (9)èç ÷åãî ñëåäóåò, ÷òî Hint jOi = 0 (òàê êàê íà âàêóóì�íîå ñîñòîÿíèå äåé
òâóåò îïåðàòîð óíè÷òîæåíèÿ) èH jOi = X�2O "� jOi : (10)Ýòî ñîîòíîøåíèå ÿâíî èëëþñòðèðóåò õîðîøî èç�âåñòíîå óòâåðæäåíèå èç ìîäåëè ÁÊØ: åñëè íà�÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ñîäåðæèò íåñïàðåííûå ýëåêòðî�íû (� 2 O), òî îíè ýâîëþöèîíèðóþò ñâîáîäíûì îá�ðàçîì, íå ó÷àñòâóÿ âî âçàèìîäåéñòâèè.266



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Î òåïëîåìêîñòè íàíîêëàñòåðîâ ñ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðîéÈññëåäóåì, êàê äåéñòâóåò ãàìèëüòîíèàí íà ñîñòî�ÿíèå jEi. Äëÿ ýòîãî âû÷èñëèì êîììóòàòîðhHint; ay�ay��i == �2X� V�;�ay�ay�� �1� ay�a� � ay��a��� : (11)Èñïîëüçóÿ ýòî ñîîòíîøåíèå, ïîëó÷èìH jEi =XE0 HEE0 jE 0i ; (12)HEE0 = 2 KXk=1 k�1Yi=1 Æ�i;�i!�� ("�kÆ�k;�k � 2V�k;�k) KYi=k+1 Æ�i;�i! : (13)Ïðîöåäóðà ïîëó÷åíèÿ ñïåêòðà íàøåé N -÷àñòè÷-íîé ñèñòåìû ñîñòîèò èç ñëåäóþùèõ äåéñòâèé. Êàæ�äîå îäíî÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå � ïîðîæäàåò ïðîñòðàí�ñòâî ñîñòîÿíèé h�, ñîñòîÿùåå èç äâóõ âåêòîðîâ, j0i�è ay� j0i� (a� j0i� = 0). Ïóñòü ÷èñëî ñîñòîÿíèé �ðàâíî 2M . Ïîëíîå �îêîâñêîå ïðîñòðàíñòâî èññëåäó�åìîé ñèñòåìû ìîæíî îïðåäåëèòü êàêH = 
�h�; (14)ïîëíîå ÷èñëî áàçèñíûõ ñîñòîÿíèé â ýòîì ïðîñòðàí�ñòâå ðàâíî 22M , ÷èñëî æå N -÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèéíàõîäèòñÿ âû÷èñëåíèåì áèíîìèàëüíîãî êîý��èöè�åíòà CN2M = (2M)!N !(2M �N)! :Íà ïåðâîì øàãå �èêñèðóåì êîëè÷åñòâî ïàðíûõîïåðàòîðîâ ay�ay�� â ñîáñòâåííîì ñîñòîÿíèè ãàìèëü�òîíèàíà ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû, ðàâíîå K. Ýòîêîððåêòíàÿ ïðîöåäóðà, òàê êàê äåéñòâèå ãàìèëüòî�íèàíà íà òàêèå ñîñòîÿíèÿ íå ìåíÿåò çàäàííîãî êîëè�÷åñòâà ïàð. Òåì ñàìûì ìû �èêñèðóåì è êîëè÷åñòâîíåñïàðåííûõ ýëåêòðîíîâ, ðàâíîå N � 2K. ×èñëî Käëÿ ÷åòíîãî çíà÷åíèÿ N ïðîáåãàåò çíà÷åíèÿK = 0; 1; : : : ; N=2; (15)à äëÿ íå÷åòíîãî çíà÷åíèÿ N �K = 0; 1; : : : ; (N � 1)=2: (16)Ñòðîãî ãîâîðÿ, åñëè ÷èñëî ñîñòîÿíèé áîëüøå ÷èñëàýëåêòðîíîâ, òî ìèíèìàëüíîå ÷èñëî ïàð áîëüøå íóëÿ;îäíàêî òàêàÿ ñèòóàöèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàì íå�èçè÷�íîé.

Âòîðîé øàã. Çàäàííîå êîëè÷åñòâî íåñïàðåííûõýëåêòðîíîâ N � 2K ìîæíî ¾ðàçáðîñàòü¿ ïî âñåì îä�íî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì � ðàçíûìè ñïîñîáàìè, ÷èñ�ëî êîòîðûõ ðàâíîqmax = 2N�2KCN�2KM :Êàæäûé òàêîé ñïîñîá �èêñèðóåò íåêèé íàáîð îä�íî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé Oq , êîòîðûå ìû ïðîíóìå�ðóåì èíäåêñîì q = 1; : : : ; qmax. Îòìåòèì, ÷òî âèäïîäìíîæåñòâà Oq îïðåäåëÿåòñÿ è ÷èñëîì K; ýòîîáñòîÿòåëüñòâî ìû áóäåì îáîçíà÷àòü çàâèñèìîñòüþq(K). Ìíîãî÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå íåñïàðåííûõ ýëåê�òðîíîâ, ïðåäñòàâëÿþùåå ñîáîé ÷àñòü ñîáñòâåííîãîñîñòîÿíèÿ ãàìèëüòîíèàíà ÁÊØ, èìååò âèä ïåðâî�ãî âûðàæåíèÿ â (8), à åãî âêëàä â ýíåðãèþ ñëåäóåòèç (10).Òðåòèé øàã. Îïðåäåëèì ïîäïðîñòðàíñòâî ïðî�ñòðàíñòâà H, â êîòîðîì ïðîèñõîäèò âçàèìîäåéñòâèåïàð. Äëÿ çàäàííîãî q(K) èç ïðÿìîãî ïðîèçâåäå�íèÿ (14) íóæíî èñêëþ÷èòü òå h�, êîòîðûå ñîîò�âåòñòâóþò îäíî÷àñòè÷íûì ñîñòîÿíèÿì � 2 Oq(K),à òàêæå ïàðíûå èì ñîñòîÿíèÿ ��; � 2 Oq(K),òàê êàê îíè òàêæå íåäîñòóïíû ïðè âçàèìîäåé�ñòâèè ïàð. Â ïîëó÷åííîì òàêèì îáðàçîì ïðîñòðàí�ñòâå ÷èñëî ïàðíûõ ñîñòîÿíèé âèäà ay�ay�� j0i ðàâ�íî M � N + 2K. Ïîäïðîñòðàíñòâî ýòîãî ïðîñòðàí�ñòâà, â êîòîðîì ðàññåèâàþòñÿ ðîâíî K ïàð, îáîçíà�÷èì HE . Åãî ðàçìåðíîñòü pmax = CKM�N+2K . Ââå�äåì â HE áàçèñ jEpi ; p = 1; : : : ; pmax, êîòîðûé èìå�åò âèä âòîðîãî âûðàæåíèÿ â (8). Ïî ïîñòðîåíèþî÷åâèäíî, ÷òî áàçèñ jEpi çàâèñèò îò âûáîðà q(K).Ýòîò �àêò îïÿòü-òàêè áóäåò îáîçíà÷àòüñÿ çàâèñèìî�ñòüþ p(q(K)). Òåïåðü íóæíî äèàãîíàëèçîâàòü ìàòðè�öó (13) HEp;E0p0 � Hp;p0 . Ïóñòü ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿýòîé ìàòðèöû ðàâíû Ep(q(K)); p = 1; : : : ; pmax.Òåïåðü ìîæíî ñäåëàòü åùå îäèí øàã è íàéòè ñîá�ñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè íàøåé ìíîãî÷àñòè÷íîéñèñòåìû:En � EK;q(K);p(q(K)) = X�2Oq(K) "� + Ep(q(K)); (17)K = 0; : : : N2 �èëè N � 12 � ;q = 1; : : : ; 2N�2KCN�2KM ; p = 1; : : : ; CKM�N+2K :Ïîëíîå ÷èñëî óðîâíåé ýíåðãèè ðàâíîN=2XK=0 2N�2KCN�2KM CKM�N+2K = CN2M : (18)Èòàê, äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñïåêòðà íàì íåîáõîäèìàñëåäóþùàÿ èí�îðìàöèÿ:267



Â. Ñ. Áàòóðèí, Â. Â. Ëîñÿêîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 20111) îäíî÷àñòè÷íûé ñïåêòð "�, � = 0; 1; : : : ; n;2) êðàòíîñòü âûðîæäåíèÿ g� êàæäîãî óðîâíÿñïåêòðà (� = 0; 1; : : : ; n);3) Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âçàèìîäåéñòâèÿ V�;� == V�;� (�; � = 0; 1; : : : ; n);4) ×èñëî ÷àñòèö N .Çíàÿ ìíîãî÷àñòè÷íûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð,ìîæíî íàéòè çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè íàøåé �è�çè÷åñêîé ñèñòåìû îò òåìïåðàòóðû, èñïîëüçóÿ ñëåäó�þùèå �îðìóëû1):CV = 1T 2 �
E2�� hEi2� ; (19)
E2� = 1Z Xn En2 exp��EnT � ; (20)hEi = 1Z Xn En exp��EnT � ;Z =Xn exp��EnT � ; (21)ãäå T � òåìïåðàòóðà.Áûëà íàïèñàíà ïðîãðàììà, ðåàëèçóþùàÿ îïèñàí�íóþ ïðîöåäóðó. Ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü1) ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð N -÷àñòè÷íîé ñèñòåìû;2) ãèñòîãðàììó ïëîòíîñòè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé;3) çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè èññëåäóåìîé ñèñòå�ìû îò òåìïåðàòóðû, CV (T ).Ïðîãðàììà áûñòðî è ý��åêòèâíî ðàáîòàåò íà ñòàí�äàðòíîì PC, åñëèCN=2M . 3000; ïðè ýòîì M = 12 nX�=1 g�: (22)Èç ïåðå÷èñëåííûõ âîçìîæíîñòåé íàñ â äàííîì ñëó�÷àå áóäåò èíòåðåñîâàòü òðåòèé ïóíêò � òåïëîåì�êîñòü.3. ÂÛ×ÈÑËÅÍÈÅ ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÈÌÎÄÅËÜÍÎ�Î ÊËÀÑÒÅ�ÀÄëÿ òåñòèðîâàíèÿ ïðîãðàììû áûëà âû÷èñëåíàçàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè îò òåìïåðàòóðû äëÿ ñè�ñòåìû, ñîäåðæàùåé N = 10 ÷àñòèö íà äåñÿòè äâó�êðàòíî âûðîæäåííûõ ýêâèäèñòàíòíûõ îäíî÷àñòè÷�íûõ óðîâíÿõ. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò áðàëñÿ íå çàâèñÿ�ùèì îò èíäåêñîâ óðîâíåé è ðàâíûì V = 0:224d, ãäå1) Èñïîëüçóåòñÿ ñèñòåìà èçìåðåíèé �èçè÷åñêèõ âåëè÷èí, âêîòîðîé ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà kB = 1.
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�èñ. 1. Òåïëîåìêîñòü ýêâèäèñòàíòíîé ñèñòåìû, ñî-ñòîÿùåé èç äåñÿòè ÷àñòèö íà äåñÿòè äâóêðàòíî âû-ðîæäåííûõ óðîâíÿõ (ïîëîâèííîå çàïîëíåíèå). Ñðàâ-íåíèå ðåçóëüòàòîâ òî÷íîãî ðàñ÷åòà (ñïëîøíàÿ êðè-âàÿ) è ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî (âåðòèêàëü-íûå øòðèõè)d � ðàññòîÿíèå ìåæäó óðîâíÿìè. Ýòà çàäà÷à áûëàðåøåíà ðàíåå [10℄ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Ñðàâíåíèåðåçóëüòàòîâ ïðèâåäåíî íà ðèñ. 1. Âèäèì, ÷òî ðåçóëü�òàòû ðàñ÷åòîâ ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþò.Ïîäõîä, îñíîâàííûé íà âû÷èñëåíèè ìíîãî÷à�ñòè÷íîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà, áûë íàìè ïðèìå�íåí äëÿ êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ ïî èçó÷åíèþ êëàñòåðîâ Al�45 è Al�47 [7℄.Èòàê, áóäåì ðàññìàòðèâàòü êëàñòåð Al�45 êàêäâóõóðîâíåâóþ ñèñòåìó, ñîîòâåòñòâóþùóþ äâóì îáî�ëî÷êàì � âåðõíåé çàïîëíåííîé (3p, êðàòíîñòü âûðî�æäåíèÿ g = 6, êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ, çàïîëíÿþùèõîáîëî÷êó, N = 4) è íèæíåé íåçàïîëíåííîé (1j, êðàò�íîñòü âûðîæäåíèÿ 30). �àññòîÿíèå ìåæäó óðîâíÿìèd = 40 ìýÂ. Ïðèâåäåííûå ïàðàìåòðû âçÿòû èç ðà�áîòû [7℄. Ó÷åò òîëüêî äâóõ îáîëî÷åê îãðàíè÷èâàåòíàø àíàëèç íåâûñîêèìè òåìïåðàòóðàìè (îêîëî 80Kâ íàøåì ñëó÷àå), ïîñêîëüêó ïðè áîëåå âûñîêèõ òåì�ïåðàòóðàõ ïðîèñõîäèò íàñûùåíèå âåðõíåé îáîëî÷êèè íåëüçÿ íå ïðèíèìàòü âî âíèìàíèå äðóãèå îáîëî÷�êè êëàñòåðà. Çàâèñèìîñòüþ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîââçàèìîäåéñòâèÿ îò ñîñòîÿíèé ìû ïðåíåáðåæåì, ò. å.V�;� = V äëÿ âñåõ � è �, à âåëè÷èíó V áóäåì ñ÷è�òàòü ñâîáîäíûì ïàðàìåòðîì, âàðüèðóÿ êîòîðûé, ìûìîæåì ïðîñëåäèòü çà èçìåíåíèåì ñâîéñòâ íàøåé ñè�ñòåìû.Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè òåïëîåì�êîñòè îò òåìïåðàòóðû, âû÷èñëåííûå äëÿ ðàçëè÷�íûõ çíà÷åíèé ïàðíîãî ïîòåíöèàëà. Âèä ïðèâåäåí�íûõ çàâèñèìîñòåé ãîâîðèò î ñóùåñòâåííîì âëèÿíèèïàðíûõ êîððåëÿöèé íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâàêëàñòåðîâ, êîòîðîå ïðîÿâëÿåòñÿ â âîçíèêíîâåíèè ïè�êà íà çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè îò òåìïåðàòóðû,êàê è â îáúåìíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ. Ïðîäåëàâ âû�268



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Î òåïëîåìêîñòè íàíîêëàñòåðîâ ñ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðîé
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�èñ. 2. Òåïëîåìêîñòü ñèñòåìû â ìîäåëè äâóõ îáî-ëî÷åê ñ ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ N = 4 ïðè ðàçíûõ êîí-ñòàíòàõ ñâÿçè V : 1 � 0; 2 � 2 ìýÂ; 3 � 4 ìýÂ
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû, îòâå÷àþùåé ïè-êó òåïëîåìêîñòè, îò êîíñòàíòû ñâÿçè V÷èñëåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà V ,ìîæíî ïîñòðîèòü çàâèñèìîñòü ïîëîæåíèÿ ïèêà òåï�ëîåìêîñòè îò âåëè÷èíû ïàðíîãî ïîòåíöèàëà (ðèñ. 3).Äëÿ îáúåìíîãî ñâåðõïðîâîäíèêà ïîëîæåíèå ýòîãîïèêà ñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå ïåðåõîäà â ñâåðõ�ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå. Êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü,óâåëè÷åíèå ïîòåíöèàëà ïðèòÿæåíèÿ ïðèâîäèò ê ðî�ñòó òåìïåðàòóðû, îòâå÷àþùåé ïèêó òåïëîåìêîñòè.Òåïåðü ïðîèëëþñòðèðóåì óòâåðæäåíèå, ÷òîèìåííî âçàèìîäåéñòâèå ïðèòÿæåíèÿ (êàê è âîáúåìíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ) ïðèâîäèò ê ðàññìàò�ðèâàåìîìó ý��åêòó, à íå ïðîñòî âçàèìîäåéñòâèåìåæäó ýëåêòðîíàìè, èçìåíÿþùåå ñòðóêòóðó îáî�ëî÷å÷íîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà êëàñòåðà.
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�èñ. 4. Òåïëîåìêîñòü ñèñòåìû â ìîäåëè äâóõ îáî-ëî÷åê äëÿ ïîòåíöèàëîâ îòòàëêèâàíèÿ (V = �2 ìýÂ,ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) è ïðèòÿæåíèÿ (V = 2 ìýÂ, øòðè-õîâàÿ êðèâàÿ)
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�èñ. 5. Ñðàâíåíèå ïîâåäåíèÿ òåïëîåìêîñòåé îáîëî-÷å÷íîé (øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ) è ýêâèäèñòàíò-íîé (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) ñòðóêòóð ñ îäèíàêîâûì ÷èñ-ëîì ñîñòîÿíèéÍà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòèêëàñòåðà îò òåìïåðàòóðû äëÿ ñëó÷àÿ ïîòåíöè�àëà ïðèòÿæåíèÿ (V = 2 ìýÂ) è îòòàëêèâàíèÿ(V = �2 ìýÂ). Çíàêè çäåñü ñîãëàñîâàíû ñ çàïèñüþãàìèëüòîíèàíà (2). Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïèê íàòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè ïðîïàäà�åò, åñëè âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè èìååòõàðàêòåð îòòàëêèâàíèÿ, ÷òî îïÿòü-òàêè ïîä÷åðêèâà�åò ðîëü õàðàêòåðíûõ äëÿ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ïàðíûõêîððåëÿöèé â ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåìàõ.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïðîÿñíèòü òîò �àêò [9℄, ÷òî îáî�ëî÷å÷íàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðà ñóùåñòâåííî óñèëèâà�åò ðîëü ïàðíûõ êîððåëÿöèé, ðàññìîòðèì ìîäåëüíûéêëàñòåð ñ ñèëüíîâûðîæäåííîé âåðõíåé çàïîëíåííîé269



Â. Ñ. Áàòóðèí, Â. Â. Ëîñÿêîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011îáîëî÷êîé (g1 = 14, g2 = 10, "2 � "1 = 40 ìýÂ),ñîäåðæàùåé N = 12 ÷àñòèö. Äàëåå ðàñùåïèì îáîëî�÷å÷íóþ ñòðóêòóðó ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà â ýêâè�äèñòàíòíóþ ñ ñîõðàíåíèåì ¾öåíòðà òÿæåñòè¿ ìóëü�òèïëåòîâ (ðàññòîÿíèå ìåæäó óðîâíÿìè 11 ìýÂ, êðàò�íîñòü âûðîæäåíèÿ g1 = g5 = 2, äëÿ îñòàëüíûõ óðîâ�íåé g = 4). Íà ðèñ. 5 ñðàâíèâàåòñÿ ïîâåäåíèå òåïëî�åìêîñòåé â ýòèõ ñëó÷àÿõ (V = 1:5 ìýÂ). Èç ïðèâåäåí�íûõ çàâèñèìîñòåé ÿñíî âèäíî, ÷òî îáîëî÷å÷íàÿ ýíåð�ãåòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðà ñóùåñòâåííî óñèëè�âàåò âëèÿíèå ïàðíûõ êîððåëÿöèé íà îñîáåííîñòü ïî�âåäåíèÿ åãî òåïëîåìêîñòè.Â íàøåé äâóõóðîâíåâîé ìîäåëè êëàñòåðà âåðõ�íèé çàïîëíåííûé óðîâåíü çàïîëíåí íå ïîëíîñòüþ(ñòåïåíü ýòîãî ¾íåçàïîëíåíèÿ¿ äîëæíà áûòü ìèíè�ìàëüíî âîçìîæíîé, òàê êàê â ïðîòèâíîì ñëó÷àåý��åêò ßíà �Òåëëåðà ìîæåò ñèëüíî èñêàçèòü îáî�ëî÷å÷íóþ ñòðóêòóðó [9℄). Ýòî îòêðûâàåò âîçìîæ�íîñòü ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýëåêòðîíàìè, íàõî�äÿùèìèñÿ íà áîëåå íèçêîì, ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîìóðîâíå. Äëÿ âûÿñíåíèÿ âîïðîñà, íàñêîëüêî ñóùå�ñòâåííî óêàçàííîå âëèÿíèå, ìû ðàññìîòðåëè ìîäåëüêëàñòåðà (÷èñëî ýëåêòðîíîâ N = 14) ñ òðåìÿ îáî�ëî÷êàìè: ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîé íèæíåé ("1 = 0,g1 = 10), ïî÷òè çàïîëíåííîé íèæíåé ("2 = 30ìýÂ,g2 = 6) è íåçàïîëíåííîé âåðõíåé ("3 = 70 ìýÂ,g3 = 10), è ïîñ÷èòàëè çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè îòòåìïåðàòóðû. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìû íàøëè òó æåçàâèñèìîñòü òàê æå, êàê ìû ýòî äåëàëè ðàíüøå, èñ�êëþ÷èâ íèæíþþ ïîëíîñòüþ çàïîëíåííóþ îáîëî÷êó,ò. å. ó÷èòûâàÿ ëèøü äâà óðîâíÿ ñ "2 = 30 ìýÂ, g2 = 6,"3 = 70 ìýÂ, g3 = 10 è ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ N = 4.Èç ðèñ. 6 âèäíî, ÷òî â ïðåäåëàõ íàøåãî êà÷åñòâåí�íîãî ðàññìîòðåíèÿ âëèÿíèå ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîéîáîëî÷êè íå ñóùåñòâåííî.Â ýêñïåðèìåíòàõ èññëåäóþòñÿ êëàñòåðû ñ ðàç�íûì êîëè÷åñòâîì ýëåêòðîíîâ. Ïîýòîìó ìû òàê�æå èçó÷èëè çàâèñèìîñòü îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿòåïëîåìêîñòè â ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè êëàñòåðà("2 � "1 = 40 ìýÂ, g1 = 14, g2 = 10) îò êîëè÷å�ñòâà ýëåêòðîíîâ íà âåðõíåé çàïîëíåííîé îáîëî÷êå.Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè îòòåìïåðàòóðû ïðè ÷èñëå ýëåêòðîíîâ N = 3; 4; 5; 6.Ïðîñòîé àíàëèç ýòèõ ãðà�èêîâ ïîçâîëÿåò ñäåëàòüñëåäóþùèå âûâîäû. Äëÿ êëàñòåðà ñ ïîëíîñòüþ çà�ïîëíåííîé âåðõíåé îáîëî÷êîé (â íàøåì ñëó÷àå ýòîN = 6, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ìàãè÷åñêîìó êëàñòåðóAl46 [9℄) ïèê â ïîâåäåíèè òåïëîåìêîñòè îòñóòñòâó�åò. Ýòî íàïðÿìóþ ñîîòíîñèòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòû [7℄. Ñðàâíåíèå êðèâûõ ñN = 3; 4; 5 ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü îá ý��åêòå ÷åòíî�ñòè â íàøåé ìîäåëè: ïèê ïðè N = 3 ïîäàâëåí ïî
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�èñ. 6. Âëèÿíèå íèæíåé ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîéîáîëî÷êè íà òåïëîåìêîñòü (V = 2 ìýÂ): ñïëîøíàÿêðèâàÿ � òåïëîåìêîñòü ñ ó÷åòîì ïîëíîñòüþ çàïîë-íåííîé îáîëî÷êè; øòðèõîâàÿ � áåç åå ó÷åòà
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�èñ. 7. Òåïëîåìêîñòü äëÿ ðàçëè÷íîãî ÷èñëà ÷àñ-òèö â íèæíåé ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîé îáîëî÷êå(V = 2 ìýÂ)ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåìN = 4; ñëó÷àéN = 5�àêòè÷å�ñêè ñîîòâåòñòâóåò ïîëíîñòüþ çàïîëíåííîé îáîëî÷êå,òàê êàê îäíî ñâîáîäíîå îäíî÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå íåó÷àñòâóåò âî âçàèìîäåéñòâèè ïàð â íàøåé ìîäåëè.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÇäåñü ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî ïî�ëó÷åííûå ðåçóëüòàòû íîñÿò êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð.Êàê óæå îòìå÷àëîñü, òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé ïðî�ÿâëÿþòñÿ îñîáåííîñòè â ïîâåäåíèè òåïëîåìêîñòèýòèõ êëàñòåðîâ (T
 � 200 K), äîñòàòî÷íî âûñîêà äëÿòîãî, ÷òîáû îãðàíè÷èòüñÿ òîëüêî âåðõíåé çàïîëíåí�270



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 2, 2011 Î òåïëîåìêîñòè íàíîêëàñòåðîâ ñ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðîéíîé è íèæíåé íåçàïîëíåííîé îáîëî÷êàìè ïðè ðàñ�ñìîòðåíèè âîïðîñà î âëèÿíèè ñâåðõïðîâîäÿùèõ êîð�ðåëÿöèé íà òàêîå ïîâåäåíèå. Ýòî òðåáóåò ââåäåíèÿáîëüøîãî ÷èñëà îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé è äåòàëü�íîãî çíàíèÿ îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðû êëàñòåðà, êîòî�ðûìè ìû íå ðàñïîëàãàåì. Êðîìå òîãî, âîïðîñ î âå�ëè÷èíå ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà âçàèìîäåéñòâèÿ ñïàðè�âàíèÿ V�;� â êëàñòåðàõ, íà íàø âçãëÿä, åùå äàëåêîò ïîëíîãî ðàçðåøåíèÿ.Èòàê, íàøè âû÷èñëåíèÿ, îñíîâàííûå íà ïî�ëó÷åíèè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà òî÷íûõ ìíîãî�÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, ïîêàçûâàþò, ÷òî ïàðíûåêîððåëÿöèè òèïà ÁÊØ ìîãóò ïðèâîäèòü ê ïîÿâëå�íèþ ïèêà íà çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè êëàñòåðàîò òåìïåðàòóðû, ïðè÷åì îáîëî÷å÷íàÿ ñòðóêòóðàýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà êëàñòåðà ñïîñîáñòâóåòóñèëåíèþ ýòîãî ý��åêòà.Õîòåëîñü áû ïîáëàãîäàðèòü Å. �. Ìàêñèìîâà çàìîòèâàöèþ ðàáîòû è ïîñòîÿííûé èíòåðåñ ê íåé,Ï. È. Àðñååâà çà öåííûå çàìå÷àíèÿ è ó÷àñòíèêîâðóêîâîäèìîãî èì ñåìèíàðà çà ïîëåçíûå îáñóæäå�íèÿ. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå íàó÷íûõ ïðî�ãðàìì Ïðåçèäèóìà �ÀÍ è Îòäåëåíèÿ �èçè÷åñêèõíàóê �ÀÍ, �ÔÔÈ (ãðàíò �08-02-00757) è ãðàíòàÏðåçèäåíòà �Ô �ÌÊ-89.2009.2.
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