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Î ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÈ ÂÛÑÎÊÎÑÏÈÍÎÂÛÕÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉ ÏÅ�ÅÕÎÄÍÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂ�. O. Çàéöåâ *Ìîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 èþëÿ 2010 ã.ïîñëå ïåðåðàáîòêè 21 ÿíâàðÿ 2011 ã.Íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèÿ î ñèëüíîì âçàèìîäåéñòâèè â îäíîé è òîé æå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå óñòàíîâëåíàâîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè â ñîåäèíåíèÿõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Âû÷èñ-ëÿåòñÿ ìíîãîêîìïîíåíòíàÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ âîçáóæäåíèé. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòèäëÿ ìåòàëëè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïåðåõîäíûõ 3d-ìåòàëëîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ïîëþñíîì ïðèáëèæåíèè óðàâ-íåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ñâîäÿòñÿ ê ìíîãîêîìïîíåíòíûì óðàâíåíèÿì ñâåðõïðîâîäèìîñòè ñ çàäàííûìèêîíñòàíòàìè ÁÊØ. �àçðàáîòàí ìåòîä íàõîæäåíèÿ îäíîîðáèòàëüíûõ è ðàçíîîðáèòàëüíûõ êîíñòàíò âçàâèñèìîñòè îò ïîëíîãî ñïèíà. Äëÿ îäíîîðáèòàëüíûõ óðàâíåíèé ïîëó÷åíû êîíöåíòðàöèîííûå îáëàñòèñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî óïîðÿäî÷åíèÿ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏîñëå îòêðûòèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðî�âîäèìîñòè â ñîåäèíåíèÿõ ìåäè [1℄, à çàòåì ÷åðåçìíîãî ëåò è â ñîåäèíåíèÿõ æåëåçà [2℄, ñòàëî ÿñíî,÷òî ýòî ÿâëåíèå äîëæíî ñóùåñòâîâàòü äëÿ ñîåäèíå�íèé âñåõ îñòàëüíûõ ïåðåõîäíûõ 3d-ýëåìåíòîâ. Îá�ùèì ñâîéñòâîì ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà íåäîçà�ïîëíåííîé îáîëî÷êå ïåðåõîäíîãî ýëåìåíòà, ÿâëÿåòñÿñèëüíîå âíóòðèàòîìíîå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàè�ìîäåéñòâèå, äîñòèãàþùåå äåñÿòè ýëåêòðîí-âîëüò [3℄.Âû÷èñëåíèå àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîííûõ âîç�áóæäåíèé â ðåøåòêå ñ ó÷åòîì ñèëüíîãî êîðîòêî�äåéñòâóþùåãî îòòàëêèâàíèÿ îáíàðóæèâàåò âîçìîæ�íîñòü èçìåíåíèÿ çíàêà àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ, íà÷è�íàÿ ñ íåêîòîðîãî êîíå÷íîãî çíà÷åíèÿ îòíîñèòåëü�íîé ýíåðãèè. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâîëèëî îáúÿñ�íèòü âîçíèêíîâåíèå è íàëè÷èå âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè âíóòðè êîíå÷íîãî èíòåðâàëàäûðî÷íûõ è ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé [4�6℄.Â ñîåäèíåíèÿõ LaFeAsO1�xFx, �-Fe(Te,Se),ãäå íàáëþäàåòñÿ àíîìàëüíàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü,íàáëþäàþòñÿ òå æå çàêîíîìåðíîñòè, ÷òî è â êó�ïðàòàõ: âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà ñâåðõïðîâîäÿùåãîïåðåõîäà (T
), àíîìàëüíûé èçîòîïè÷åñêèé ý��åêò,ðåçêàÿ çàâèñèìîñòü T
 îò ñòåïåíè íåäîçàïîëíåíèÿ*E-mail: Zaitsev�rogdai�mail.ru

íèæíåé ïîäçîíû Õàááàðäà. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèìâ íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ ïîñòðîåíèÿ òåîðèè ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè èñïîëüçóåòñÿ òà æå ìîäåëü Õàááàðäà,íî ñ ó÷åòîì âîçìîæíîé çàâèñèìîñòè èñõîäíîãîãàìèëüòîíèàíà îò êâàíòîâûõ ÷èñåë, õàðàêòåðèçóþ�ùèõ íèçøåå âûñîêîñïèíîâîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå.Áóäåò ðàññìîòðåíî ïîñëåäîâàòåëüíîå çàïîëíåíèåäûðî÷íîé 3d-îáîëî÷êè ñ ó÷åòîì ñèëüíîãî ýëåê�òðîí-ýëåêòðîííîãî âíóòðèàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿâ ïðåäïîëîæåíèè î òîì, ÷òî åãî âåëè÷èíà ÿâëÿåòñÿíàèáîëüøèì ýíåðãåòè÷åñêèì ïàðàìåòðîì.2. �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ È ÍÓËÅÂÀßÔÓÍÊÖÈß ��ÈÍÀ�àìèëüòîíèàí ñèñòåìû çàïèñûâàåòñÿ ÷åðåç îïå�ðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ è â ïðîñòåéøåìñëó÷àå ïåðåõîäîâ ê áëèæàéøèì ñîñåäÿì èìååò ñëå�äóþùèé âèä:Ĥ = Xi;k;r1;r2;� âyi;�(r1)âk;�(r2)ti;k(r1 � r2)�� �Xk;r;� âyk;�(r)â�;�(r): (1)Íèæå ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî èíòåãðàë ïåðåñêîêà ti;k(r) íåçàâèñèò îò ïðîåêöèè ñïèíà �, íî çàâèñèò îò êðèñòàë�984



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :ëè÷åñêèõ èíäåêñîâ (i; k), êàæäûé èç êîòîðûõ ïðîáå�ãàåò ïÿòü çíà÷åíèé: xy; yz, zx, x2 � y2 è 3z2 � r2.Ïîñëå ïåðåõîäà ê àòîìíîìó ïðåäñòàâëåíèþ îïå�ðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ âûðàæàþòñÿ â âè�äå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà:âyk;�(r) =X� bk;�� X̂�r ; âyp;�(r) =X� bp;�� X̂�r : (2)Çäåñü èíäåêñû � è � ñîîòâåòñòâóþò âçàèìíî-îáðàò-íûì ïåðåõîäàì s ! m, ò. å. �(m; s) = ��(s;m);bk;�� � èçâåñòíûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæå�íèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå îòäåëåíèþ îäíîé ÷àñòèöû;X�r � X-îïåðàòîðû �åðìè-òèïà, óäîâëåòâîðÿþùèåíå�åðìèæèäêîñòíûì ïåðåñòàíîâî÷íûì ñîîòíîøåíè�ÿì nX̂nmr ; X̂kpr0 o = Ær;r0 �ÆmkX̂np + ÆpnX̂kmr � : (3)Óðàâíåíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ nm íàõîäèì èç îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðíîé�óíêöèè �ðèíà äëÿ êàæäîé ïàðû ñîïðÿæåííûõX-îïåðàòîðîâ:D�;�(r; � ; r; � 0) = ��(� � � 0)hX�r (�)X�r0 (� 0)i++�(� 0 � �)hX�r0 (� 0)X�r (�)i: (4)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàèñïîëüçóåì ïðîñòåéøåå îäíîïåòëåâîå ïðèáëèæåíèåñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ. Â ýòîì ïðèáëèæåíèèêîìïîíåíòû Ôóðüå îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàD�;�! (p) òîëüêî ìíîæèòåëÿìè f� îòëè÷àþòñÿ îò òàêíàçûâàåìîé âèðòóàëüíîé �óíêöèè �ðèíà G�;�! (p),êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþòèïà Äàéñîíà: D�;�! (p) = G�;�! (p)f� ;nĜ�1! (p)o�� = fi! � �m + �sg Æ(�+�)���;�! (p): (5)Çäåñü �m � �s � ýíåðãèÿ ïåðåõîäà, îòâå÷àþùàÿ íî�ìåðó ïåðåõîäà �; ! = T (2n+ 1)�.Ïðè çàäàííûõ íîìåðàõ îäíî÷àñòè÷íîãî ïåðåõîäà�(m; s) êàæäûé êîíöåâîé ìíîæèòåëü f� ïî îïðåäåëå�íèþ ðàâåí ñóììå ñðåäíèõ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ íà÷àëü�íîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé. Â íàøåì ïðèáëèæåíèèñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü åñòü ñóììà ïðîèç�âåäåíèé êîíöåâîãî ìíîæèòåëÿ íà îáîáùåííóþ ìàò�ðèöó ïåðåñêîêîâ, à òàêæå îäíîïåòëåâîé ïîïðàâêè:f�(s;m) = ns + nm; ��;�(p) = f�t��(p) + ��;� ;t�� (p) = bk;�� tk;s(p)bs;�� : (6)

Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ nmN+1 êî�íå÷íûõ ñîñòîÿíèé m íàõîäèì ÷åðåç äèàãîíàëüíóþêîìïîíåíòó ïðè � = ��:limÆ!0+D�;�(r; � ; r; � + Æ) == limÆ!0+TX!;pD�;�! (p) exp(i!Æ) == hX�(m;s)r X�(s;m)r i = hXm;sr Xs;mr i == hXm;mr i = nmN+1: (7)Óðàâíåíèÿ (7) îïðåäåëÿþò êîíöåâûå ìíîæèòåëèf(�(s;m)) = ns + nm, êîòîðûå âõîäÿò â îïðåäåëå�íèå äèàãîíàëüíûõ êîìïîíåíò îäíî÷àñòè÷íîé �óíê�öèè �ðèíà, êîòîðàÿ ÷åðåç óðàâíåíèÿ (5), (6) âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç âñåâîçìîæíûå êîíöåâûå ìíîæèòåëè.3. ÀÌÏËÈÒÓÄÀ ÊÈÍÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÎ�Î�ÀÑÑÅßÍÈßÀìïëèòóäû äâóõ÷àñòè÷íîãî ðàññåÿíèÿ�0�;�;�;�(p) îïðåäåëÿþòñÿ êàê êîý��èöèåíòûïðè ïðîèçâåäåíèÿõ îïåðàòîðîâ X̂�X̂� , ïîëó÷åííûõâ ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèÿ äâîéíûõ ïåðåñòàíî�âî÷íûõ ñîîòíîøåíèé X-îïåðàòîðîâ ÕàááàðäànX̂�; hX̂�; Ĥio, ãäå Ĥ � îïåðàòîð �àìèëüòîíà,âûðàæåííûé ÷åðåç X-îïåðàòîðû [3℄.Êîíêðåòíûå âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðè çà�äàííîì çíà÷åíèè ïðîåêöèè ñïèíà âèðòóàëüíûõ ïåðå�ñêîêîâ äåëî ñâîäèòñÿ ê íàõîæäåíèþ ÷åòûðåõ íåçàâè�ñèìûõ âåðøèí [7℄.Çà�èêñèðóåì èíäåêñû îäíî÷àñòè÷íîãî ïåðåõî�äà �(n;m) òàêèì îáðàçîì, ÷òî n-ñîñòîÿíèå åñòü(N � 1)-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñ çàäàííîé ïðîåêöèåéïîëíîãî ñïèíà Sz � 1=2, â òî âðåìÿ êàê m-ñîñòîÿíèååñòü N -÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñ çàäàííîé ïðîåêöè�åé ïîëíîãî ñïèíà Sz. Åñëè ðàññåÿíèå ïðîèñõîäèòíà ñîâîêóïíîñòè âèðòóàëüíûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì¾ââåðõ¿, òîãäà ñëåäóåò �èêñèðîâàòü ïåðåõîä ìåæäó(N � 1)-, d- è N -÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè, à çàòåìâû÷èñëèòü àíòèêîììóòàòîð:nX̂n;m; X̂
;do = Æm;
X̂n;d + Æd;nX̂
;m: (8)Äëÿ òîãî ÷òîáû âû÷èñëèòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿîäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûìçíàêîì èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, íåîáõîäèìî çà�äàòü ïåðåõîä ìåæäó (N � 1)-, a- è N -÷àñòè÷íûìèb-ñîñòîÿíèÿìè, ïðèíàäëåæàùèìè ê ãðóïïå îäíî÷à�985
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(n; b)(n;m)(n; b) (n;m)(n; b) (n;m)

�à á
(b; n)(m;n)

�èñ. 1. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå âåðøèííîé ÷à-ñòè êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè çàäàííîéïðîåêöèè n-ñîñòîÿíèÿñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ ñ ãðóïïîé ¾ïåðåâåðíóòûõ¿ ñïè�íîâ, à çàòåì âû÷èñëèòü êîììóòàòîð1):hX̂a;b;�Æm;
X̂n;d + Æd;nX̂
;m�i == Æm;
 �Æb;nX̂a;d � Æa;dX̂n;b�++ Æd;n �Æb;
X̂a;m � Æa;mX̂
;b� : (9)Â íàøåì ñëó÷àå ñîñòîÿíèÿ (a; n; d) è (b;m; 
) ïðèíàä�ëåæàò ñîñòîÿíèÿì ñ ðàçëè÷íûì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ.Ïîýòîìó ïåðâîå è ÷åòâåðòîå ñëàãàåìûå â ïðàâîé ÷àñ-òè ðàâåíñòâà (9) äîëæíû áûòü îòáðîøåíû è ýòî ñî�îòíîøåíèå óïðîùàåòñÿ:hX̂a;b;�Æm;
X̂n;d + Æd;nX̂
;m�i == �Æm;
Æa;dX̂n;b + Æd;nÆb;
X̂a;m: (10)Ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ðàññìîòðåíèåì ïåðåõîäîâ ìåæ�äó âûñîêîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè, êîãäà êàæäîå ñî�ñòîÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ÷àñòèö è ïðîåêöèåéïîëíîãî ñïèíà. Ïîñêîëüêó, ñ äðóãîé ñòîðîíû, âñåîäíî÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõî�äàì ñ èçìåíåíèåì ïðîåêöèè ñïèíà íà �1=2, â ïåð�âîì ñëàãàåìîì ïðàâîé ÷àñòè �îðìóëû (10) ñëåäó�åò ñ÷èòàòü, ÷òî a = n, à âî âòîðîì ñëàãàåìîì �b = m. Â ðåçóëüòàòå ìû ïîëó÷èì ÷åòûðåõâåðøèí�íûå ÷àñòè, îïðåäåëÿþùèå êèíåìàòè÷åñêîå âçàèìî�äåéñòâèå äëÿ äâóõ äèàãðàìì, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 1a, 2a.Åñëè æå ìû ðàññìàòðèâàåì ðàññåÿíèå íà ñîâî�êóïíîñòè âèðòóàëüíûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì ¾âíèç¿,òî ñëåäóåò �èêñèðîâàòü ïåðåõîä ìåæäó N -, b- è1) Ïîÿâëåíèå êîììóòàòîðà âìåñòî àíòèêîììóòàòîðà ñâÿçà�íî ñ òåì, ÷òî îïåðàòîðû X̂n;d è X̂
;m ïðèíàäëåæàò ê îïåðà�òîðàì áîçå-òèïà, êàæäûé èç êîòîðûõ îòâå÷àåò ïåðåõîäàì áåçèçìåíåíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö.

�
(n;m)

(n;m)
�à á

(a;m) (a;m) (m;a)(a;m) (n;m)(m;n)
�èñ. 2. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå âåðøèííîé ÷àñ-òè êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè çàäàííîéïðîåêöèè m-ñîñòîÿíèÿ(N � 1)-÷àñòè÷íûìè a-ñîñòîÿíèÿìè, à çàòåì âû÷èñ�ëèòü àíòèêîììóòàòîð:nX̂n;m; X̂b;ao = Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m: (11)Äëÿ òîãî ÷òîáû âû÷èñëèòü àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿîäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûìçíàêîì èçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, íåîáõîäèìî çà�äàòü ïåðåõîä ìåæäó (N � 1)-, 
- è N -÷àñòè÷íûìèd-ñîñòîÿíèÿìè, ïðèíàäëåæàùèìè ê òîé æå ãðóïïåîäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ ñî ñïèíîì ¾âíèç¿, à çàòåìâû÷èñëèòü êîììóòàòîð:hX̂
;d;�Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m�i == Æm;b �Æd;nX̂
;a � Æa;
X̂n;d�++ Æn;a �Æb;dX̂
;m � Æm;
X̂b;d� : (12)Çàìåòèì, ÷òî â íàøåì ñëó÷àå ñîñòîÿíèÿ (a; n; 
) è(b;m; d) ïðèíàäëåæàò ñîñòîÿíèÿì ñ ðàçëè÷íûì ÷èñ�ëîì ýëåêòðîíîâ. Ïîýòîìó ïåðâîå è ÷åòâåðòîå ñëàãà�åìûå â ïðàâîé ÷àñòè �îðìóëû (12) äîëæíû áûòüîòáðîøåíû, è âìåñòî (12) èìååìhX̂
;d;�Æm;bX̂n;a + Æa;nX̂b;m�i == �Æm;bÆa;
X̂n;d + Æn;aÆb;dX̂
;m: (13)Ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ðàññìîòðåíèåì ïåðåõîäîâ ìåæ�äó âûñîêîñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè, êîãäà êàæäîå ñî�ñòîÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ÷àñòèö è ïðîåêöèåéïîëíîãî ñïèíà. Ïîñêîëüêó ðàññìàòðèâàåìûå îäíî�÷àñòè÷íûå âîçáóæäåíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäàìñ èçìåíåíèåì ïðîåêöèè ñïèíà íà �1=2, â ïåðâîìñëàãàåìîì ïðàâîé ÷àñòè �îðìóëû (13) ñëåäóåò ñ÷è�òàòü, ÷òî b = d = m, à âî âòîðîì ñëàãàåìîì �a = 
 = n. Â ðåçóëüòàòå ìû ïîëó÷èì ÷åòûðåõâåð�øèííûå ÷àñòè, îïðåäåëÿþùèå êèíåìàòè÷åñêîå âçà�èìîäåéñòâèå äëÿ äâóõ äèàãðàìì, êîòîðûå ïðåäñòàâ�ëåíû íà ðèñ. 1á, 2á.986



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :
� +�+

(a; n) (m;n) (m;n)à á â ã(m;n)(n;m) (a; n) (n;m) (m; b) (n;m) (s; n)(s; n) (n;m) (m; p)(m;p)(m; b) (m;n)
�èñ. 3. �ðà�è÷åñêîå èçîáðàæåíèå àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ïðè çàäàííîé ïðîåêöèè m- èëèn-ñîñòîÿíèé4. ÀÍÎÌÀËÜÍÀß ÔÓÍÊÖÈß ��ÈÍÀÄëÿ íàïèñàíèÿ óðàâíåíèé ñâåðõïðîâîäèìîñòè çà�ïèøåì îáðàòíóþ �óíêöèþ �ðèíà ñ ó÷åòîì íàëè÷èÿàíîìàëüíûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèõ �óíêöèé �̂è �� [8℄,�Ĝ!(p)��1 == 0B� �Ĝ0!(p)��1 ��̂an���(an) ��Ĝ0�!(p)��1 1CA : (14)Çäåñü G(0) � íóëåâàÿ �óíêöèÿ �ðèíà, âû÷èñëåííàÿâ íóëü-ïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè:��Ĝ0!(p)��1�i;�k;� = (i!n+�)Æik� fb�b�ti;k(p); (15)ãäå !n = �T (2n+1), � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, f �êîíöåâîé ìíîæèòåëü, îïðåäåëåííûé äëÿ êàæäîãî öå�ëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé,bk � êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ îïåðàòîðîâ ðîæ-äåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ ïî X-îïåðàòîðàì Õàááàðäà.Âû÷èñëåíèå àíîìàëüíûõ ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêèõ ÷àñòåé ïðîâîäèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñãðà�èêàìè ðèñ. 3, êàæäûé èç êîòîðûõ ñîäåðæèòîäíó èç âåðøèí êèíåìàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿñ ìíîæèòåëåì, êîòîðûé ïðîïîðöèîíàëåí ïðîèçâå�äåíèþ êîìïîíåíòû Ôóðüå îò èíòåãðàëà ïåðåñêîêàíà àíîìàëüíóþ ãðèíîâñêóþ �óíêöèþ. Ñîîòâåò�ñòâóþùèå êîìïîíåíòû àíîìàëüíîé �óíêöèè �ðèíà

îïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç îáðàòíóþ �óíêöèþ �ðèíà ñïîìîùüþ îáùåãî óðàâíåíèÿ (14).Ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè ñ ïðîòèâîïî�ëîæíûìè çíàêàìè ïðîåêöèè ñïèíà ðàçëè÷àþòñÿ çíà�êîì. Ïîýòîìó â ñîãëàñèè ñ ðèñ. 3 ìîæíî íàïèñàòü(�an)�i�k = �2b�T X!n;p;s ti;s(p)b
 (G!n(p))
s�k : (16)Çíàê ¾ïëþñ¿ èëè ¾ìèíóñ¿ áåðåòñÿ â çàâèñèìîñòè îòòîãî, êàêîå (íà÷àëüíîå èëè êîíå÷íîå) êâàíòîâîå ñî�ñòîÿíèå ñîõðàíÿåòñÿ ïðè ïðîäâèæåíèè âäîëü âñåéäèàãðàììû. Ýòî ïðîñòîå ïðàâèëî ïîçâîëÿåò çàïè�ñàòü óðàâíåíèÿ (16) â ÿâíîì âèäå, îäíàêî ïðè ýòîìâîçíèêàþò äîñòàòî÷íî ñëîæíûå óðàâíåíèÿ. Ïî ýòîéïðè÷èíå îãðàíè÷èìñÿ ïðîñòåéøåé çàäà÷åé ïîëó÷å�íèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ òåìïåðàòó�ðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà.5. Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÄËß ÂÅ�ØÈÍÍÎÉ ×ÀÑÒÈÊàê ïîêàçàíî �îðüêîâûì [8℄, äëÿ ïîëó÷åíèÿ óñëî�âèÿ âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè äîñòàòî÷íîðàññìîòðåòü îäíîðîäíóþ ñèñòåìó ëåñòíè÷íûõ óðàâ�íåíèé. Ïîñêîëüêó â íàøåì ñëó÷àå íóëåâàÿ âåðøèí�íàÿ ÷àñòü, âõîäÿùàÿ â îïðåäåëåíèå àíîìàëüíîé�óíêöèè �ðèíà, çàâèñèò òîëüêî îò âûõîäÿùèõ èì�ïóëüñîâ, ñîîòâåòñòâóþùèå óðàâíåíèÿ èìåþò ñèñòå�ìû àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé:987
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;  ) = �T Xp;!;�;�;�;� �(0)(�; �j�; �;p) ��G�;�! (p)G�;��!(�p)�(�; �j
;  ): (17)Â ñîîòâåòñòâèè ñ ðèñ. 1, 2 âåðøèííàÿ ÷àñòü ðàçáèâà�åòñÿ íà äâå ÷àñòè:�(�; �j
;  ) = �1(�; �j
;  ) + �2(�; �j
;  ): (18)Èñïîëüçóÿ ðèñ. 1, íàïèøåì�1(�; �j
;  ) ==8<:T Xp;!;�;�;� t��;�(p)G�;�! (p)G�;��!(�p) ++ T Xp;!;�;�;� t��;�(p)G�;�! (p)G�;��!(�p)9=;�� �(�; �j
;  ); (19)ãäå èíäåêñû �èêñèðîâàíû â ñîîòâåòñòâèè ñ ðèñ. 1:�! �(n;m); ��! ��(m;n);� ! �(n; b); �� ! ��(n; b):Êàê âèäíî íà ðèñ. 1, �- è �-ïåðåõîäû èìåþò îäèíà�êîâûå íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ ïðîåêöèè ïîëíîãî ñïèíà.Èíäåêñû � è � ñîîòâåòñòâóþò âñåâîçìîæíûì îäíî�÷àñòè÷íûì ïåðåõîäàì ñ ïîëîæèòåëüíûì çíàêîì èç�ìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, â òî âðåìÿ êàê � è � ñîîò�âåòñòâóþò âñåì ïåðåõîäàì ñ îòðèöàòåëüíûì çíàêîìèçìåíåíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà.Âåðøèííóþ ÷àñòü �2(�; �j
;  ) íàïèøåì, èñïîëü�çóÿ ðèñ. 2:�2(�; �j
;  ) == �8<:T Xp;!;�;�;� t��;�p G�;�! (p)G�;��!(�p) ++ T Xp;!;�;�;� t��;�p G�;��! (�p)G�;�! (p)9=;�(�; �j
;  ): (20)Çäåñü èíäåêñû îïðåäåëÿþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ðèñ. 2,à �- è �-ïåðåõîäû èìåþò îäèíàêîâûå êîíå÷íûå ïðî�åêöèè ïîëíîãî ñïèíà:�! �(n;m); ��! �(m;n);� ! �(a;m); �� ! ��(m; a):

Ìíîæèòåëè t��;�p è ýëåìåíòû �óíêöèè �ðèíà G�;�! (p)âûðàæàþòñÿ ÷åðåç êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëî�æåíèÿ b�, àìïëèòóäó ïåðåõîäà ê ñîñåäíåé ÿ÷åéêå tpè îäíî÷àñòè÷íóþ ìàòðèöó ïåðåõîäà (ñì. �îðìóëû(5), (6)), îäíàêî íèæå ìû âîñïîëüçóåìñÿ ïîëþñíûìïðèáëèæåíèåì äëÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíà:G�;�! (p) = e(��)� (p)e(�)� (p)i!���(p) = e(��)� (p)e(�)� (p)i!�fb2��(p)+�: (21)Çäåñü b2 = P
 b2
 , ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïîçàäàííîé ãðóïïå ïåðåõîäîâ; ��(p) � âûäåëåííîå ñîá�ñòâåííîå çíà÷åíèå ìàòðèöû èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà,êîòîðîå ïåðåñåêàåò óðîâåíü Ôåðìè; e��� (p) è e��(p)�ñîîòâåòñòâóþùèå ñîáñòâåííûå �óíêöèè, óäîâëåòâî�ðÿþùèå óðàâíåíèÿìX�;k t(�;�)i;k (p)e(�)k;�(p) = b2e(�)i;� (p)��(p): (22)Èñïîëüçóÿ ïîëþñíîå ïðèáëèæåíèå (21) è óðàâíåíèÿ(22), ìîæíî âû÷èñëèòü ñóììû, âõîäÿùèå â îïðåäå�ëåíèÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé:X� t��;�p G�;�! (p) =X� t��;�p e(��)� (p)e(�)� (p)i! � ��(p) == 1f� e(��)� (p)e(�)� (p)i! � ��(p) (��(p) + �):Ó÷èòûâàÿ íåïîëþñíîé õàðàêòåð ïåðâîãî ñëàãàåìîãî� ��(p), îêîí÷àòåëüíî ïîëó÷èì, ÷òî â ïîëþñíîì ïðè�áëèæåíèè ìîæíî íàïèñàòüX� t��;�p G�;�! (p) � �f�G�;�! (p): (23)Ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ êðèñòàëëè÷åñêèõ èí�äåêñîâ t��;�i;k (p) = b��ti;k(p)b� , îòêóäà ìîæíî çàêëþ�÷èòü, ÷òî ïîëþñíàÿ ãðèíîâñêàÿ �óíêöèÿ çàâèñèò îòíîìåðîâ ïåðåõîäà ÷åðåç íîðìèðîâàííûå ìíîæèòåëèb��=b è b�=b. Òàêèì îáðàçîì, ñîîòíîøåíèå (21) ïå�ðåïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:G�;�! (p) � b�b�e(j)� (�p)e(n)� (p)b2(i! + �� fb2tp) : (24)Ñ ïîìîùüþ ýòèõ îïðåäåëåíèé óäàåòñÿ âû÷èñëèòüñóììó (23), âõîäÿùóþ â îïðåäåëåíèå ÿäðà èíòå�ãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ äëÿ âåðøèííîé ÷àñòè:X� t��;�p G�;�! (p) � �f� b�b�e(j)� (�p)e(n)� (p)b2(i! + �� fb2tp) : (25)988



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèÿ (24) è (25) â ïðàâûå ÷àñòèóðàâíåíèé (20) è (19) è ñêëàäûâàÿ èõ, ïîëó÷èì óðàâ�íåíèÿ ñ ðàçäåëÿþùèìèñÿ ïåðåìåííûìè:�(i;k)�;� = �Tf X!;p;n;s;j;mSik;jm�;�;�0;�0 b�0b�0b2 ��G(j;n)! (p)G(m;s)�! (�p)X�;� b�b�b2 �n;s�;� : (26)Çäåñü ëàòèíñêèå èíäåêñû íóìåðóþò êðèñòàëëè÷å�ñêèå ñîñòîÿíèÿ, à ãðå÷åñêèå èíäåêñû íóìåðóþò ïåðå�õîäû, ñîîòâåòñòâóþùèå çàäàííîìó êðèñòàëëè÷åñêî�ìó èíäåêñó, îäíî÷àñòè÷íûå ãðèíîâñêèå �óíêöèè, çà�ïèñàííûå â ïîëþñíîì ïðèáëèæåíèè, èìåþò ñëåäóþ�ùèé âèä: G(j;n)! (p) = e(j)� (�p)e(n)� (p)i!n � ��(p) : (27)Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèÿ (26), íàõîäèì ñèñòåìó óðàâíå�íèé, çàâèñÿùóþ òîëüêî îò êðèñòàëëè÷åñêèõ èíäåê�ñîâ:��i;k == 2T X!;p;�;�;j;m �Sik;jmG(j;n)! (p)G(m;s)�! (�p)��n;s; (28)ãäå ��i;k =X�;� b�b�b2 �i;k�;�;�Sik;jm = �f X�;�;�;� b�b�b2 Sik;jm�;�;�;� b�b�b2 : (29)Ñóììà, ñòîÿùàÿ â ïðàâîé ÷àñòè, ñîäåðæèò ïîëîæè�òåëüíûå è îòðèöàòåëüíûå ñëàãàåìûå, ñîîòâåòñòâóþ�ùèå âåðøèííûì ÷àñòÿì, èçîáðàæåííûì íà ðèñ. 1,2. Îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèå â ïðàâîé ÷àñòè áûëîóäâîåíî, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñóììèðîâàíèþ ïî ïðîåê�öèè ýëåêòðîííîãî ñïèíà.Ñ ó÷åòîì ýòèõ ñîîáðàæåíèé ïîñëå èñïîëüçîâà�íèÿ ïîëþñíîãî ïðèáëèæåíèÿ (27) ñèñòåìà óðàâíå�íèé (28) ïðåîáðàçóåòñÿ ê ñèñòåìå óðàâíåíèé ìíîãî�çîííîé òåîðèè äëÿ íàõîæäåíèÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T
:��i;k = Xp;n;s;j;m �Sik;jme(j)� (�p)e(m)� (p)�� e(n)� (p)e(s)� (�p) ���(p) th� ��(p)2T
 � ��n;s: (30)Ôèãóðèðóþùàÿ çäåñü âåëè÷èíà �Sik;jm = �R(i; k) ��(ÆijÆkm + ÆimÆkj) áóäåò âû÷èñëåíà äëÿ êàæäîãî öå�ëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ ïåðåìåííîé hd.

6. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉÌÅÄÈ (0 < hd < 1)Â êà÷åñòâå ïåðâîãî ïðèìåðà ðàññìîòðèì óðàâíå�íèÿ äëÿ ñëó÷àÿ 0 < hd < 1. Â ýòîì ñëó÷àå äîñòàòî÷�íî ðàññìîòðåòü ïåðåõîäû ìåæäó ïóñòûì è îäíîäû�ðî÷íûì ñîñòîÿíèÿìè ñ çàäàííûì êðèñòàëëè÷åñêèìèíäåêñîì è çàäàííîé ïðîåêöèåé ñïèíà.Ïðè ýòîì ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî âñå àìïëèòóäû(îäíîîðáèòàëüíûå è ðàçíîîðáèòàëüíûå) äëÿ ðàññåÿ�íèÿ ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ïðîåêöèåé ñïèíà èìåþò îò�ðèöàòåëüíûé çíàê. Îòñþäà çàêëþ÷àåì, ÷òî óðàâíå�íèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ T
 èìååò èçâåñòíûé âèä:��i;k = �f Xp;n;s he(i)� (�p)e(k)� (p)+e(k)� (�p)e(i)� (p)i�� e(n)� (p)e(s)� (�p)th���(p)2T
 � 1��(p) ��n;s: (31)Èç ýòîãî óðàâíåíèÿ ñëåäóåò, ÷òî ñâåðõïðîâîäèìîñòüñóùåñòâóåò òîëüêî ïðè ïîëîæèòåëüíûõ çíà÷åíèÿõõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � [4℄.Ñîãëàñíî óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿ (7), äëÿ îáëàñòèhd < 1hd = 2�fXp nF (�p); f = 1� hd�1� 12�� ; (32)ãäå ïàðàìåòð � îáîçíà÷àåò ÷èñëî íåçàâèñèìûõ îðáè�òàëüíûõ êîìïîíåíò: � = 1, 2, 3, 5.Äëÿ ñàìîäóàëüíûõ ðåøåòîê óñëîâèå ïîÿâëåíèÿñâåðõïðîâîäèìîñòè � = 0, ÷òî ïðè T = 0 ýêâèâà�ëåíòíî òðåáîâàíèþ Pp nF (�p) = 1=2. Îòñþäà íàõî�äèì îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè:2�1 + 2� < hd < 1; (33)ãäå � = 1; 2, 3 äëÿ íèçêîñïèíîâûõ, � = 5 äëÿ âûñî�êîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé.7. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉÍÈÊÅËß (1 < hd < 2)Â ñëó÷àå ñèëüíîé êóáè÷åñêîé àíèçîòðîïèè îäíî�äûðî÷íûå 3d-ñîñòîÿíèÿ èìåþò äåñÿòèêðàòíîå âûðî�æäåíèå ây�;kj0i ãäå � = �1, à êðèñòàëëè÷åñêèé èí�äåêñ ïðîáåãàåò ïÿòü çíà÷åíèé: k = 1; : : : ; 5.Íèçøèå äâóõäûðî÷íûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò ñïèíS = 1: âyk� b̂yn�j0i (Sz = ��);1p2 �âyk"âyn# + âyk#âyn"� j0i (Sz = 0); (34)989



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011ãäå êðèñòàëëè÷åñêèå èíäåêñû k è n ïðîáåãàþò 5 çíà�÷åíèé òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü óñëîâèåk > n. Ó÷èòûâàÿ ïåðåõîäû ìåæäó îäíîäûðî÷íû�ìè è âñåâîçìîæíûìè äâóõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè,ìîæíî íàïèñàòü ðàçëîæåíèå îïåðàòîðîâ óíè÷òîæå�íèÿ ïî X-îïåðàòîðàì Õàááàðäà:âk�;r = Xm<k�X̂(m�jk�;m�)r + 1p2X̂(m��jTmk)r ��� Xm>k�X̂(m�jk�;m�)r + 1p2X̂(m��jTmk)r � ; (35)ãäå k�;m� � äâóõäûðî÷íûå ñîñòîÿíèÿ (S = 1, Sz == �), Tmk îáîçíà÷àåò äâóõäûðî÷íîå ñîñòîÿíèå 
 íó�

ëåâîé ïðîåêöèåé ñïèíà (S = 1, Sz = 0), ñîñòàâëåííîåïî ïðàâèëó (34). Òàêèì îáðàçîì, äëÿ êàæäîãî çà�äàííîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî èíäåêñà è çàäàííîé ïðî�åêöèè ñïèíà ñóùåñòâóþò ÷åòûðå ïåðåõîäà ê ñîñòîÿ�íèÿì ñ ïðîåêöèåé åäèíèöà è ÷åòûðå ïåðåõîäà ê ñî�ñòîÿíèÿì ñ íóëåâîé ïðîåêöèåé ïîëíîãî ñïèíà.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 2à:S(�; �) = 1 " 1 # �i (1�; 2� j2�) (T1;2j2+) (1�; 3� j3�) (T1;3j3+)(2 + j1+; 2+) 0 � 0 0(2� jT1;2) � + 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 �(3� jT1;3) 0 0 � +(4 + j1+; 4+) 0 0 0 0(4� jT1;4) 0 0 0 0(5 + j1+; 5+) 0 0 0 0(5� jT1;5) 0 0 0 0 (36)1 " 1 # �i (1�; 4� j4�) (T1;4j4+) (1�; 5� j5�) (T1;5j5+)(2 + j1+; 2+) 0 0 0 0(2� jT1;2) 0 0 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 0(3� jT1;3) 0 0 0 0(4 + j1+; 4+) 0 � 0 0(4� jT1;4) � + 0 0(5 + j1+; 5+) 0 0 0 �(5� jT1;5) 0 0 � +Çäåñü âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, âîçíèêàþùèåîò àíîìàëüíûõ ñðåäíèõ hâ1"â1#i.Îñòàëüíûå ÷åòûðå ìàòðèöû hâk"ân#i ïðè k = n,äèàãîíàëüíûå ïî íèæíèì êðèñòàëëè÷åñêèì èíäåê�ñàì, èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä.Îòìå÷åííûå çíàêîì ¾ìèíóñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäà�þò èíäåêñû îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, îòíîñÿùèõ�ñÿ ê íîìåðó ñòðîêè è íîìåðó ñòîëáöà. Îòìå÷åííûåçíàêîì ¾ïëþñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âîç�íèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èíäåêñû äâóõ÷à�
ñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ñîâïàäå�íèé ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü îáðàùàåòñÿâ íóëü è ïîýòîìó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñëåäóåò ñ÷è�òàòü ðàâíûì íóëþ.Íà îñíîâå ýòèõ ñîîáðàæåíèé âû÷èñëÿåì áåçðàç�ìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X b2�b2�S�;� = �12 ; b2 =X� b2�; (37)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ:990



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :b1 = b3 = b5 = b7 = 1;b2 = b4 = b6 = b8 = 1p2 : (38)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ� = �f XB2�B2�S�;� = � �12f ; (39)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, êîì�ïîíåíòû Bk = Cbk, à ïîñòîÿííàÿ C îïðåäåëÿåòñÿ èçóñëîâèÿ íîðìèðîâêè Pk B2k = 1B1 = B3 = B5 = B7 = p2p3 ;B2 = B4 = B6 = B8 = 1p3 : (40)Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ ÷åòûðåõ ìàòðèö, äèàãîíàëü�íûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò ê òåìæå ðåçóëüòàòàì (37), (39).Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿäûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè hd: f = a+bhd, ãäå êîý��è�öèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äëÿöåëûõ çíà÷åíèé hd âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîé îáðàò�íîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.

Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 1 < hd < 2, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,f = hd � 130 + 2� hd10 : (41)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 1 < hd < 2,hd = 1 + 30fdXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =Xk b2k: (42)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë � îáðà�ùàåòñÿ â íóëü, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîíöå�âîãî ìíîæèòåëÿ, (f
)�1 = 20, ðàâíà ñðåäíåàðè�ìå�òè÷åñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìèòî÷êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåí�òðàöèè äûðîê.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûìñðåäíèì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïî êðèñòàëëè÷å�ñêèì èíäåêñàì.Íèæå âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îòâå÷àþ�ùèå ìàòðèöàì hâ1"â2#i, à òàêæå hâ2"â1#i:S1;2�;� = 1 " 2 # �i (1�; 2� j1�) (T1;2j1+) (2�; 3� j3�) (T2;3j3+)(2 + j1+; 2+) 0 0 0 0(2� jT1;2) 0 + 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 �(3� jT1;3) 0 0 � 0(4 + j1+; 4+) 0 0 0 0(4� jT1;4) 0 0 0 0(5 + j1+; 5+) 0 0 0 0(5� jT1;5) 0 0 0 0 (43)1 " 2 # �i (2�; 4� j4�) (T2;4j4+) (2�; 5� j5�) (T2;5j5+)(2 + j1+; 2+) 0 0 0 0(2� jT1;2) 0 0 0 0(3 + j1+; 3+) 0 0 0 0(3� jT1;3) 0 0 0 0(4 + j1+; 4+) 0 � 0 0(4� jT1;4) � 0 0 0(5 + j1+; 5+) 0 0 0 �(5� jT1;5) 0 0 � 0991



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011S2;1�;� = 2 " 1 # �i (1�; 2� j2�) (T1;2j2+) (1�; 3� j3�) (T1;3j3+)(1 + j2+; 1+) 0 0 0 0(1� jT1;2) 0 + 0 0(3 + j2+; 3+) 0 0 0 �(3� jT2;3) 0 0 � 0(4 + j2+; 4+) 0 0 0 0(4� jT2;4) 0 0 0 0(5 + j2+; 5+) 0 0 0 0(5� jT2;5) 0 0 0 0 (44)2 " 1 # �i (1�; 4� j4�) (T1;4j4+) (1�; 5� j5�) (T1;5j5+)(1 + j2+; 1+) 0 0 0 0(1� jT1;2) 0 0 0 0(3 + j2+; 3+) 0 0 0 0(3� jT2;3) 0 0 0 0(4 + j2+; 4+) 0 � 0 0(4� jT2;4) � 0 0 0(5 + j2+; 5+) 0 0 0 �(5� jT2;5) 0 0 � 0Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X b2�S(1;2)�;� b2� == �1124 � �0:458: (45)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ (40):�1;2 = �f X B2�B2�S(1;2)�;�f = � 11�144f ; (46)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ 18 íåäèàãîíàëüíûõìàòðèö, ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèìhâk"ân#i ïðè k 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòà�òàì (45) è (46).Òàêèì îáðàçîì, ìû èìååì ñèñòåìó óðàâíåíèé:��i=k = �6f Xp;n;s e(i)� (�p)e(i)� (p)e(n)� (p)e(s)� (�p)�� th���(p)2T
 � ��n;s; (47a)

��i 6=k = 11�144f �� Xp;n;s he(i)� (�p)e(k)� (p) + e(k)� (�p)e(i)� (p)i�� e(n)� (p)e(s)� (�p) th� ��(p)2T
 � ��n;s: (47b)8. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉÊÎÁÀËÜÒÀ (2 < hd < 3)Â ñëó÷àå 2 < hd < 3 íåîáõîäèìî ðàññìîòðåòü ïå�ðåõîäû ìåæäó äâóõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïè�íîì 1 è òðåõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 3=2.Â ñëó÷àå ñèëüíîé êóáè÷åñêîé àíèçîòðîïèè äå�ñÿòü íèçøèõ äâóõäûðî÷íûõ âûñîêîñïèíîâûõ èìåþòñïèí S = 1: âyk� âyn�j0i (Sz = ��);1p2 �âyk"âyn# + âyk#âyn"� j0i (Sz = 0); (48)ãäå êðèñòàëëè÷åñêèå èíäåêñû k è n ïðîáåãàþò 5çíà÷åíèé òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü óñëî�âèå k > n. Ýòè ñîñòîÿíèÿ ðåçîíèðóþò ñ ñîðîêàòðåõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ïîëíûì ñïèíîì 3/2(k > n > m):̂ayk� âyn� âym�j0i �Sz = 32�� ; (49a)992



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :1p3 �âyk"âyn"âym#+âyk"âyn#âym"+âyk#âyn"âym"� j0i�Sz = 12� ; (49b)1p3 �âyk#âyn#âym"+âyk#âyn"âym#+âyk"âyn#âym#� j0i�Sz = �12� : (49
)
Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ â âèäå ìàò�ðèöû (50):Ŝ1;1�;� = 1 " 1 # �i (1; 2; 3j2; 3) (1; 2; 4j2; 4) (1; 2; 5j2; 5) (1; 3; 4j3; 4) (1; 3; 5j3; 5) (1; 4; 5j4; 5)(2; 3j1; 2; 3) Ŵ 0 0 0 0 0(2; 4j1; 2; 4) 0 Ŵ 0 0 0 0(2; 5j1; 2; 5) 0 0 Ŵ 0 0 0(3; 4j1; 3; 4) 0 0 0 Ŵ 0 0(3; 5j1; 3; 5) 0 0 0 0 Ŵ 0(4; 5j1; 4; 5) 0 0 0 0 0 Ŵ : (50)

Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû øåñòü îäèíàêîâûõ ìàòðèö Ŵ :Ŵ =0BBBBBBBBBBBBBB�
1 " 1 # �i ��32(1; 2; 3)j � 1� ��12(1; 2; 3)j0� �12(1; 2; 3)j1��1(2; 3)j32(1; 2; 3)� 0 0 ��0(2; 3)j12(1; 2; 3)� 0 � +��1(2; 3)j � 12(1; 2; 3)� � + 0

1CCCCCCCCCCCCCCA : (51)
Îòìå÷åííûå çíàêîì ¾ìèíóñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èí�äåêñû äâóõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê íî�ìåðó ñòðîêè è íîìåðó ñòîëáöà. Îòìå÷åííûå çíàêîì¾ïëþñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âîçíèêàþòâ ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èíäåêñû òðåõäûðî÷íûõñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ñîâïàäåíèé ñîîòâåò�ñòâóþùàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü îáðàùàåòñÿ â íóëü è ïî�ýòîìó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñëåäóåò ñ÷èòàòü ðàâíûìíóëþ.Íà îñíîâå ýòèõ ñîîáðàæåíèé âû÷èñëÿåì áåçðàç�ìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X b2�b2�S�;� = �14 ; b2 =X� b2�; (52)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ:

b1 = �b5 = b9 = �b13 = 1;b2 = �b6 = b10 = �b14 = p32 ;b3 = �b7 = b11 = b15 = p22 ;b4 = �b8 = b12 = �b16 = 12 : (53)
Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ� = �f XB2�B2�S(1;1)�;� = � �36f ; (54)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, êîì�ïîíåíòû Bk = Cbk, à ïîñòîÿííàÿ C îïðåäåëÿåòñÿ èçóñëîâèÿ íîðìèðîâêè: Pk B2k = 1.11 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 993



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ ÷åòûðåõ ìàòðèö, äèàãî�íàëüíûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò êòåì æå ðåçóëüòàòàì (52)�(54).Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿäûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè hd: f = a+bhd, ãäå êîý��è�öèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äëÿöåëûõ çíà÷åíèé hd âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîé îáðàò�íîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 2 < hd < 3, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,f = hd� 240 + 3� hd30 : (55)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 2 < hd < 3:

hd = 2 + 40fdXp nF (�p);�p = fb2tp � �; b2 =Xk b2k: (56)Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåâîãî ìíîæèòåëÿ, (f
)�1 = 35 ðàâíà ñðåäíåàðè�ìå�òè÷åñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíèìèòî÷êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîíöåí�òðàöèè äûðîê.Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðîå�íû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå àíîìàëüíûìãðèíîâñêèì �óíêöèÿì, êîòîðûå íåäèàãîíàëüíû ïîêðèñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì.�àññìîòðèì, íàïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþìàòðèöàì hâ2"â1#i:Ŝ(1;2)�;� =
= 1 " 1 # �i (1; 2; 3j2; 3) (1; 2; 4j2; 4) (1; 2; 5j2; 4) (1; 3; 4j3; 5) (1; 3; 5j3; 5) (1; 4; 5j4; 5)(1; 3j1; 2; 3) V̂ 0 0 0 0 0(1; 4j1; 2; 4) 0 V̂ 0 0 0 0(1; 5j1; 2; 5) 0 0 V̂ 0 0 0(3; 4j2; 3; 4) 0 0 0 Û 0 0(3; 5j2; 3; 5) 0 0 0 0 Û 0(4; 5j2; 4; 5) 0 0 0 0 0 Û : (57)

Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû òðè îäèíàêîâûå ìàòðèöû V̂ ,V̂ =
=
0BBBBBBBBBBBBBBBBB�

1 " 1 # �i ��32(1; 2; 3)j�1(2; 3)� ��12(1; 2; 3(j0(2; 3))� �12(1; 2; 3)j1(2; 3)��1(1; 3)j32(1; 2; 3)� 0 0 0�0(1; 3)j12(1; 2; 3)� 0 0 +��1(1; 3)j � 12(1; 2; 3)� 0 + 0
1CCCCCCCCCCCCCCCCCA ; (58)

ãäå íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêî äëÿ òðåõäûðî÷�íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâëå�íèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèííûõ ÷àñòåé (ñî çíà� êîì ¾ïëþñ¿).Íà äèàãîíàëè òàêæå èìåþòñÿ òðè ìàòðèöû Û :994



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :Û =
=
0BBBBBBBBBBBBBB�

1 " 1 # �i ��32(1; 3; 4)j�1(3; 4)� ��12(1; 3; 4)j0(3; 4)� �12(1; 3; 4)j�1(3; 4)��1(3; 4)j32(2; 3; 4)� 0 0 ��0(3; 4)j12(2; 3; 4)� 0 � 0��1(3; 4)j � 12(2; 3; 4)� � 0 0
1CCCCCCCCCCCCCCA : (59)

Çäåñü ïîïàðíî ñîâïàäàþò äâóõäûðî÷íûå ñîñòîÿíèÿSz(3; 4), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ ¾ïðèòÿãàòåëü�íûõ¿ âåðøèííûõ ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ìèíóñ¿).Ñóùåñòâóåò òàêæå ãðóïïà ïåðåõîäîâ, êîãäà ê äâóõäûðî÷íûì ñîñòîÿíèÿì ñ íîìåðàìè 2, 3 äîáàâëÿ�åòñÿ äûðî÷íîå ñîñòîÿíèå ñ íîìåðîì 4 (èëè 5). Äëÿýòîé ãðóïïû ïåðåõîäîâ ïîëó÷èì ñëåäóþùóþ òàáëè�öó:4 " 1 # �i ��32(1; 2; 3)j � 1(2; 3)� ��12(1; 2; 3)j0(2; 3)� �12(1; 2; 3)j1(2; 3)��1(2; 3)j32(2; 3; 4)� 0 0 ��0(2; 3)j12(2; 3; 4)� 0 � 0��12(2; 3)j � 12(2; 3; 4)� � 0 0 : (60)
Çäåñü ìû ñíîâà ïîëó÷èëè ìàòðèöó (59).Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X b2�b2�S(1;2)�;� = �16 : (61)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ (53)�1;2 = �f XB2�B2�S�;� = � �72f ; (62)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö.9. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉÆÅËÅÇÀ (3 < hd < 4)Â ýòîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé ñèñòåìà ðåçîíèðó�åò ìåæäó ñîðîêà òðåõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ïîë�íûì ñïèíîì 3/2 (k > n > m):âyk� âyn�âym� j0i �Sz = 32�� ;

1p3 �âyk"âyn"âym# + âyk"âyn#âym" + âyk#âyn"âym"� j0i�Sz = 12� ;1p3 �âyk#âyn#âym" + âyk#âyn"âym# + âyk"âyn#âym#� j0i�Sz = �12� ; (63)
è äâàäöàòüþ ïÿòüþ ÷åòûðåõäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿ�ìè ñ ïîëíûì ñïèíîì S = 2 (ãäå k > n > m > s):âyk� âyn�âym� âys� j0i (Sz = 2�);12 �âyk"âyn"âym"âys# + âyk"âyn"âym#âys" ++ âyk"âyn#âym"âys" + âyk#âyn"âym"âys"� j0i (Sz = 1);995 11*



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 20111p6 �âyk"âyn"âym#âys# + âyk"âyn#âym"âys# ++ âyk"âyn#âym#âys" + âyk#âyn#âym"âys" ++ âyk#âyn"âym#âys" + âyk#âyn"âym"âys#j0� (Sz = 0);12 �âyk#âyn#âym#âys" + âyk#âyn#âym"âys# ++ âyk#âyn"âym#âys# + âyk"âyn#âym#âys#� j0i (Sz = �1):
Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ â âèäå ñëå�äóþùåé ìàòðèöû:

Ŝ1;1�;� = 1 " 1 # �i (1; 2; 3; 4j2; 3; 4) (1; 2; 4; 5j2; 4; 5) (1; 2; 3; 5j2; 3; 5) (1; 3; 4; 5j3; 4; 5)(2; 3; 4j1; 2; 3; 4) Ŵ 0 0 0(2; 4; 5j1; 2; 4; 5) 0 Ŵ 0 0(2; 3; 5j1; 2; 3; 5) 0 0 Ŵ 0(3; 4; 5j1; 3; 4; 5) 0 0 0 Ŵ : (64)
Íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû ÷åòûðå îäèíàêîâûå ìàò�ðèöû Ŵ : Ŵ = 0BBBB� 0 0 0 �0 0 � +0 � + 0� + 0 0 1CCCCA : (65)Çäåñü âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îòâå÷àþ�ùèå ìàòðèöå hâ1"â1#i. Îñòàëüíûå ÷åòûðå ìàòðèöûhâk"ân#i ïðè k = n, äèàãîíàëüíûå ïî íèæíèì êðè�ñòàëëè÷åñêèì èíäåêñàì, èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä.Îòìå÷åííûå çíàêîì ¾ìèíóñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäà�þò èíäåêñû òðåõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, îòíîñÿùèõñÿê íîìåðó ñòðîêè è íîìåðó ñòîëáöà. Îòìå÷åííûå çíà�êîì ¾ïëþñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âîçíè�êàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èíäåêñû ÷åòûðåõ�äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ñîâïàäå�íèé ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü îáðàùàåòñÿâ íóëü è ïîýòîìó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñëåäóåò ñ÷è�òàòü ðàâíûì íóëþ.Íà îñíîâå ýòèõ ñîîáðàæåíèé âû÷èñëÿåì áåçðàç�ìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X b2�b2�S�;� = �14 ; b2 =X� b2�; (66)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ:b1 = �b5 = b9 = �b13 = 1;b2 = �b6 = b10 = �b14 = p32 ; (67)

b3 = �b7 = b11 = �b15 = p22 ;b4 = �b8 = b12 = �b16 = 12 : (68)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ:� = �f XB2�B2�S�;� = � �40f ; (69)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, êîì�ïîíåíòû Bk = Cbk, à ïîñòîÿííàÿ C îïðåäåëÿåòñÿ èçóñëîâèÿ íîðìèðîâêè Pk B2k = 1.Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿäûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè hd: f = a+bhd, ãäå êîý��è�öèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äëÿöåëûõ çíà÷åíèé hd âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîé îáðàò�íîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 3 < hd < 4, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,f = hd � 325 + 4� hd40 : (70)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 3 < hd < 4,hd = 3 + 25fdXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =Xk b2k: (71)996



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåâîãî ìíîæèòåëÿ, (f
)�1 = 65=2, ðàâíà ñðåäíåàðè��ìåòè÷åñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíè�ìè òî÷êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîí�öåíòðàöèè äûðîê. Ýòà âåëè÷èíà êîìïåíñèðóåò ìà�ëîñòü êîíñòàíòû j�j = 1=4.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ ÷åòûðåõ ìàòðèö, äèàãî�
íàëüíûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåêñó, ïðèâîäèò êòåì æå ðåçóëüòàòàì (65), (66).Òî÷íî òàêèì æå ñïîñîáîì ìîãóò áûòü ïîñòðî�åíû âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå íåäèàãî�íàëüíûì ãðèíîâñêèì �óíêöèÿì. �àññìîòðèì, íà�ïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþ àíîìàëüíîé ñîáñòâåí-íî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè hâ2"â1#i:

Ŝ1;2�;� = 1 " 2 # �i (1; 2; 3; 4j1; 3; 4) (1; 2; 4; 5j1; 4; 5) (1; 2; 3; 5j1; 3; 5) (2; 3; 4; 5j3; 4; 5)(2; 3; 4j1; 2; 3; 4) V̂ 0 0 0(2; 4; 5j1; 2; 4; 5) 0 V̂ 0 0(2; 3; 5j1; 2; 3; 5) 0 0 V̂ 0(3; 4; 5j1; 3; 4; 5) 0 0 0 Û : (72)
Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåíû òðè îäèíàêîâûåìàòðèöû V̂ , V̂ = 0BBBB� 0 0 0 00 0 0 10 0 1 00 1 0 0 1CCCCA : (73)Â ïåðâîé ìàòðèöå, ñòîÿùåé íà äèàãîíàëè, íà�áëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêî äëÿ ÷åòûðåõäûðî÷�íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3; 4), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâ�ëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèííûõ ÷àñòåé (ñî çíà�êîì ¾ïëþñ¿). Âî âòîðîé ìàòðèöå, ñòîÿùåé íà äèàãî�íàëè, íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêî äëÿ ÷åòûðåõ�äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 4; 5), ÷òî ñîîòâåòñòâó�åò ïîÿâëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèííûõ ÷àñòåé(ñî çíàêîì ¾ïëþñ¿). Â òðåòüåé ìàòðèöå, ñòîÿùåé íàäèàãîíàëè, íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêî äëÿ ÷å�òûðåõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3; 5), ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò ïîÿâëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèííûõ ÷à�ñòåé (ñî çíàêîì ¾ïëþñ¿).Íà äèàãîíàëè èìååòñÿ òàêæå ìàòðèöà Û :Û = 0BBBB� 0 0 0 �10 0 �1 00 �1 0 0�1 0 0 0 1CCCCA : (74)Çäåñü ïîïàðíî ñîâïàäàþò òðåõäûðî÷íûå ñîñòîÿ�íèÿ Sz(3; 4; 5), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ ¾ïðèòÿ�ãàòåëüíûõ¿ âåðøèííûõ ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ìèíóñ¿).Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:

�1;2 = �2;1 = 1b2 X b2�b2�S(1;2)�;� = 116 : (75)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ (68)�1;2 = �f XB2�B2�S�;� = �160f ; (76)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ 18 íåäèàãîíàëüíûõìàòðèö, ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèìhâk"ân#i ïðè k 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòà�òàì (75) è (76).Çàìåòèì, ÷òî â îòëè÷èå îò âñåõ ïðåäûäóùèõ ñëó�÷àåâ (hd < 3) ïîëó÷åííàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü �i 6=k îêà�çàëàñü ïîëîæèòåëüíîé.10. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉÌÀ��ÀÍÖÀ (4 < hd < 5)Â ýòîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé íåîáõîäèìî ðàñ�ñìîòðåòü ïåðåõîäû ìåæäó ÷åòûðåõäûðî÷íûìè ñî�ñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 2 è ïÿòèäûðî÷íûìè 6S-ñîñ-òîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 5=2. Ýòè ñîñòîÿíèÿ ðåçîíèðóþòìåæäó äâàäöàòüþ ïÿòüþ ÷åòûðåõäûðî÷íûìè ñîñòî�ÿíèÿìè ñ ïîëíûì ñïèíîì S = 2 (k > n > m > s):âyk� âyn�âym� âys� j0i (Sz = 2�);12 �âyk"âyn"âym"âys# + âyk"âyn"âym#âys" ++ âyk"âyn#âym"âys" + âyk#âyn"âym"âys"� j0i (Sz = 1);997



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 20111p6 �âyk"âyn"âym#âys# + âyk"âyn#âym"âys# ++ âyk"âyn#âym#âys" + âyk#âyn#âym"âys" ++ âyk#âyn"âym#âys" + âyk#âyn"âym"âys#j0� (Sz = 0);12 �âyk#âyn#âym#âys" + âyk#âyn#âym"âys# ++ âyk#âyn"âym#âys# + âyk"âyn#âym#âys#� j0i (Sz = �1)è øåñòüþ ñîñòîÿíèÿìè ñî ñïèíîì 5/2:ây1�ây2� ây3� ây4�ây5� j0i �Sz = 52�� ;1p5 �ây1�� ây2�ây3� ây4� ây5�j0i+ ây1�ây2�� ây3� ây4�ây5� j0i++ ây1�ây2� ây3��ây4� ây5� j0i+ ây1� ây2� ây3��ây4�� ây5�j0i ++ ây1�ây2� ây3� ây4�ây5�� j0i� �Sz = 32�� ;1p10 �ây1��ây2�� ây3�ây4� ây5� j0i ++ ây1��ây2� ây3��ây4� ây5� j0i+ ây1� ây2� ây3�ây4�� ây5��j0i ++ ây1�ây2� ây3�� ây4�ây5�� j0i+ ây1� ây2��ây3� ây4� ây5��j0i ++ ây1��ây2� ây3� ây4�ây5�� j0i+ ây1� ây2� ây3��ây4�� ây5�j0i++ ây1�ây2�� ây3� ây4��ây5� j0i+ ây1�� ây2�ây3� ây4�� ây5�j0i++ ây1�ây2�� ây3��ây4� ây5� j0i� �Sz = 12�� :Äëÿ ïîñòðîåíèÿ àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè êàæäîìó ïåðåõîäó íåîáõîäèìî ïî�ñòàâèòü â ñîîòâåòñòâèå îáðàòíûé ïåðåõîä ñî âñåìèèçìåíåííûìè çíàêàìè ïðîåêöèé ñïèíîâ. Ïðèíöèïïîñòðîåíèÿ ìàòðèöû àíîìàëüíîé ñîáñòâåííî-ýíåðãå-òè÷åñêîé ÷àñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêàìè îòëè÷íûõ îòíóëÿ âåðøèííûõ ÷àñòåé, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 1à,2à:̂S1;1�;� == 1 " 1 # �i (1; 2; 3; 4; 5j2; 3; 4; 5)(2; 3; 4; 5j1; 2; 3; 4; 5) Ŵ : (77)Çäåñü íà äèàãîíàëè ðàñïîëîæåía ìàòðèöaŴ = 0BBBBBB� 0 0 0 0 �0 0 0 � +0 0 � + 00 � + 0 0� + 0 0 0
1CCCCCCA : (78)

Çäåñü âûïèñàíû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, îòâå÷àþ�ùèå ìàòðèöå hâ1"â1#i. Îñòàëüíûå ÷åòûðå ìàòðèöûhâk"ân#i äèàãîíàëüíûå ïî íèæíèì êðèñòàëëè÷åñêèìèíäåêñàì, èìåþò àíàëîãè÷íûé âèä.Îòìå÷åííûå çíàêîì ¾ìèíóñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ âîçíèêàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþòèíäåêñû ÷åòûðåõäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, îòíîñÿùèõñÿê íîìåðó ñòðîêè è íîìåðó ñòîëáöà. Îòìå÷åííûå çíà�êîì ¾ïëþñ¿ çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âîçíè�êàþò â ñëó÷àå, êîãäà ñîâïàäàþò èíäåêñû ïÿòèäûðî÷�íûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ ñîâïàäåíèé ñî�îòâåòñòâóþùàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü îáðàùàåòñÿ â íóëüè ïîýòîìó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñëåäóåò ñ÷èòàòü ðàâ�íûì íóëþ.Íà îñíîâå ýòèõ ñîîáðàæåíèé âû÷èñëÿåì áåçðàç�ìåðíóþ êîíñòàíòó �:� = 1b2 X b2�b2�S�;� = �15 ; b2 =X� b2�; (79)ãäå èñïîëüçîâàíû ñïèíîâûå êîý��èöèåíòû âåêòîð�íîãî ñëîæåíèÿ:b1 = 1; b2 = p4p5 ; b3 = p3p5 ;b4 = p2p5 ; b5 = 1p5 : (80)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç íîðìè�ðîâàííûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ� = �f XB2�B2�S�;� = � �15f ; (81)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, êîì�ïîíåíòû Bk = bk=p3.Êîíöåâîé ìíîæèòåëü f åñòü ëèíåéíàÿ �óíêöèÿäûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè hd: f = a+bhd, ãäå êîý��è�öèåíòû a è b ïîäáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äëÿöåëûõ çíà÷åíèé hd âåëè÷èíà f áûëà ðàâíîé îáðàò�íîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ.Â íàøåì ñëó÷àå, êîãäà 3 < hd < 4, ñîãëàñíî ýòî�ìó îïðåäåëåíèþ,f = hd � 46 + 5� hd25 : (82)Êàê ñëåäóåò èç óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, çàïèñàííîãîäëÿ èíòåðâàëà 4 < hd < 5,hd = 4 + 6fdXp nF (�p); �p = fb2tp � �;b2 =Xk b2k: (83)998



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :Â òî÷êå ïåðåõîäà, ãäå îáðàùàåòñÿ â íóëü õèìè÷å�ñêèé ïîòåíöèàë �, âåëè÷èíà îáðàòíîãî çíà÷åíèÿ êîí�öåâîãî ìíîæèòåëÿ, (f
)�1 = 31=2, ðàâíà ñðåäíåàðè��ìåòè÷åñêîé êðàòíîñòè âûðîæäåíèÿ ìåæäó êðàéíè�ìè òî÷êàìè âûäåëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ êîí�öåíòðàöèè äûðîê. Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ ÷åòûðåõìàòðèö, äèàãîíàëüíûõ ïî êðèñòàëëè÷åñêîìó èíäåê�ñó, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòàòàì (80), (81).Îïðåäåëèì âåðøèííûå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèåíåäèàãîíàëüíûì ãðèíîâñêèì �óíêöèÿì. �àññìîò�ðèì, íàïðèìåð, òàáëèöó, îòâå÷àþùóþ ìàòðèöàìhâ2"â1#i,Ŝ1;2�;� == 1 " 2 # �i (1; 2; 3; 4; 5j1; 3; 4; 5)(2; 3; 4; 5j1; 2; 3; 4; 5) V̂ : (84)Â ýòîé ìàòðèöå íàáëþäàþòñÿ ñîâïàäåíèÿ òîëüêîäëÿ ïÿòèäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé Sz(1; 2; 3; 4; 5), ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò ïîÿâëåíèþ îòòàëêèâàòåëüíûõ âåðøèí�íûõ ÷àñòåé (ñî çíàêîì ¾ïëþñ¿). Òàêèì îáðàçîì, èìå�åì ìàòðèöó V̂ ,̂V = 0BBBBBB� 0 0 0 0 00 0 0 0 10 0 0 1 00 0 1 0 00 1 0 0 0
1CCCCCCA : (85)Áåçðàçìåðíûå íåäèàãîíàëüíûå êîíñòàíòû âçàè�ìîäåéñòâèÿ âû÷èñëÿåì ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî è äèà�ãîíàëüíûå:�1;2 = �2;1 = 1b2 X b2�b2�S(1;2)�;� = 415 : (86)Ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç ñïèíî�âûå êîý��èöèåíòû âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ (80)�1;2 = �f XB2�B2�S�;� = 4�75f ; (87)ãäå � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, îòñ÷èòûâàåìûé îòìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö.Çàìåòèì, ÷òî, êàê è äëÿ îáëàñòè 3 < hd < 4,ïîëó÷åííàÿ âåðøèííàÿ ÷àñòü �i 6=k îêàçàëàñü ïîëî�æèòåëüíîé.Âû÷èñëåíèå îñòàëüíûõ 18 íåäèàãîíàëüíûõìàòðèö, ñîîòâåòñòâóþùèõ àíîìàëüíûì ñðåäíèìhâk"ân#i ïðè k 6= n, ïðèâîäèò ê òåì æå ðåçóëüòà�òàì (86) è (87).

11. ÎÑÍÎÂÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÇÀÊËÞ×ÈÒÅËÜÍÛÅ ÇÀÌÅ×ÀÍÈßÒàêèì îáðàçîì óäàåòñÿ âû÷èñëèòü êîíñòàíòû òî�÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò òåì�ïåðàòóðó ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Çàïèñàííûå âðàìêàõ ïîëþñíîãî ïðèáëèæåíèÿ, ýòè óðàâíåíèÿ èìå�þò âèä��i=k = ��i=k �f
 Xp;n;s e(i)� (�p)e(i)� (p)e(n)� (p)�� e(s)� (�p) 1��(p) th���(p)2T
 � ��n;s; (88a)��i 6=k = ���i 6=kf
 �� Xp;n;s he(i)� (�p)e(k)� (p) + e(k)� (�p)e(i)� (p)i�� e(n)� (p)e(s)� (�p) 1��(p) th� ��(p)2T
 � ��n;s: (88b)Çäåñü e(i)� (p) � åäèíè÷íûå âåêòîðû ïîëÿðèçà�öèè (19), ñîîòâåòñòâóþùèå ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ��(p), êîòîðûå îïðåäåëÿþò ýíåðãèþ âîçáóæäåíèé��(p) = fb2��(p)� �.Îñòàëüíûå âåëè÷èíû ñâåäåíû â òàáë. 1.Â íèæíåé ñòðîêå òàáëèöû óêàçàíû îáëàñòè ñóùå�ñòâîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî óïîðÿäî÷åíèÿ, êîòîðîåâîçíèêàåò ïðè ïîëîæèòåëüíûõ çíà÷åíèÿõ õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà, êîãäà ìîæíî íå ó÷èòûâàòü íåäèà�ãîíàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ ïî�ëó÷àåì óðàâíåíèÿ òèïà ÁÊØ 
 èçâåñòíîé êîíñòàí�òîé � = �i=k :1 = ��i=kXp tpEp th�Ep2T
� ;Ep =q�2p +�2; (89)ãäå �p = b2ftp��, à âåëè÷èíû f , b2 è � îïðåäåëåíûäëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿäûðî÷íîé êîíöåíòðàöèè hd (ñì. òàáë. 1).Åñëè â îáùåì óðàâíåíèè (89) ïîëîæèòü � = 0,òî ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ òåìïåðàòó�ðû ïåðåõîäà (78a):1 = � ��b2f Xp 1�p th� �p2T
� : (90)Îòñþäà ñ ïîìîùüþ ââåäåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé�0(�) =Pp Æ(�� tp) íàõîäèì òåìïåðàòóðó ñâåðõïðî�âîäÿùåãî ïåðåõîäà:999



�. O. Çàéöåâ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011Òàáëèöà 1# ! 1 < hd < 2 2 < hd < 3 3 < hd < 4 4 < hd < 5f (5� 2hd)=30 (6� hd)=120 (3hd � 4)=200 (17hd � 65)=120b2 3=2 2 5=2 3�i=k(= �) �1=2 �1=3 �1=4 �1=5�i 6=k �11=24 �1=6 1=16 4=15f�1
 20 35 65=2 35=2j�ij=(b2f
) 20=3 35=6 13=20 7=6Îáëàñòü 1:75 < hd < 2 18=7 < hd < 3 44=13 < hd < 4 130=31 < hd < 5Òàáëèöà 2# ! 1 < nt < 2 2 < nt < 3 1 < ne < 2f (4� nt)=18 (5� nt)=36 (2� ne)=12b2 3=2 2 3=2�i=k �1=2 �1=3 �1=2�i 6=k �1=4 2=9 1=6f�1
 13=2 49=6 7=2j�ij=(b2f
) 13=6 49=36 7=6Îáëàñòü 16=13 < nt < 2 102=49 < nt < 3 10=7 < ne < 2T
 = �� exp�� 1�BCS� ;�BCS = j��jb2f �0� �fb2� ; (91)ïðè÷åì ðåøåíèå ñïðàâåäëèâî ïðè óñëîâèè �� < 0.Â áîëåå ñëîæíîì ñëó÷àå, êîãäà ïîâåðõíîñòü Ôåð�ìè ïåðåñåêàþò âåòâè, ïðèíàäëåæàùèå íåñêîëüêèìñîñòîÿíèÿì, äëÿ íàõîæäåíèÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðî�âîäÿùåãî ïåðåõîäà íåîáõîäèìî ðàññìàòðèâàòü ñèñòå�ìó óðàâíåíèé (88).Â ñëó÷àå äâóõ ïåðåêðûâàþùèõñÿ çîí óñëîâèå ðàç�ðåøèìîñòè ýòîé ñèñòåìû èìååò ïðîñòîé âèä:1 = � �fb2 8<: Xp;�=� ��1u4�(p) + �2v4�(p) ++ 2�1;2u2�(p)v2�(p)� 1��(p) th���(p)2T
 �9=; ; (92)

ãäå ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèé çàâèñèò îò ïëîòíîñòè ÷å�ðåç êîíöåâîé ìíîæèòåëü f :��(p) = fb22 ht1(p) + t2(p) �� p(t1(p)� t2(p))2 + 4jt12(p)j2 i� �; (93)à âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû äëÿ¾ïóñòîé¿ ðåøåòêè: u2�(p) == 12 "1� t1(p)� t2(p)p(t1(p)� t2(p))2 + 4jt12(p)j2 # ;v2�(p) == 12 "1� t1(p)� t2(p)p(t1(p)� t2(p))2 + 4jt12(p)j2 # : (94)
�àññìîòðåíèå íèçêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé, êîãäàçàïîëíÿþòñÿ t2g- èëè eg-îáîëî÷êè, ïðèâîäèò ê êà÷å�1000



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 5 (11), 2011 Î ñâåðõïðîâîäèìîñòè âûñîêîñïèíîâûõ ñîåäèíåíèé : : :ñòâåííî àíàëîãè÷íûì ðåçóëüòàòàì, êîòîðûå ñîáðà�íû â òàáë. 2.Ïðåäëàãàåìàÿ ìîäåëü èíâàðèàíòíà îòíîñèòåëü�íî ÷àñòè÷íî-äûðî÷íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ. Äëÿ âûñî�êîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü çà�ìåíó ÷èñëà äûðîê hd íà ÷èñëî ÷àñòèö nd = 10� hd.Äëÿ íèçêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ñëåäóåò ïðîèçâåñòèçàìåíó ÷èñëà ÷àñòèö nt íà ÷èñëî äûðîê ht = 6� nt(èëè çàìåíó ne íà he = 4� ne).Îñíîâíîé ðåçóëüòàò íàñòîÿùåé ðàáîòû ñîñòîèò ââîçìîæíîñòè îáíàðóæåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ñè�ñòåìàõ ñ îòëè÷íûì îò íóëÿ çíà÷åíèåì ïîëíîãî ñïè�íîâîãî ìîìåíòà. Ïðè ýòîì ÷èñëî íåçàâèñèìûõ êîì�ïîíåíò îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷åñòâîì ðàçëè÷íûõ îäíî�÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ, ðàçëè÷àþùèõñÿ ðàçíûì çíà�÷åíèåì ïðîåêöèè ñïèíà. Ïîêàçàíî, ÷òî âíóòðè êàæ�äîãî öåëî÷èñëåííîãî èíòåðâàëà èçìåíåíèÿ ñðåäíåãî÷èñëà äûðîê ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå çíàêà àìïëèòó�äû ðàññåÿíèÿ äëÿ âîçáóæäåíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíûìñïèíîì. Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîãî öåëî÷èñëåííîãî èí�òåðâàëà ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñóùåñòâóåò äëÿ îãðàíè�÷åííîãî èíòåðâàëà êîíöåíòðàöèé.Â ðàìêàõ ïîëþñíîãî ïðèáëèæåíèÿ óäàåòñÿ äî�êàçàòü, ÷òî óðàâíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè èìåþòîáû÷íûé âèä ñ áåçðàçìåðíûìè êîíñòàíòàìè �i;k , êî�òîðûå áûëè âû÷èñëåíû êàê äëÿ âûñîêîñïèíîâûõ,òàê è äëÿ íèçêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé (òàáë. 1, 2). Ïðèýòîì ý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà ÁÊØ (�BCS) îïðåäå�ëÿåòñÿ êàê ïðîèçâåäåíèå ñîîòâåòñòâóþùåé êîíñòàí�òû � íà áåçðàçìåðíûé õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë è íàïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, âû÷èñëåííóþ íà ïîâåðõíîñòèÔåðìè. Âñå ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îñíîâàíû íà âîç�ìîæíîñòè âû÷èñëåíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé àìïëè�òóäû ðàññåÿíèÿ è äàëüíåéøåãî àíàëèçà óðàâíåíèéÄàéñîíà ��îðüêîâà.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â ëèòåðàòóðå èìåþò�ñÿ ïîïûòêè ïîëó÷åíèÿ óðàâíåíèé ñâåðõïðîâîäèìî�

ñòè íà îñíîâå ó÷åòà ïîëÿðèçàöèîííûõ ý��åêòîâ â÷àñòè÷íî-äûðî÷íîì êàíàëå [9�11℄ è èñïîëüçîâàíèÿýíåðãèè Õàááàðäà U â êà÷åñòâå ïîäãîíî÷íîãî ïàðà�ìåòðà. Îäíàêî ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðè íàëè÷èèñèëüíîãî ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî îòòàëêèâàíèÿ ñîîò�âåòñòâóþùèé âêëàä ìîæåò áûòü îöåíåí ïî òåîðèèâîçìóùåíèé è íå äàåò íîâûõ êà÷åñòâåííûõ ðåçóëü�òàòîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè (ãðàíò��Í ÏÂØ 2.1.1/13789).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. G. Bednoz and K. A. M�uller, Z. Phys. B 64, 189(1986).2. F. Ma and Z. Y. Lu, Phys. Rev. B 78, 033111 (2008).3. J. Hubbard, Pro
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