
ÆÝÒÔ, 2013, òîì 143, âûï. 5, ñòð. 971�976 

 2013
ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î ÑÏÅÊÒ�À È ÏÅ�ÅÕÎÄÌÅÒÀËË�ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ Â Ï�ÅÄÅËÅ ÑÈËÜÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉÂ. Þ. Èðõèí *, À. Â. ÇàðóáèíÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÑòàòüÿ íàïèñàíà ïî ìàòåðèàëàì äîêëàäàíà 36-ì Ñîâåùàíèè ïî �èçèêå íèçêèõ òåìïåðàòóð(Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2�6 èþëÿ 2012 ã.)Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìíîãîýëåêòðîííûõ îïåðàòîðîâ âû÷èñëåíà �óíêöèÿ �ðèíà â ïàðàìàãíèòíîé �àçå ìî-äåëè Õàááàðäà ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè. �àññìîòðåíà êàðòèíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âñèòóàöèè ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ (ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê) è â ëåãèðîâàííîì ñëó÷àå. Èññëåäîâàíîâëèÿíèå íà ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð íèçêîòåìïåðàòóðíîãî êîíäîâñêîãî ðàññåÿíèÿ, ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñðåçóëüòàòàìè äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ.DOI: 10.7868/S00444510130502241. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄëÿ ñèñòåì ñ ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûìè d- èf -îáîëî÷êàìè òèïè÷åí ðÿä àíîìàëüíûõ �èçè÷å�ñêèõ ñâîéñòâ, îáóñëîâëåííûõ ìíîãîýëåêòðîííûìèý��åêòàìè (ñèëüíûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâè�åì). Ê ÷èñëó òàêèõ ÿâëåíèé îòíîñÿòñÿ ïåðåõîäìåòàëë�äèýëåêòðèê Ìîòòà �Õàááàðäà è �îðìèðî�âàíèå ñîñòîÿíèé ñ áîëüøîé ý��åêòèâíîé ìàññîéýëåêòðîíà â ðåøåòêàõ Êîíäî è ñèñòåìàõ ñ òÿæåëû�ìè �åðìèîíàìè. Äëÿ ïîäîáíûõ ñèñòåì õàðàêòåðíûðàçëè÷íûå �àçîâûå ïðåâðàùåíèÿ ñ ó÷àñòèåìñâåðõïðîâîäÿùåé, ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîé è äðóãèõ�àç, à òàêæå ïåðåõîäû ìåæäó ëîêàëèçîâàííûìè èäåëîêàëèçîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè íîñèòåëåé òîêà èìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ.Ïåðâûå ðàáîòû Õàááàðäà [1℄ ïîçâîëèëè îïèñàòüïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê íà ÿçûêå �îðìèðîâà�íèÿ êîððåëÿöèîííûõ ïîäçîí ñ áîëüøèì çàòóõàíè�åì. Â äàëüíåéøåì ýòè ïîäõîäû áûëè îáîáùåíû ñèñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìíîãîýëåêòðîííûõ îïåðàòî�ðîâ [2�4℄. Ê ñîæàëåíèþ, â ýòèõ ðàáîòàõ íå áûëó÷òåí âêëàä �åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé. Êàê âûÿñ�íèëîñü ïðè äàëüíåéøåì ðàçâèòèè òåîðèè, â ÷àñòíî�ñòè â ðàìêàõ äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ(dynami
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ðàçìåðíîñòåé ïðîñòðàíñòâà d), â îïèñàíèè ìîòòîâ�ñêîãî ïåðåõîäà î÷åíü âàæíóþ ðîëü èãðàåò ¾îäíî�ïðèìåñíûé¿ ý��åêò Êîíäî, îáóñëîâëåííûé òàêèìèâîçáóæäåíèÿìè è ïðèâîäÿùèé ê �îðìèðîâàíèþ êî�ãåðåíòíîãî êîíäîâñêîãî ïèêà â öåíòðå çîíû. Ýòîòïèê äîëæåí ïðîÿâëÿòüñÿ â ñïåêòðàëüíûõ è ýëåê�òðîííûõ ñâîéñòâàõ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Â íà�ñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðîâåäåì ñèñòåìàòè÷åñêîå èññëå�äîâàíèå ýòîé ïðîáëåìû êàê â ñèòóàöèè ïåðåõîäà ìå�òàëë�äèýëåêòðèê (ïîëîâèííîå çàïîëíåíèå çîíû), òàêè â ëåãèðîâàííîì ñëó÷àå.2. ÌÎÄÅËÜ ÕÀÁÁÀ�ÄÀ ÂÌÍÎ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÌÏ�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈÇàïèøåì ãàìèëüòîíèàí ìîäåëè Õàááàðäà â ìíî�ãîýëåêòðîííîì ïðåäñòàâëåíèè X-îïåðàòîðîâ [5�7℄H =Xk� tk(X�0�k + �X2���k )(X0�k + �X��2k ) ++ UXi X22i ; (1)ãäå tk � çîííûé ñïåêòð, X��k � �óðüå-îáðàçû îïåðà�òîðîâ Õàááàðäà. Ïîñëåäíèå ÿâëÿþòñÿ îáîáùåííûìèïðîåêöèîííûìè îïåðàòîðàìè X��i = ji�ihi�j (� = 0,�, 2 � ïóñòûå, îäíîêðàòíî è äâóêðàòíî çàíÿòûå ñî�ñòîÿíèÿ íà óçëå); îíè ñâÿçàíû ñ îäíîýëåêòðîííûìèîïåðàòîðàìè ñîîòíîøåíèÿìè 
yi� = X�0i + �X2��i .971



Â. Þ. Èðõèí, À. Â. Çàðóáèí ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013�àññìîòðèì îäíîýëåêòðîííóþ çàïàçäûâàþùóþ�óíêöèþ �ðèíàGk�(E) = hh
k� j
yk�iiE == hhX0�k j
yk�iiE + �hhX��2k j
yk�iiE ; ImE > 0: (2)Çàïèñûâàÿ ïàðó óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèé�ðèíà â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (2), íàõîäèì �îð�ìàëüíîå ðåøåíèåGk�(E) = GÆk�(E)[1 + F Æ� (E)�k�(E)℄: (3)Çäåñü �óíêöèè �ðèíà â ïðèáëèæåíèè ¾Õàááàðä-I¿âûðàæàþòñÿ ÷åðåç íóëåâîé îáðàòíûé ëîêàòîð:GÆk�(E) = 1F Æ� (E)� tk ;F Æ� (E) = E(E � U)E � U(n0 + n�) ; (4)ãäå n� = hX��i i,�k�(E) = 1E Xq tqhhÆ(X00k�q +X��k�q)
q� j
yk�iiE ++ 1E � U Xq tqhhÆ(X����k�q +X22k�q)
q�j
yk�iiE ++� 1E � 1E � U�Xq tqhhX���k�q 
q�� ++ �
yq��X02k+qj
yk�iiE ; (5)ÆA = A � hAi � �ëóêòóèðóþùàÿ ÷àñòü îïåðàòî�ðà. Âûïîëíÿÿ ðàñöåïëåíèå â óðàâíåíèÿõ äëÿ �óíê�öèè �k�(E), ïîëó÷àåì çàìêíóòóþ ñèñòåìó óðàâíå�íèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà, ñîäåðæàùóþ ñïèíîâûå èçàðÿäîâûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè:����q = hS�qS���qi; ����q = h��q����qi;��q = hÆ(�Szq � �zq)Æ(�Sz�q � �z�q)i; (6)S�q = X���q ; Szq = 12(X++q �X��q );�+q = X20q ; �zq = 12(X22q �X00q ): (7)Êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè âîçáóæäåíèé áîçåâñêîãîòèïà, âîîáùå ãîâîðÿ, äîëæíû íàõîäèòüñÿ ñàìîñîãëà�ñîâàííî � ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå �óíêöèè �ðèíà.Äàëåå ìû èñïîëüçóåì ëîêàëüíîå ïðèáëèæåíèå, çàìå�íÿÿ êîððåëÿòîðû ñðåäíèìè ïî èìïóëüñó çíà÷åíèÿìèíà óçëå:����q = n�; ����q = n2; ��q = (n0+n�)(n��+n2):

Ïîä÷åðêíåì, ÷òî, â îòëè÷èå îò ëîêàëüíîãî ïðè�áëèæåíèÿ ¾Õàááàðä-III¿ [1℄, òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåòó÷åñòü ñïèíîâûå è çàðÿäîâûå �ëóêòóàöèè è �åðìè�åâñêèå âîçáóæäåíèÿ, îòâåòñòâåííûå çà ý��åêò Êîí�äî. Ñàìîñîãëàñîâàííûå âûðàæåíèÿ äëÿ îäíîýëåê�òðîííûõ �óíêöèé �ðèíà ïîëó÷àþòñÿ ïîñëå çàìåíû�óíêöèé �ðèíà â ïðèáëèæåíèè ¾Õàááàðä-I¿ (4), âîç�íèêàþùèõ â ðåçîëüâåíòàõ, íà òî÷íûå. Â äàëüíåé�øåì ðàññìàòðèâàåòñÿ ïàðàìàãíèòíûé ñëó÷àé, êîãäàn� = 1� n0 � n=2.3. ÏÅ�ÅÕÎÄ ÌÅÒÀËË�ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÏåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê èìååò ìåñòî â ñèòóà-öèè ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ, êîãäà êîíöåíòðàöèÿýëåêòðîíîâ íà óçåë n = 1, òàê ÷òî âûðàæåíèÿ (4)ïðèíèìàþò ñèììåòðè÷íûé (îòíîñèòåëüíî ïîëîâèí�íîãî çàïîëíåíèÿ çîíû) âèäGÆk(E) = 1F Æ(E)� tk ; F Æ(E) = E � U24E :Â ýòîì ñëó÷àå â ëîêàòîðíîì ïðåäñòàâëåíèè èìååìGk(E) = 1F (E)� tk ; F (E) = b(E)a(E) ; (8)a(E) = 1 + 34 U2E2 Xq tqGq(E) ++ 2UE Xq tqnqGq(E); (9)b(E) = F Æ(E) + 2UE Xq t2qnqGq(E); (10)ãäå nk � îäíî÷àñòè÷íûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ, êîòîðûåâûðàæàþòñÿ ÷åðåç �óíêöèè �ðèíà (8) ñ ïîìîùüþñïåêòðàëüíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ. Ýòè âûðàæåíèÿ ïîç�âîëÿþò îïèñàòü ¾êîíäîâñêèé¿ öåíòðàëüíûé ïèê áëà�ãîäàðÿ íàëè÷èþ ÷ëåíîâ ñ ÷èñëàìè çàïîëíåíèÿ îäíî�÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé �åðìèåâñêîãî òèïà nk, îïè�ñûâàþùèõ ìíîãîýëåêòðîííîå ðàññåÿíèå.Äëÿ ðàññìîòðåíèÿ ïðîáëåìû ïåðåõîäà ìå-òàëë�äèýëåêòðèê èññëåäóåì ýâîëþöèþ îäíî÷àñòè÷�íîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéN(E) = � 1� ImXk Gk(E) (11)ïðè óâåëè÷åíèè ïàðàìåòðà U .×èñëåííûå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ êâà�äðàòíîé è äâóõ êóáè÷åñêèõ ðåøåòîê ñ ñèììåòðè÷íû�ìè ïëîòíîñòÿìè ñîñòîÿíèé. Òàêæå áûëè ïðîâåäåíû972
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�èñ. 1. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ ïîëóýëëèïòè÷å-ñêîé çîíû ñ U = 0:2W (a), ãàóññîâîé çîíû (ïðåäåëd!1) (á ) è êâàäðàòíîé ðåøåòêè (â)âû÷èñëåíèÿ äëÿ ðåøåòêè Áåòå, ò. å. ìîäåëüíîé ïîëó�ýëëèïòè÷åñêîé çàòðàâî÷íîé çîíûN0(E) = 4�Ws1��2EW �2(W � çàòðàâî÷íàÿ øèðèíà çîíû), ïðÿìîóãîëüíîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ãàóññèàíà, êîòîðûé ñîîòâåò�ñòâóåò ãèïåðêóáè÷åñêîé ðåøåòêå â ïðåäåëå áîëüøèõd; â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïàðàìåòð W îïðåäåëÿåòñÿ èçâòîðîãî ìîìåíòà �óíêöèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé:W = 4p�2; �2 = Z E2N(E) dE:Êàðòèíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ìåòàëëè÷åñêîìñîñòîÿíèè äëÿ òðåõ ðåøåòîê ïîêàçàíà íà ðèñ. 1 (äëÿêâàäðàòíîé ðåøåòêè (ðèñ. 1â) ñèòóàöèÿ íåñêîëüêîóñëîæíåíà âñëåäñòâèå îñîáåííîñòè Âàí Õîâà â öåí�òðå ïîëîñû). Òðåõïèêîâàÿ ñòðóêòóðà ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé �îðìèðóåòñÿ ïðè ìàëûõ U è ðàçìûâàåòñÿ
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�èñ. 2. Êàðòèíà ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê äëÿïîëóýëëèïòè÷åñêîé çàòðàâî÷íîé çîíûïðè ïðèáëèæåíèè ê ïåðåõîäó ìåòàëë�äèýëåêòðèê:öåíòðàëüíûé ïèê ñòàíîâèòñÿ øèðîêèì è ïîÿâëÿ�åòñÿ ïñåâäîùåëü (ðèñ. 2). Êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿUC êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ äëÿ ïåðåõîäà ìå�òàëë�äèýëåêòðèê ñîñòàâëÿþò âî âñåõ òðåõ ñëó÷àÿõ1:06W [8℄.Äåòàëè íàøåé êàðòèíû ïåðåõîäà ìåòàëë�äè-ýëåêòðèê îòëè÷íû îò êàðòèíû, ïîëó÷åííîé ñïîìîùüþ DMFT, ãäå öåíòðàëüíûé êâàçè÷àñòè÷íûéïèê ïîñòåïåííî ñóæàåòñÿ, íî íå ñòàíîâèòñÿ íèæåïðè óâåëè÷åíèè U è èñ÷åçàåò ïðè U ! UC � 0[9�14℄. Âîçíèêíîâåíèå â òàêèõ ðàñ÷åòàõ âûñîêîãî èóçêîãî ïèêà (â òîì ÷èñëå íå ñëèøêîì áëèçêî ê UC)ÿâëÿåòñÿ, âåðîÿòíî, íå�èçè÷åñêèì.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â íàøåì ìåòîäå, âåðîÿòíî,èìååò ìåñòî ïåðåîöåíêà ðîëè çàòóõàíèÿ. Ïîñëåäîâà�òåëüíàÿ òðàêòîâêà çàòóõàíèÿ ÿâëÿåòñÿ òðóäíîé ïðî�áëåìîé. ×òîáû îáîéòè ýòó òðóäíîñòü, áîëüøèíñòâîâû÷èñëåíèé â ðàìêàõ DMFT è êâàíòîâîãî ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî â ñëó÷àå áîëüøèõ d âûïîëíÿåòñÿ ïðèêîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.973



Â. Þ. Èðõèí, À. Â. Çàðóáèí ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013Îòìåòèì, ÷òî ðàñ÷åòû êâàíòîâûì ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî äàþò ðåçóëüòàòû, ðàçëè÷àþùèåñÿ äëÿ ðàç�íûõ ðåøåòîê (êâàäðàòíîé, êóáè÷åñêîé è äëÿ áîëü�øèõ d), è äåìîíñòðèðóþò �îðìèðîâàíèå áîëåå øèðî�êîãî ïèêà â öåíòðå çîíû, ÷åì äàåò DMFT. Â ýòèõ âû�÷èñëåíèÿõ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [15�21℄) â ìåòàë�ëè÷åñêîé �àçå âáëèçè ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèêìîæåò ðàçâèâàòüñÿ ïñåâäîùåëü, êàê è â íàøåì ðàñ�÷åòå.Ñïåöè�èêà ïðîáëåìû ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî âáëè�çè ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê îòñóòñòâóåò ìàëûéýíåðãåòè÷åñêèé ìàñøòàá, îáåñïå÷èâàþùèé ýêñïîíåí�öèàëüíî ìàëóþ øèðèíó ïèêà (ðåçîíàíñà Àáðèêîñî�âà �Ñóëà) â îáû÷íîé ïðîáëåìå Êîíäî. Ñëåäóåò òàê�æå îòìåòèòü, ÷òî ñòðóêòóðà âûðàæåíèÿ (8) ñâèäå�òåëüñòâóåò îá îïðåäåëåííîé ñèììåòðèè ñïåêòðàëü�íûõ âêëàäîâ õàááàðäîâñêèõ ïîäçîí è ¾êîíäîâñêîãî¿ïèêà, îáóñëîâëåííîé äèíàìè÷åñêîé ñóïåðñèììåòðè�åé àëãåáðû X-îïåðàòîðîâ (âîçáóæäåíèé áîçåâñêîãîè �åðìèåâñêîãî òèïà) [22℄. Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåòñÿâåðîÿòíûì, ÷òî ìîùíîñòü öåíòðàëüíîãî ïèêà â ìî�äåëè Õàááàðäà íåäîîöåíèâàåòñÿ â DMFT è äîëæíàáûòü äîñòàòî÷íî âåëèêà.4. ÊÎÍÄÎÂÑÊÈÅ ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÂÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÅÂ ¾íåñèììåòðè÷íîì¿ ëåãèðîâàííîì ñëó÷àå (ïðèîòêëîíåíèè îò ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ, ò. å. ïðè äî�ïèðîâàíèè ñèñòåìû) óðàâíåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðèíàèìåþò ãîðàçäî áîëåå ñëîæíûé âèä. Ñëó÷àé �åððî�ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ áûë ðàññìîòðåí â ðàáî�òå [23℄. Â ïàðàìàãíèòíîì ñëó÷àå ñîîòâåòñòâóþùèåâûðàæåíèÿ ñóùåñòâåííî óïðîùàþòñÿ è ïðèíèìàþòâèä (� = 1� n=2)GÆk(E) = 1F Æ(E)� tk ; F Æ(E) = E(E � U)E � �U ; (12)Gk(E) = 1F (E)� tk ; F (E) = b(E)a(E) ; (13)a(E) = 1 + (1� �2)U2(E � �U)2 Xq tqGÆq(E) ++ (2E � U)U(E � �U)2 Xq tqnqGÆq(E); (14)b(E) = F Æ(E) + (2E � U)U(E � �U)2 Xq t2qnqGÆq(E): (15)
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�èñ. 3. Ýâîëþöèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â äîïèðî-âàííîì ñëó÷àå (n0 = 0:05) â íåñàìîñîãëàñîâàííîìïðèáëèæåíèè äëÿ ïîëóýëëèïòè÷åñêîé çàòðàâî÷íîéçîíû (âåðòèêàëüíûå ïðÿìûå ñîîòâåòñòâóþò õèìè-÷åñêîìó ïîòåíöèàëó)Çäåñü ìû ñíîâà èñïîëüçîâàëè äëÿ êîððåëÿòîðîâ ëî�êàëüíîå ïðèáëèæåíèå, çàìåíÿÿ èõ îäíîóçåëüíûìèçíà÷åíèÿìè, îïðåäåëåííûìè èç ïðàâèëà ñóìì äëÿêîððåëÿòîðîâ,�q = 1� n2 � n0; �q = n+ n0 � 1;�q = �1� n2� n2 :�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà â íåñàìîñîãëàñîâàííîì ïðè�áëèæåíèè (13) ïîêàçàíû íà ðèñ. 3. Ïðè ýòîì õèìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë (âåðòèêàëüíûå ëèíèè íà ðèñóíêå)îïðåäåëÿåòñÿ â ïðèáëèæåíèè ¾Õàááàðä-I¿ (4), ÷òîîáåñïå÷èâàåò ñîâïàäåíèå êîíäîâñêîé ñèíãóëÿðíîñòèñ óðîâíåì Ôåðìè äëÿ äûðîê. Äå�åêòîì íåñàìîñîãëà�ñîâàííîãî ïðèáëèæåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîÿâëåíèå ¾ëîæ�íûõ¿ ñèíãóëÿðíîñòåé íà ãðàíèöàõ çîí ïðèáëèæåíèÿ¾Õàááàðä-I¿, à òàêæå ïåðåîöåíêà ýíåðãåòè÷åñêîé ùå�974
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0:20 0:30 0:40 0:45EF0:20:30:4N(E)
0:25 E�èñ. 4. Ôðàãìåíò çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-íèé äëÿ ïîëóýëëèïòè÷åñêîé çîíû ïðè U ! 1 èêîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé n0 = 0:05 â ñàìîñîãëàñî-âàííîì ïðèáëèæåíèè. Ëèíèè 1, 2, 3 ñîîòâåòñòâóþòòåìïåðàòóðàì T = 0, 0:01, 0:03 â åäèíèöàõ W áåçó÷åòà ñïèíîâîé äèíàìèêè, à ëèíèÿ 4 � íóëåâîé òåì-ïåðàòóðå, íî ñ ó÷åòîì ñïèíîâîé äèíàìèêè ñ ÷àñòî-òîé !max = 0:257n0, ñîîòâåòñòâóþùåé ïðèáëèæå-íèþ Íàãàîêà [25℄ëè, îñîáåííî ïðè ìàëûõ U [8℄. Ýòè íåäîñòàòêè óñòðà�íÿþòñÿ â ñàìîñîãëàñîâàííîì ïðèáëèæåíèè.Ñàìîñîãëàñîâàíèå âûïîëíÿåòñÿ çàìåíîéGÆq(E) ! Gq(E) â âûðàæåíèÿõ (14) è (15). Ïðèýòîì óðàâíåíèå äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èìååòâèä n0 = � 1�Xk Z ImGk(E)f(E) dE: (16)Ñîîòâåòñòâóþùèå ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 4. Êàê ìû âèäèì, â ñëó÷àå ñèëüíîãî êóëîíîâ�ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êîíäîâñêèé ïèê äåéñòâèòåëü�íî ìîæåò áûòü óçêèì, õîòÿ íåñêîëüêî ðàçìûâàåò�ñÿ ñïèíîâîé äèíàìèêîé (êîòîðàÿ ìîæåò áûòü ó÷òå�íà ââåäåíèåì äèíàìè÷åñêèõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé, óñðåäíåííûõ ïî âîëíîâîìó âåêòîðó [24℄) è ñóùå�ñòâåííî óøèðÿåòñÿ ïðè ðîñòå òåìïåðàòóðû (ðèñ. 4).Îòìåòèì, ÷òî â ïðåäåëå U ! 1 ìîäåëü Õàááàðäàýêâèâàëåíòíà (ñ çàìåíîé tk ! tk=2) s�d-îáìåííîéìîäåëè, â ðàìêàõ êîòîðîé îáû÷íî ðàññìàòðèâàåòñÿý��åêò Êîíäî [3℄.�àíåå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â äîïèðîâàííîììîòòîâñêîì èçîëÿòîðå ðàññìàòðèâàëèñü â ðàìêàõDMFT (ïðåäåë áîëüøèõ d) ñ ïîìîùüþ òî÷íîé äèàãî�íàëèçàöèè [26℄, îáîáùåííîé èòåðàòèâíîé òåîðèè âîç�ìóùåíèÿ è êâàíòîâîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî [27, 28℄.Îòìåòèì, ÷òî â ðÿäå ðàáîò (ñì., íàïðèìåð, [29, 30℄)áûëè ïîëó÷åíû ñîñòîÿíèÿ â ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè

(mid-gap states). Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå òàêèõ ñî�ñòîÿíèé òðåáóåò áîëåå êîððåêòíîãî ðàññìîòðåíèÿñïèíîâîé äèíàìèêè, ëèøü ãðóáî ó÷èòûâàåìîé â íà�øåì ïîäõîäå, ÷òî ÿâëÿåòñÿ çàäà÷åé äëÿ äàëüíåéøèõèññëåäîâàíèé.Òàêèì îáðàçîì, íàøå ðàññìîòðåíèå ïîçâîëÿåòïðåäñêàçàòü ïîÿâëåíèå êîíäîâñêèõ àíîìàëèé âñïåêòðå è â íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ýëåêòðîííûõñâîéñòâàõ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè êóëîíîâñêèìè êîððå�ëÿöèÿìè. Ïðè ýòîì ìû íåïîñðåäñòâåííî èñïîëüçóåììîäåëü Õàááàðäà, íå ïåðåõîäÿ ê âñïîìîãàòåëüíîéìîäåëè Àíäåðñîíà, êàê ýòî äåëàåòñÿ â ïîäõîäåDMFT.Àâòîðû áëàãîäàðÿò À. Î. Àíîõèíà è Ê. À. Êè�êîèíà çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ. �àáîòà âûïîëíåíàïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîé ïîääåðæêå ÓðÎ �ÀÍ¾Ñèëüíîêîððåëèðîâàííûå ýëåêòðîíû â òâåðäûõòåëàõ¿ (ãðàíò �12-T-2-1001), Ïðåçèäèóìà �ÀÍ¾Êâàíòîâûå ìåçîñêîïè÷åñêèå è íåóïîðÿäî÷åííûåñòðóêòóðû¿ (ãðàíò �12-Ï-2-1041), �ÔÔÈ (ãðàíòû��11-02-00931-a, 11-02-00937-a).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. Hubbard, Pro
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