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ÂËÈßÍÈÅ ÑÂÅ�ÕÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÎ�Î ÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÈßÍÀ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÎÊÑÈÄÍÛÕ ÂÒÑÏ-ÑÈÑÒÅÌÍ. Â. Àíøóêîâà, À. È. �îëîâàøêèí *Ôèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿË. È. Èâàíîâà, À. Ï. �óñàêîâÌîñêîâñêèé èíñòèòóò ñòàëè è ñïëàâîâ117936, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 íîÿáðÿ 2002 ã.�àññìàòðèâàåòñÿ âëèÿíèå ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â êèñëîðîäíîé ïîäðåøåòêå (â äîïîëíåíèå êàíòè�åððîìàãíèòíîìó âçàèìîäåéñòâèþ èîíîâ ìåäè) íà ýëåêòðîííûå è �îíîííûå õàðàêòåðèñòèêè ÂÒÑÏ-ñèñòåì. Ñ ó÷åòîì òàêîãî óïîðÿäî÷åíèÿ îáúÿñíÿåòñÿ øèðîêèé ñïåêòð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ: èçìå-íåíèå �îðìû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðè ëåãèðîâàíèè, îñîáåííîñòè �îíîííîãî ñïåêòðà, íàëè÷èå ñòðàéïîâ,ïñåâäîùåëü è åå ñîñóùåñòâîâàíèå ñî ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëüþ, îñîáåííîñòè �àçîâîé äèàãðàììû.PACS: 65.40.De, 65.90.+i1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇà ïîñëåäíèå ãîäû áûëè ðàçðàáîòàíû ìåòîäèêèïîëó÷åíèÿ êà÷åñòâåííûõ ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îá�ðàçöîâ ðàçëè÷íûõ ÂÒÑÏ-ñèñòåì. ÂÒÑÏ-ñèñòåìû �ýòî ñèñòåìû, îáðàçöû êîòîðûõ â îïðåäåëåííîì èí�òåðâàëå ñîñòàâîâ ÿâëÿþòñÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíû�ìè ñâåðõïðîâîäíèêàìè. Ìåíÿÿ óðîâåíü ëåãèðîâà�íèÿ, ìîæíî èçìåíÿòü ñîñòîÿíèå òàêèõ ñèñòåì îòäèýëåêòðè÷åñêîãî äî ìåòàëëè÷åñêîãî. Íàëè÷èå êà�÷åñòâåííûõ îáðàçöîâ ïîçâîëèëî ïðîâåñòè äåòàëü�íûå èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ, �îíîííûõ è äðó�ãèõ õàðàêòåðèñòèê â çàâèñèìîñòè îò óðîâíÿ ëåãè�ðîâàíèÿ. Ýòè èññëåäîâàíèÿ áûëè âûïîëíåíû äëÿÂÒÑÏ-ñèñòåì òèïà La2�xSrxCuO4�Æ, YBa2Cu3O6+x,Bi2Sr2Ca1�xYxCu2O8�Æ è äðóãèõ. Áûëè îáíàðóæå�íû íîâûå îñîáåííîñòè ýëåêòðîííûõ è �îíîííûõñâîéñòâ ïðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèè è âáëèçè ãðàíè�öû ïåðåõîäà äèýëåêòðèê�ìåòàëë. Íàïðèìåð, ìåòî�äîì ARPES (�îòîýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ñ óã�ëîâûì ðàçðåøåíèåì) áûëî ïîêàçàíî [1; 2℄, ÷òî âáëè�çè ãðàíèöû ïåðåõîäà äèýëåêòðèê�ìåòàëë ñîåäèíå�íèÿ La2�xSrxCuO4�Æ ïðè x � 0:05 ïîÿâëÿåòñÿ ïî�âåðõíîñòü Ôåðìè, èìåþùàÿ â ïëîñêîñòè âîëíîâûõ*E-mail: golov�si.lebedev.ru

âåêòîðîâ (kx; ky) øèðîêèå ïëîñêèå ó÷àñòêè, ïàðàë�ëåëüíûå íàïðàâëåíèþ [100℄ è ýêâèâàëåíòíûì åìó íà�ïðàâëåíèÿì. Ïðè ýòîì ïëîùàäü ñå÷åíèÿ âîçíèêøåéïîâåðõíîñòè Ôåðìè íå ìåíÿåòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíîóðîâíþ ëåãèðîâàíèÿ x, à ñðàçó èìååò êîíå÷íîå çíà�÷åíèå, áëèçêîå ê ïëîùàäè ñå÷åíèÿ ïðè îïòèìàëüíîìëåãèðîâàíèè. Ïðè ïîâûøåíèè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿâïëîòü äî x � 0:15 ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ïðàêòè÷åñêèíå ìåíÿåòñÿ, óâåëè÷èâàåòñÿ òîëüêî èíòåíñèâíîñòüëèíèé ARPES. È ëèøü ïðè ëåãèðîâàíèè, ïðåâûøàþ�ùåì îïòèìàëüíûé óðîâåíü, ò. å. ïðè x � 0:17, íàáëþ�äàåòñÿ ñèëüíîå èçìåíåíèå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è îíàñòàíîâèòñÿ ïàðàëëåëüíîé íàïðàâëåíèÿì òèïà [110℄ïðè x � 0:25.Äàëåå, â ìåòàëëè÷åñêîé �àçå La2�xSrxCuO4�Æïðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèè (x � 0:07) ìåòîäîì ARPESáûëî îáíàðóæåíî ñîñóùåñòâîâàíèå äèýëåêòðè÷å�ñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé �àç íà ìèêðîñêîïè÷åñêîìóðîâíå [1; 2℄. Òàêèì îáðàçîì, â ýòèõ ýêñïåðèìåíòàõâ îáðàçöå îäíîâðåìåííî íàáëþäàëèñü äâå çàâèñè�ìîñòè ýíåðãèè E îò âîëíîâîãî âåêòîðà k, îäíà èçêîòîðûõ õàðàêòåðíà äëÿ ÷èñòî äèýëåêòðè÷åñêîé�àçû, à äðóãàÿ � äëÿ ìåòàëëè÷åñêîé �àçû ïðèîïòèìàëüíîì ëåãèðîâàíèè. Â äèýëåêòðè÷åñêîé �àçå(x < 0:05) îñòàåòñÿ ëèøü îäíà èç ýòèõ çàâèñèìîñòåéE(k) ñ áîëüøåé ýíåðãèåé ñâÿçè, â ìåòàëëè÷åñêîé1188



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âëèÿíèå ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ : : :�àçå ïðè ñèëüíîì ëåãèðîâàíèè (x � 0:15) � âòîðàÿ,ñ ìåíüøåé ýíåðãèåé ñâÿçè.Òàêîå æå ñîñóùåñòâîâàíèå äâóõ �àç (äèýëåê�òðè÷åñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé) íà ìèêðîñêîïè÷åñêîìóðîâíå îáíàðóæåíî ïðè íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ èñ�ñëåäîâàíèÿõ äèñïåðñèè âûñîêî÷àñòîòíûõ ïðîäîëü�íûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ â La2�xSrxCuO4�Æ [3; 4℄,YBa2Cu3O6+x [5; 6℄ è äðóãèõ ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ. Ïðèïðîìåæóòî÷íîì ëåãèðîâàíèè îáíàðóæåíû äâå ÷àñ�òîòû ïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ !LO, îäíà èçêîòîðûõ õàðàêòåðíà äëÿ ìåòàëëè÷åñêîé �àçû, íà�áëþäàåìîé ïðè ñèëüíîì ëåãèðîâàíèè, à âòîðàÿ ñî�îòâåòñòâóåò ÷èñòî äèýëåêòðè÷åñêîé �àçå. Íàéäåíî,÷òî ïðè èçìåíåíèè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ îáå ÷àñòî�òû !LO ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿþòñÿ, ïåðåðàñïðåäåëÿ�åòñÿ ëèøü èíòåíñèâíîñòü íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ ëè�íèé. Ïðè ýòîì ñ ðîñòîì x óâåëè÷èâàåòñÿ îáúåì ìå�òàëëè÷åñêîé �àçû çà ñ÷åò ñîêðàùåíèÿ îáúåìà äè�ýëåêòðè÷åñêîé �àçû.Ñîâîêóïíîñòü ýòèõ è äðóãèõ íàáëþäåíèé (ìàã�íèòíîé ñâåðõñòðóêòóðíîé ìîäóëÿöèè, êàê ñòàòè÷å�ñêîé, òàê è äèíàìè÷åñêîé [7℄, îòðèöàòåëüíîãî òåï�ëîâîãî ðàñøèðåíèÿ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ [8℄ èò. ä.) ñòàâèò âîïðîñ î ïðèðîäå ñîñóùåñòâîâàíèÿ âÂÒÑÏ ìåòàëëè÷åñêîãî è äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿ�íèé íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå è èõ âçàèìíîì óïî�ðÿäî÷åíèè. Âñå ýòè äàííûå òðóäíî îáúÿñíèòü â ðàì�êàõ èçâåñòíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ ðàâíîìåð�íûì ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïðè ëå�ãèðîâàíèè. Íèæå áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî ýòè íîâûå äàí�íûå åñòåñòâåííî îáúÿñíÿþòñÿ, åñëè ó÷åñòü íàëè÷èå âäèýëåêòðè÷åñêîé �àçå çàðÿäîâîãî ñâåðõñòðóêòóðíî�ãî óïîðÿäî÷åíèÿ â êèñëîðîäíîé ïîäðåøåòêå â äîïîë�íåíèå ê èçâåñòíîìó àíòè�åððîìàãíèòíîìó óïîðÿäî�÷åíèþ â ïîäðåøåòêå èîíîâ ìåäè. Áóäóò ðàññìîòðå�íû îñîáåííîñòè ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ âêèñëîðîäíîé ïîäðåøåòêå è èõ âëèÿíèå íà ýëåêòðîí�íûå è �îíîííûå ñïåêòðû ÂÒÑÏ-ñèñòåì. Ó÷åò òàêîãîçàðÿäîâîãî ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â êèñ�ëîðîäíîé ïîäðåøåòêå ïîçâîëÿåò îáúÿñíèòü ïðèðîäóñîñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé�àç íà ìèêðîóðîâíå, íàáëþäàþùåãîñÿ â ëåãèðîâàí�íûõ îáðàçöàõ ÂÒÑÏ-ñèñòåì.2. ÄÈÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅÂÒÑÏ-ÑÈÑÒÅÌ�àññìîòðèì äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå íà ïðè�ìåðå ñèñòåìû La2�xSrxCuO4�Æ ïðè x = 0 è Æ = 0.Òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî èñõîäíîåñîñòîÿíèå ýòîé ñèñòåìû áåç ëåãèðîâàíèÿ äîëæíîáûòü ìåòàëëè÷åñêèì [9℄. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì, ìåæ�

äó íèæíåé è âåðõíåé õàááàðäîâñêèìè çîíàìè, îáðà�çîâàííûìè â îñíîâíîì èç 3d-ñîñòîÿíèé ìåäè, íàõî�äèòñÿ øèðîêàÿ çîíà, ñîñòîÿùàÿ ïðåèìóùåñòâåííî èç2p-ñîñòîÿíèé êèñëîðîäà. Íàëè÷èå òàêîé çîíû è äå�ëàëî áû ìàòåðèàë ìåòàëëîì. Ñîîòâåòñòâóþùèé ìå�òàëë íàçûâàþò ¾ïðà�àçîé¿. Êàê áûëî ïîêàçàíî íà�ìè ðàíåå [10℄, â ýòîé ïðà�àçå â ïëîñêîñòÿõ CuO2 èî�íû êèñëîðîäà äîëæíû ñóùåñòâîâàòü â äâóõ çàðÿäî�âûõ ñîñòîÿíèÿõ: O�2 è O�1:5. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò èîí�íûì ñâÿçÿì Cu�O�2 è èîííî-êîâàëåíòíûì ñâÿçÿìCu�O�1:5. Óïîðÿäî÷åíèå òàêèõ ¾êîâàëåíòíûõ¿ ñâÿ�çåé Cu�O�1:5 ñ ó÷åòîì àíòè�åððîìàãíèòíîãî óïî�ðÿäî÷åíèÿ èîíîâ ìåäè ïðèâîäèò ê óäâîåíèþ ïåðèî-äà ðåøåòêè ýòîé ìåòàëëè÷åñêîé ¾ïðà�àçû¿ â ïëîñ�êîñòè CuO2 â íàïðàâëåíèè [100℄ è ýêâèâàëåíòíûõåìó íàïðàâëåíèÿõ. Ýòî ýêâèâàëåíòíî âîçíèêíîâå�íèþ âîëíû çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè (ÂÇÏ) â ïîäðåøåò�êå èîíîâ êèñëîðîäà. Ïðè ýòîì ó ïîòîëêà íèæíåéõàááàðäîâñêîé çîíû îáðàçóåòñÿ óçêàÿ êèñëîðîäíàÿçîíà (âìåñòî øèðîêîé ðàñ÷åòíîé çîíû) è âîçíèêà�åò äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü Eg � 2 ýÂ. Â ðåçóëüòàòåâ ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ áåç ëåãèðîâàíèÿ ðåàëüíî íàáëþ�äàåòñÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà, à íå ìåòàëëè÷åñêàÿïðà�àçà.Â ñîñåäíåé ïëîñêîñòè CuO2 óïîðÿäî÷åíèå òàêèõêîâàëåíòíûõ ñâÿçåé Cu�O�1:5 îñóùåñòâëÿåòñÿ â ïåð�ïåíäèêóëÿðíîì íàïðàâëåíèè. Ïðè ýòîì äèýëåêòðè�÷åñêàÿ ùåëü âîçíèêàåò è â íàïðàâëåíèè îñè . Âèòîãå ïîëó÷àåòñÿ íîâàÿ ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà, êîòî�ðàÿ ïîìèìî èîíîâ O�2 ñîäåðæèò ÷åòûðå èîíà O�1:5.Ïîëíàÿ õèìè÷åñêàÿ �îðìóëà, îïèñûâàþùàÿ äèýëåê�òðè÷åñêîå ñîåäèíåíèå La2CuO4 ñ ó÷åòîì óäâîåíèÿâî âñåõ òðåõ íàïðàâëåíèÿõ, èìååò âèä8(La2CuO4) = La+316 Cu+1:758 O�1:54 O�228 : (1)Òàêàÿ �îðìóëüíàÿ åäèíèöà ñîîòâåòñòâóåò ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿLa2CuO4.Ïî ñóòè, ðàññìîòðåííûé âûøå ìåõàíèçì óäâîå�íèÿ ïåðèîäà ðåøåòêè ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ïðîÿâëåíèéõîðîøî èçâåñòíîãî ý��åêòà ßíà�Òåëëåðà, òèïè÷íî�ãî äëÿ êèñëîðîäíûõ ñîåäèíåíèé ìåäè. Ïðè ýòîì ñíè�ìàåòñÿ âûðîæäåíèå ìåæäó 2px- è 2py-ñîñòîÿíèÿìèèîíîâ êèñëîðîäà â ïëîñêîñòè CuO2. Ñíÿòèå âûðîæ-äåíèÿ ñîïðîâîæäàåòñÿ êàê óïðóãîé äå�îðìàöèåé,òàê è ïåðåðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà ìåæäó èîíàìè. Âñèñòåìå äîñòèãàåòñÿ âûèãðûø ýíåðãèè ñ òèïè÷íûìèçíà÷åíèÿìè ðàâíûìè ïðèáëèçèòåëüíî 1 ýÂ íà ÿ÷åé�êó [11℄. Â íàøåì ñëó÷àå ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ â îáðàçî�âàíèè çàïðåùåííîé çîíû Eg � 2 ýÂ. Êàê ïîêàçûâà�þò íåéòðîíîãðà�è÷åñêèå ýêñïåðèìåíòû [12; 13℄, õà�ðàêòåðíîå ñìåùåíèå èîíîâ êèñëîðîäà â ïëîñêîñòè1189
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ÍèæíÿÿÍèæíÿÿçîíà� 3 ýÂ� 0:3 ýÂ� 2 ýÂ � 0:3 ýÂ �� EF�
áàõàááàðäîâñêàÿ õàááàðäîâñêàÿ

Âåðõíÿÿçîíà Âåðõíÿÿçîíàõàááàðäîâñêàÿ õàááàðäîâñêàÿ

3dCu + 2pO�2
2pO�1:5

3dCu + 2pO�2çîíà
2pO�1:5

EE

N(E) N(E)�èñ. 1. Ñõåìà ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí êóïðàòíûõ ÂÒÑÏ-ñèñòåì: à) äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå; á) ìåòàëëè÷åñêîå ñî-ñòîÿíèå âáëèçè îïòèìàëüíîãî ëåãèðîâàíèÿ. Ñòðåëêà óêàçûâàåò íà óçêóþ êèñëîðîäíóþ çîíó 2pO�1:5, E � ýíåðãèÿ,� � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, EF � ýíåðãèÿ Ôåðìè, N(E) � ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, �� � ïàéåðëñîâñêàÿùåëü. Òåìíàÿ îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò ñîñòîÿíèÿì, çàíÿòûì äûðêàìè ïðè ëåãèðîâàíèèCuO2 â ñëó÷àå ïåðèîäè÷åñêîé ìîäóëÿöèè, ñîèçìåðè�ìîé ñ ïåðèîäîì ðåøåòêè, ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó ïî�ðÿäêà 0.004�A. Òàêîå èçìåíåíèå òðóäíî çàìåòèòü ïðèñóùåñòâóþùåé òî÷íîñòè ïðè èçìåðåíèè äèñïåðñèè�îíîíîâ èëè ðåíòãåíîñòðóêòóðíîì àíàëèçå.×åòûðå èîíà êèñëîðîäà O�1:5 íà ÿ÷åéêó, óäâîåí�íóþ â òðåõ íàïðàâëåíèÿõ, � ýòî ìèíèìàëüíîå ÷èñëîèîíîâ, ïðè êîòîðîì îáåñïå÷èâàåòñÿ ñíÿòèå âûðîæäå�íèÿ äëÿ âñåõ êèñëîðîäíûõ îêòàýäðîâ. Óäâîåíèå ïå�ðèîäîâ ðåøåòêè ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ íîâîãî âåê�òîðà îáðàòíîé ðåøåòêè G2 = G=2 = (�=a)[100℄, ãäåG = (2�=a)[100℄ � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè áåçóäâîåíèÿ ïåðèîäà, a � ðàññòîÿíèå Cu�Cu â ïëîñêî�ñòè CuO2. Êàê íåçàâèñèìî ïîêàçàíî â ðàáîòå [14℄, òà�êîå óäâîåíèå ñëåäóåò èç îáùåãî òåîðåòè÷åñêîãî àíà�ëèçà äëÿ ÂÒÑÏ-ñèñòåì.Ïîñêîëüêó èîíû O�1:5 ñëàáåå ñâÿçàíû ñ ðåøåò�êîé ïî ñðàâíåíèþ ñ èîíàìè O�2, èõ ýëåêòðîííûåñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ áëèæàéøèìè ê óðîâíþ õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � äèýëåêòðèêà, ò. å. îíè íàõî�äÿòñÿ ó ïîòîëêà ñëîæíîé âàëåíòíîé çîíû, ñîñòî�ÿùåé èç óçêîé êèñëîðîäíîé çîíû è íèæíåé õàá�áàðäîâñêîé çîíû. �àññìîòðåííîå âûøå óïîðÿäî÷å�íèå ýòèõ ñëàáî ñâÿçàííûõ èîíîâ O�1:5 ïðèâîäèò,

êàê óæå îòìå÷àëîñü, ê ïîÿâëåíèþ óçêîé (ïðèìåð�íî 0.3 ýÂ) ïðàêòè÷åñêè ÷èñòî êèñëîðîäíîé âàëåíò�íîé çîíû, îáðàçîâàííîé èç 2p-ñîñòîÿíèé êèñëîðî�äà O�1:5 è ëåæàùåé âûøå øèðîêîé (ïðèìåðíî3 ýÂ) ñìåøàííîé ìåäü-êèñëîðîäíîé õàááàðäîâñêîéçîíû Cu(3d)�O�2(2p), êàê ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíî íàðèñ. 1à. Õàðàêòåðíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿýíåðãèé [15℄ ïðèâåäåíû äëÿ íàãëÿäíîñòè íà òîì æåðèñ. 1à. Ìàëàÿ øèðèíà âåðõíåé êèñëîðîäíîé âàëåíò�íîé çîíû 2p èîíà O�1:5 îïðåäåëÿåòñÿ îòíîñèòåëüíîñëàáûì ïåðåêðûòèåì 2p-ñîñòîÿíèé O�1:5, òàê êàê âýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ñîäåðæèòñÿ òîëüêî ÷åòûðå òà�êèõ èîíà. Â òî æå âðåìÿ ÷èñëî èîíîâ O�2 â ÿ÷åéêåðàâíî 28.Âåðõíÿÿ âàëåíòíàÿ êèñëîðîäíàÿ çîíà 2p èîíàO�1:5 ñîäåðæèò 4 � 1:5 = 6 ýëåêòðîíîâ íà ÿ÷åéêó.Ýòè ýëåêòðîíû çàïîëíÿþò òðè çîíû Áðèëëþýíà äëÿïëîñêîé êâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêè, âêëþ÷àþùåé äâåïëîñêîñòè CuO2. Òðè ïåðâûå, çàïîëíåííûå ýëåêòðî�íàìè, çîíû Áðèëëþýíà äëÿ ñëó÷àÿ äèýëåêòðèêà ïî�êàçàíû íà ðèñ. 2à. Íà òðåòüþ çîíó Áðèëëþýíà ïðè�õîäèòñÿ äâà ýëåêòðîíà, ò. å. â ïåðåñ÷åòå íà îäèí èîíìåäè â �îðìóëüíîé åäèíèöå (1) ýòî ñîîòâåòñòâóåòx = x = 2=8 = 0:25 ýëåêòðîíà.1190
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G = 2�a [100℄14 ; 1�14 ; 1 1; 1�1; 1 0; 1
á â

à
1; 14�1; 14 1; �14�1; �14 �14 ; �1 14 ; �1

3 3 3333 3 30; �1 1; �1�1; �1 1; 1�1; 1
�1; 1 0; 1 1; 1�1; 0

G4G2
�1; 0 0; 0 1; 00; 0

2210; 0 1; 02 2

1; �1�1; �1 0; �1�1; �1 1; �1�èñ. 2. Çîíû Áðèëëþýíà è �îðìà ïîâåðõíîñòè Ôåð-ìè â êóïðàòíûõ ÂÒÑÏ ïðè ðàçíûõ óðîâíÿõ ëåãèðî-âàíèÿ. Òî÷êè ñèììåòðèè óêàçàíû â åäèíèöàõ �=a(a � ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå Cu�Cu). Êðåñòèêà-ìè ïîêàçàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åí-íûå ìåòîäîì ARPES [1; 2℄. a) Ïåðâûå òðè çàïîë-íåííûå çîíû Áðèëëþýíà (óêàçàíû öè�ðàìè) äëÿïëîñêîé ðåøåòêè CuO2 ñ óäâîåííûìè ïåðèîäàìèâ ñëó÷àå äèýëåêòðèêà. Øòðèõîâîé ëèíèåé ïîêàçà-íà ïåðâàÿ çîíà Áðèëëþýíà äëÿ ïëîñêîé ðåøåòêèCuO2 áåç óäâîåíèÿ ïåðèîäîâ. á ) Ïîâåðõíîñòü Ôåð-ìè (ñïëîøíûå ëèíèè) äëÿ ñëó÷àÿ La2�xSrxCuO4ïðè 0:05 � x � 0:15. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè ïî-êàçàíû ãðàíèöû òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà. Çàøòðè-õîâàíû çàïîëíåííûå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ. Óêàçà-íû âåêòîðû îáðàòíîé ðåøåòêè G4 = G2=2 = G=4,ãäå G = (2�=a)[100℄. â) Ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ïðèñèëüíîì (x > 0:25) ëåãèðîâàíèè. Øòðèõîâûå ëè-íèè � ãðàíèöû âòîðîé è òðåòüåé çîí Áðèëëþýíà.Ïðè x = 0:25 ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ñîâïàäàåò ñ ãðà-íèöàìè âòîðîé çîíû Áðèëëþýíà. Çàøòðèõîâàíû çà-ïîëíåííûå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ ïðè x = 0:33. ËÅ�È�ÎÂÀÍÈÅ È ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀßÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÏðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèè ñòðîíöèåì âLa2�xSrxCuO4 äîëæíû áûëè áû ïîÿâèòüñÿ äû�ðî÷íûå íîñèòåëè ó ïîòîëêà óçêîé êèñëîðîäíîéâàëåíòíîé çîíû. Ïðè âûðîæäåíèè ýòèõ íîñèòåëåéïîâåðõíîñòü Ôåðìè äîëæíà áûëà áû ïðîõîäèòüâáëèçè ãðàíèö âíóòðè òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà.Ïðè ýòîì ðàññòîÿíèå ìåæäó ãðàíèöåé òðåòüåé

çîíû Áðèëëþýíà è ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìè äîëæíîáûëî áû áûòü ïðîïîðöèîíàëüíûì êîíöåíòðàöèèëåãèðóþùåé ïðèìåñè, ò. å. âåëè÷èíå x. Îäíàêî,êàê óæå îòìå÷àëîñü âûøå, ARPES îáíàðóæèâàåòïîâåðõíîñòü Ôåðìè íà çíà÷èòåëüíîì óäàëåíèè îòãðàíèö òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà, êàê ïîêàçàíî íàðèñ. 2á. Íàïðèìåð, ìåæäó òî÷êàìè (0,1) è (1/2,1)ãðàíèöà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðîõîäèò ïðèìåðíîïîñåðåäèíå, ò. å. âáëèçè òî÷êè (1/4,1). Ýòà ãðàíèöàïðàêòè÷åñêè íå ñìåùàåòñÿ ïðè ëåãèðîâàíèè âïëîòüäî îïòèìàëüíîãî ëåãèðîâàíèÿ x = 0:15 [1℄. Êðîìåòîãî, êàê óæå îòìå÷àëîñü, ïðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèè(0:05 < x < 0:13) íàáëþäàåòñÿ ñîñóùåñòâîâàíèåìåòàëëè÷åñêîé è äèýëåêòðè÷åñêîé �àç [2℄.Ýòè è äðóãèå íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûåìîæíî îáúÿñíèòü â ðàìêàõ îáñóæäàåìîé íàìè ìîäå�ëè. �åçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2, ïîëó÷à�þòñÿ ïðÿìûìè ðàñ÷åòàìè ýëåêòðîííîé çîííîé ñòðóê�òóðû. Ïîëó÷åííûå â ýòèõ ðàñ÷åòàõ çíà÷åíèÿ äèñïåð�ñèè E(k) âåðõíèõ âàëåíòíûõ çîí ìîæíî àïïðîêñè�ìèðîâàòü â ðàìêàõ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè �îðìóëîéòèïà [16�18℄E(k) = �2t(oskx + os ky)� 4t0 os kx os ky ��2t00(os 2kx+os 2ky)�t?(os kx� os ky)2=4; (2)ãäå k = (kx; ky) � áåçðàçìåðíûé âîëíîâîé âåêòîðäëÿ êâàçèäâóìåðíîé îáðàòíîé ðåøåòêè, íîðìèðî�âàííûé íà ïåðèîä ðåøåòêè, t, t0, t00 � èíòåãðàëû ïå�ðåêðûòèÿ ñîîòâåòñòâåííî ñ áëèæàéøèìè, âòîðûìèè òðåòüèìè ñîñåäíèìè èîíàìè, t? � èíòåãðàë ïåðå�êðûòèÿ äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè ïëîñ�êîñòÿìè CuO2. Ïðè ýòîì ðàññ÷èòàííûå ìàêñèìóìûâàëåíòíûõ çîí ñîâïàäàþò ñ ãðàíèöàìè çîí Áðèëëþ�ýíà äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 2à) ïðèçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ t = 386 ìýÂ, t0=t = �0:272,t00=t = 0:223, t? = 150 ìýÂ.Ïðè ëåãèðîâàíèè ðàñ÷åòû [16℄ ïðèâîäÿò ê�îðìå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîêàçàííîé íà ðèñ. 2á.Ýòà �îðìà ïîëó÷åíà äëÿ óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿx = 3x=4 = 0:1875, êîãäà ïàðàìåòðû, âõîäÿùèåâ �îðìóëó (2), ðàâíû t = 0:5 ýÂ, t0=t = �0:3,t00=t = 0:2, t? = 0:15 ýÂ. Èñïîëüçóÿ çíà÷åíèÿ ïî�ëó÷åííûõ èíòåãðàëîâ ïåðåêðûòèÿ, ìîæíî îöåíèòüäèñïåðñèþ E(k) äëÿ ëèíèè ìåæäó òî÷êàìè (0,1)è (1/2,1). Ýòà äèñïåðñèîííàÿ êðèâàÿ ïîêàçàíà íàðèñ. 3 êàê äëÿ ÷èñòîãî äèýëåêòðèêà, òàê è ïðèëåãèðîâàíèè. Íà ðèñ. 3à òî÷êà (1/2,1) ñîîòâåòñòâóåòãðàíèöå òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà. Øèðèíà çàïîë�íåííîé ýëåêòðîíàìè çîíû ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî0.3 ýÂ. Ïðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèè äûðêè äîëæíûáûëè áû ïîÿâèòüñÿ ó ïîòîëêà ýòîé âàëåíòíîé çîíû,1191
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EF kF kxE
0(0; 1) � 12 ; 1� kxEF ( 14 ; 1)

��� 12 ; 1�� 14 ; 1�(0; 1)� �12 ; 1� � �14 ; 1�
E

kxã�
G4G2�èñ. 3. Äèñïåðñèîííûå êðèâûå E(k) â íàïðàâëå-íèè ìåæäó òî÷êàìè (0; 1) è (1=2; 1). à) Ñëó÷àé äè-ýëåêòðèêà. á ) Ñëó÷àé ñëàáîãî ëåãèðîâàíèÿ â ìîäå-ëè ðàâíîìåðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äûðî÷íûõ íîñèòå-ëåé. Çàøòðèõîâàíû ñîñòîÿíèÿ, çàïîëíåííûå äûð-êàìè. â) Ñëó÷àé ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ äûðêà-ìè ýíåðãåòè÷åñêîé çîíû ïî èìïóëüñó, ò. å. äî òî÷êè(1=4; 1). ã) Îáðàçîâàíèå ïàéåðëñîâñêîé ùåëè �� èíîâîãî âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè ïðè íåñòèíãå íàâåêòîð G4 = G=4

êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3á. È ïðè èõ âûðîæäåíèèóðîâåíü Ôåðìè äîëæåí áûë áû ïîÿâèòüñÿ âáëèçèãðàíèö òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà. Îäíàêî äëÿðàññìàòðèâàåìîãî íàìè ñëó÷àÿ óçêîé çîíû è ïðèñëàáîì ýêðàíèðîâàíèè îêàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèâûãîäíåå çàïîëíèòü ýòó çîíó â îòäåëüíûõ îáëàñòÿõêðèñòàëëà äî ïîëîâèíû âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè,êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3â, çà ñ÷åò îñâîáîæäåíèÿîò äûðî÷íûõ íîñèòåëåé êàêèõ-òî ïðîìåæóòî÷íûõîáëàñòåé. Ïðè ýòîì ïåðèîä ðåøåòêè åùå ðàç ìîæåòóäâîèòüñÿ â íàïðàâëåíèè [100℄ äëÿ òàêèõ çàïîëíåí�íûõ íàïîëîâèíó äûðî÷íûõ îáëàñòåé êðèñòàëëà.Äëÿ íèõ âîçíèêàåò íîâûé âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè,ðàâíûé G4 = G=4, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 3ã, êîòîðûéÿâëÿåòñÿ âåêòîðîì íåñòèíãà (çäåñü G � âåêòîðîáðàòíîé ðåøåòêè äëÿ èñõîäíîé ïðÿìîé ðåøåò�êè áåç óäâîåíèÿ). Êàê õîðîøî èçâåñòíî, íåñòèíãïðèâîäèò ê ïàéåðëñîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè ñ îáðà�çîâàíèåì äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè �� (ñì. ðèñ. 3ã).Â èòîãå âìåñòî ðàâíîìåðíîãî ïî âñåìó êðèñòàëëóçàïîëíåíèÿ çîíû, ïîêàçàííîãî íà ðèñ. 3á, âîçíèêíåòðàññëîåíèå êðèñòàëëà íà äèýëåêòðè÷åñêèå îáëàñòè,ñâîáîäíûå îò äûðîê (ñ äèñïåðñèåé, ïîêàçàííîéíà ðèñ. 3à), è íàïîëîâèíó çàïîëíåííûå îáëàñòè ñïàéåðëñîâñêîé ùåëüþ è ó÷åòâåðåííûì ïåðèîäîìðåøåòêè (ñ äèñïåðñèåé, ïîêàçàííîé íà ðèñ. 3ã).Ýòèì äâóì òèïàì îáëàñòåé ñîîòâåòñòâóþò ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé, óêàçàííûå íà ðèñ. 1à, á (ðèñ. 1àñîîòâåòñòâóåò äèýëåêòðè÷åñêèì îáëàñòÿì, ðèñ. 1á �îáëàñòÿì ñ ïàéåðëñîâñêîé ùåëüþ ��). Â òàêîéñõåìå âîçíèêàåò îïðåäåëåííûé âûèãðûø â ýíåðãèè:â äèýëåêòðè÷åñêèõ îáëàñòÿõ óìåíüøàåòñÿ êóëîíîâ�ñêàÿ ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ äûðîê, à â îáëàñòÿõñ ïàéåðëñîâñêîé ùåëüþ ïîíèæàåòñÿ êèíåòè÷åñêàÿýíåðãèÿ çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ ùåëè ��. Îòìåòèì, ÷òîòàêîå �àçîâîå ðàññëîåíèå âîçíèêàåò â êðèñòàëëå, âêîòîðîì óïîðÿäî÷åíû êîâàëåíòíûå ñâÿçè Cu�O�1:5.Â äàííîé ñõåìå ñèñòåìà ðàññëàèâàåòñÿ íà ìå�òàëëè÷åñêèå ïîëîñêè ñ íàïîëîâèíó çàïîëíåííîé çî�íîé è äèýëåêòðè÷åñêèå îáëàñòè ìåæäó íèìè. Ïðèýòîì âûðîæäåíèå äûðî÷íûõ íîñèòåëåé çàðÿäà âîç�íèêàåò ïðè ïîÿâëåíèè ïåðâûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïî�ëîñîê. Íàïðèìåð, êàê ïîêàçûâàåò ýêñïåðèìåíò, âLa2�xSrxCuO4 òàêîå âûðîæäåíèå âîçíèêàåò ïðèx � 0:02�0.05 â çàâèñèìîñòè îò êà÷åñòâà êðèñòàë�ëà [20℄.Ñõåìàòè÷íûå êðèâûå äèñïåðñèè âåðõíåé âàëåíò�íîé çîíû E(k) âäîëü íåêîòîðûõ ëèíèé ñèììåòðèèçîí Áðèëëþýíà, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå àíàëèçà �îð�ìóëû (2), ïîêàçàíû íà ðèñ. 4à äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ è íà ðèñ. 4á äëÿ ìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿ�íèÿ ïðè x = x0 = 0:1875.1192



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âëèÿíèå ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ : : :E à� �0:3ýÂEEF á�0:3ýÂ
( 12 ; 12 )

( 12 ; 12 ) ( 12 ; 12 )
( 12 ; 12 )(0; 12 ) ( 12 ;1)

(0; 12 ) ( 12 ;1)( 12 ; 12 )
(0;1) (0;0) (0;1) (1;0)��
(0;1) (0;0) (1;0)(0;1)�èñ. 4. Ñõåìàòè÷íûå êðèâûå äèñïåðñèè E(k) âåðõ-íåé âàëåíòíîé çîíû âäîëü íåêîòîðûõ ñèììåòðè÷-íûõ íàïðàâëåíèé çîí Áðèëëþýíà. à) Äèýëåêòðè÷å-ñêîå ñîñòîÿíèå, á ) ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ïðèx = x0. Çàøòðèõîâàíû ñîñòîÿíèÿ, çàïîëíåííûå äû-ðî÷íûìè íîñèòåëÿìè

4a a L à
pp00p0 áL � 4ap0

�èñ. 5. �àñïðåäåëåíèå çàðÿäà â îäíîì èç ñèììåò-ðè÷íûõ íàïðàâëåíèé â ïëîñêîñòè CuO2; p � êîí-öåíòðàöèÿ äûðî÷íûõ íîñèòåëåé, p0 = 0:1875 �êîíöåíòðàöèÿ äûðîê â ìåòàëëè÷åñêîé ïîëîñêå íàîäèí èîí ìåäè, L � ïåðèîä çàðÿäîâîé ìîäóëÿöèèðåøåòêè. à) Ñëó÷àé ïðîìåæóòî÷íîãî ëåãèðîâàíèÿ0 < x < x0. á ) Ñëó÷àé îòñóòñòâèÿ äèýëåêòðè÷å-ñêèõ ïðîñëîåê ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè ïîëîñêàìè(x � x0 = 0:1875)

Ïîñêîëüêó ëåãèðîâàíèå â ñëó÷àå La2�xSrxCuO4îáåñïå÷èâàåòñÿ ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûìè èîíà�ìè ñòðîíöèÿ, ïðè íåðàâíîìåðíîì ðàñïðåäåëåíèè äû�ðîê, êàê ñëåäóåò èç âûøåîïèñàííîé ñõåìû, âîçíè�êàåò äîïîëíèòåëüíîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèåìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè îáëàñòÿìè, êîòîðîå äîëæ�íî ïðèâîäèòü ê èõ óïîðÿäî÷åíèþ (ðèñ. 5). Ýòîóïîðÿäî÷åíèå èç-çà �ëóêòóàöèé ïëîòíîñòè çàðÿäàìîæåò áûòü äèíàìè÷åñêèì. È äåéñòâèòåëüíî, òà�êîå äèíàìè÷åñêîå óïîðÿäî÷åíèå íàáëþäàëîñü â ñî�åäèíåíèè La2�xSrxCuO4 [19℄. Â òî æå âðåìÿ ïðèíàëè÷èè äå�åêòîâ, ïîÿâëÿþùèõñÿ ïðè ëåãèðîâà�íèè àòîìàìè ñ ñèëüíî ðàçëè÷àþùèìèñÿ ðàçìåðà�ìè (La, Nd), ìîæåò âîçíèêíóòü ñòàòè÷åñêîå óïîðÿ�äî÷åíèå òàêèõ îáëàñòåé. Ñòàòè÷åñêîå óïîðÿäî÷åíèåòàêæå íàáëþäàëîñü â ýêñïåðèìåíòå â ñîåäèíåíèÿõ(La,Nd)2�xSrxCuO4 [12; 20℄ è La2CuO4+Æ [21℄.Ýêñïåðèìåíò [22℄ ïîêàçûâàåò, ÷òî óïîðÿäî÷åíèåèìååò ñòðóêòóðó â âèäå ïîëîñ (ñòðàéïîâ). Òàêèåïîëîñêè íàïðàâëåíû ëèáî âäîëü âåêòîðà [100℄, ëè�áî âäîëü [010℄ è ðàçäåëåíû ïðîñòðàíñòâåííî [22℄.Â íàøåì ñëó÷àå äëÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, ñî�äåðæàùåé äâå ïëîñêîñòè CuO2, åñòåñòâåííî ñ÷è�òàòü, ÷òî íàïðàâëåíèå [100℄ õàðàêòåðíî äëÿ îäíîéïëîñêîñòè CuO2, à íàïðàâëåíèå [010℄ � äëÿ ñî�ñåäíåé ïëîñêîñòè. Òàêîå óïîðÿäî÷åíèå ïîëîñîê âäâóõ âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíûõ íàïðàâëåíèÿõ äëÿñîñåäíèõ ïëîñêîñòåé CuO2 äëÿ ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ(La,Nd)2�xSrxCuO4 ïîëó÷åíî â ðàáîòå [12℄ èç àíà�ëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ äàí�íûõ.Íà ðèñ. 5 ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå çà�ðÿäà â îäíîì ñèììåòðè÷íîì íàïðàâëåíèè â ïëîñ�êîñòè CuO2. Òî÷íî òàêàÿ æå êàðòèíà áóäåò íàáëþ�äàòüñÿ è â ïåðïåíäèêóëÿðíîì íàïðàâëåíèè â ñîñåä�íåé ïëîñêîñòè CuO2. Êàê âèäíî íà ðèñ. 2á, óñëîâèþíåñòèíãà ñ âåêòîðîìG4 = G=4 óäîâëåòâîðÿåò çíà÷è�òåëüíàÿ ÷àñòü ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ò. å. ðàññìîòðåí�íàÿ êàðòèíà âåðíà äëÿ âñåõ ýòèõ ñîñòîÿíèé. Èñêëþ�÷åíèå ñîñòàâëÿþò ëèøü îáëàñòè â îêðåñòíîñòè òî÷åêòèïà (1/4,1/4). Îòìåòèì òàêæå, ÷òî âäîëü ïîëîñîêïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü íå îáðàçóåòñÿ.Ìåòàëëè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü ëåãèðîâàííûõ îá�ðàçöîâ â ýòîé ñõåìå ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî â îêðåñòíîñòèòî÷åê òèïà (1/4,1/4) ïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü íå îáðàçó�åòñÿ. Ñ ó÷åòîì ýòîãî íà ðèñ. 1á ïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü�� íàðèñîâàíà ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîé è óêàçàí óðî�âåíü Ôåðìè EF , à íå õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë.Çàðÿäîâîå óïîðÿäî÷åíèå, ïîêàçàííîå íà ðèñ. 5,äîëæíî ñîïðîâîæäàòüñÿ óïðóãîé äå�îðìàöèåé ñòåì æå ïåðèîäîì. Âåëè÷èíà ýòîé äå�îðìàöèè (íà�ïðèìåð, ñìåùåíèå èîíîâ êèñëîðîäà â ïëîñêîñòè1193
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� 12 ; 0; 0�(0; 0; 0) (1; 0; 0)
(1; 1; 0)(0; 1; 0) 2"" GG2G4

�èñ. 6. Êàðòèíà áðýããîâñêèõ ðå�ëåêñîâ è èõ ðàñ-ùåïëåíèÿ äëÿ îáðàòíîé ðåøåòêè îêñèäíûõ ÂÒÑÏâ îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ ìåòàëëè÷åñêîé è äè-ýëåêòðè÷åñêîé �àç, âûòåêàþùàÿ èç ðàññìàòðèâàå-ìîé ìîäåëè ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ: áîëü-øèå òåìíûå êðóæêè � ðå�ëåêñû ðåøåòêè áåç ñâåðõ-ñòðóêòóðíîé ìîäóëÿöèè; ñâåòëûå êðóæêè � ðå�ëåê-ñû èç-çà óäâîåíèÿ ïåðèîäîâ ðåøåòêè; òî÷êè � ðå-�ëåêñû èç-çà ó÷åòâåðåíèÿ ïåðèîäîâ ðåøåòêè; êâàä-ðàòû � ðå�ëåêñû, îòðàæàþùèå ïåðèîäè÷åñêîå ðàñ-ïðåäåëåíèå ìåòàëëè÷åñêèõ îáëàñòåé ñ ïåðèîäîì L,ãäå 2" = 2�=L; êðåñòèêè � ðå�ëåêñû èç-çà àíòè-�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ èîíîâ ìåäè. Ïîëî-æåíèÿ òî÷åê ñèììåòðèè óêàçàíû â åäèíèöàõ 2�=a;G4 = G2=2 = G=4 = (2�=a)=4; 0 � 2" � G4. Èí-òåíñèâíîñòü ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ íà ìíîãîïîðÿäêîâ ìåíüøå èíòåíñèâíîñòè îñíîâíûõ áðýããîâ-ñêèõ ðå�ëåêñîâCuO2), êàê ñëåäóåò èç ýêñïåðèìåíòîâ ïî íåéòðîííîéäè�ðàêöèè â (La,Nd)2�xSrxCuO4 [12; 13℄, ñîñòàâëÿåòâåëè÷èíó ïðèìåðíî 0.004�A äëÿ x = 0:12. Îáîçíà÷èì÷åðåç L ïåðèîä çàðÿäîâîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íà ðèñ. 5.Âåëè÷èíà L ñâÿçàíà ñ óðîâíåì ëåãèðîâàíèÿ x êàêL = 3a=4x: (3)Çäåñü x ìåíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ 0 � x � x0 = 0:1875.Ïîñêîëüêó äå�îðìàöèÿ ïðîèñõîäèò â ïëîñêîñòÿõCuO2, à ñïèíû èîíîâ ìåäè óïîðÿäî÷åíû àíòè�åð�ðîìàãíèòíî, êàê ñëåäóåò èç òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ,îáçîð êîòîðûõ ñäåëàí â ðàáîòå [12℄, çàðÿæåííûå ìå�òàëëè÷åñêèå îáëàñòè èãðàþò ðîëü ãðàíèö àíòè�åð�ðîìàãíèòíûõ äîìåíîâ ñ ðàçíîé �àçîé àíòè�åððî�ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ïå�ðèîäó çàðÿäîâîé ìîäóëÿöèè L áóäåò ñîîòâåòñòâî�âàòü ïåðèîä àíòè�åððîìàãíèòíîé ñâåðõñòðóêòóðíîéìîäóëÿöèè, ðàâíûé 2L. Â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâåçàðÿäîâîìó óïîðÿäî÷åíèþ ñîîòâåòñòâóåò âåêòîð 2",

ìîäóëü êîòîðîãî 2" = 2�=L, à àíòè�åððîìàãíèò�íîìó óïîðÿäî÷åíèþ � âåêòîð ", ìîäóëü êîòîðîãî" = 2�=2L = �=L. Ñîîòíîøåíèå òàêîãî çàðÿäîâî�ãî è ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â îáðàòíîì ïðîñòðàí�ñòâå, âûòåêàþùåå èç îáñóæäàåìîé ñõåìû, ïðîèëëþ�ñòðèðîâàíî íà ðèñ. 6. Íà ýòîì ðèñóíêå ïîêàçàíûîñíîâíûå ðå�ëåêñû è èõ ðàñùåïëåíèå ïðè ñâåðõ�ñòðóêòóðíîé ìîäóëÿöèè. Ñâåðõñòðóêòóðíûå ðå�ëåê�ñû ïî ñâîåé èíòåíñèâíîñòè îòëè÷àþòñÿ îò îñíîâíûõðå�ëåêñîâ (ò. å. ðå�ëåêñîâ äëÿ ðåøåòêè áåç ñâåðõ�ñòðóêòóðíîé ìîäóëÿöèè) íà ìíîãî ïîðÿäêîâ. Âñåñâåðõñòðóêòóðíûå ðå�ëåêñû ïî îòäåëüíîñòè íàáëþ�äàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíî [12; 14; 20℄. Â ÷àñòíîñòè,ðå�ëåêñû èç-çà óäâîåíèÿ ïåðèîäîâ ðåøåòêè áûëèîáíàðóæåíû â ðàáîòå [14℄. �å�ëåêñû, âîçíèêàþùèåèç-çà àíòè�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ èîíîâ ìå�äè, è ðå�ëåêñû 2", îòðàæàþùèå ïåðèîäè÷åñêîå ðàñ�ïðåäåëåíèå ìåòàëëè÷åñêèõ îáëàñòåé ñ ïåðèîäîì L,íàáëþäàëèñü â ðàáîòàõ [12; 20℄ è äðóãèõ. Èíòåíñèâ�íîñòü, íàïðèìåð, ðå�ëåêñîâ 2" â ìèëëèîí ðàç ìåíü�øå èíòåíñèâíîñòè îñíîâíûõ áðýããîâñêèõ ðå�ëåê�ñîâ [12℄. Èíòåíñèâíîñòü ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå�ëåê�ñîâ èç-çà óäâîåíèÿ ïåðèîäîâ ìîæåò áûòü åùå ìåíü�øå. Ïî-âèäèìîìó, ïî ýòîé ïðè÷èíå äî ñèõ ïîð îò�ñóòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ãäå áû ïðè�ñóòñòâîâàëè îäíîâðåìåííî âñå óêàçàííûå íà ðèñ. 6ðå�ëåêñû.Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû 2" îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿx áóäåò ìåíÿòüñÿ îò 2" = 0 ïðè x = 0, ò. å. ïðèL ! 1, äî 2" = G=4 ïðè L = 4a (çäåñü G � àá�ñîëþòíàÿ âåëè÷èíà âåêòîðà G). Ïîñëåäíèé ñëó÷àéïîêàçàí íà ðèñ. 5á è ñîîòâåòñòâóåò îòñóòñòâèþ äè�ýëåêòðè÷åñêèõ îáëàñòåé ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè ïî�ëîñàìè. Âåñü êðèñòàëë áóäåò ïðè ýòîì ñîñòîÿòü èçîáëàñòåé ñ ó÷åòâåðåííûì ïåðèîäîì ðåøåòêè. Ïðèýòîì, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 7à, äûðêàìè çàïîëíÿåò�ñÿ 3/4 ñîñòîÿíèé òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà (ýòà ïëî�ùàäü íà ðèñ. 7à çàøòðèõîâàíà). Ïîëíîå çàïîëíåíèåòðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà äîñòèãàåòñÿ ïðè ÷èñëå äû�ðîê x = 0:25 íà îäèí èîí ìåäè. Çàïîëíåíèå 3/4 ñîñ-òîÿíèé ýòîé çîíû ñîîòâåòñòâóåò óðîâíþ ëåãèðîâà�íèÿ x = x0 = 0:25 � 3=4 = 0:1875. Çàâèñèìîñòü âåëè�÷èíû ñâåðõñòðóêòóðíîé çàðÿäîâîé ìîäóëÿöèè 2" îòx ïîêàçàíà íà ðèñ. 7á. Ïóíêòèðîì íà ðèñóíêå ïîêà�çàíà âåëè÷èíà íàøåé îöåíêè:2"(x) = (4x=3) � (2�=a) ïðè 0 � x � x0; (4)2"(x) = (1=4) � (2�=a) ïðè x0 � x � 0:25: (5)Òî÷êàìè íà ðèñóíêå óêàçàíû ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ La2�xSrxCuO4 è(La,Nd)2�xSrxCuO4 [12℄. Âèäíî êà÷åñòâåííîå1194
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�èñ. 7. Ñâåðõñòðóêòóðíàÿ ìîäóëÿöèÿ 2" è çàïîë-íåíèå òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà äûðî÷íûìè íîñè-òåëÿìè. à) Çàïîëíåíèå 3=4 ñîñòîÿíèé òðåòüåé çî-íû Áðèëëþýíà äûðî÷íûìè íîñèòåëÿìè ïðè óðîâíåëåãèðîâàíèÿ x = x0 = 0:1875. á ) Çàâèñèìîñòüïàðàìåòðà ñâåðõñòðóêòóðíîé çàðÿäîâîé ìîäóëÿöèè2" (â åäèíèöàõ 2�=a) îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ x.Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � îöåíêà ïî �îðìóëàì (4),(5), òî÷êè è êâàäðàòû � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-íûå ñîîòâåòñòâåííî äëÿ La1:6�xNd0:4SrxCuO4 èLa2�xSrxCuO4 [12℄ñîãëàñèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ñ ðàñ÷åòîì.Ïðè x > 0:1875 âåëè÷èíà 2" íå ìåíÿåòñÿ è ðàâíà2" = G4 = G=4 = 0:25 (â åäèíèöàõ 2�=a). Ìàã�íèòíàÿ ìîäóëÿöèÿ ïðè ýòîì ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó" = 0:125. Çíà÷åíèå x0 = 0:1875 ÿâëÿåòñÿ íåêîòîðîéêðèòè÷åñêîé òî÷êîé íà �àçîâîé äèàãðàììå T (x).Ïðè x � 0:1875 äûðî÷íûå íîñèòåëè âîçíèêàþòó ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû (íèæå ïàéåðëñîâñêîé ùå�ëè ��), ïîêàçàííîé íà ðèñ. 3ã, â îêðåñòíîñòè òî÷�êè (1/4,1). Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ëåãèðîâàíèÿ ïðèx > 0:1875 ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ïàéåðëñîâñêîéùåëè �� èç-çà óâåëè÷åíèÿ ýêðàíèðîâàíèÿ äûðî÷�íûìè íîñèòåëÿìè, à òàêæå ê óìåíüøåíèþ èíòåí�ñèâíîñòè íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ ëèíèé, ñîîòâåòñòâó�þùèõ ñâåðõñòðóêòóðíîìó çàðÿäîâîìó è ñïèíîâîìóóïîðÿäî÷åíèþ. Êðîìå òîãî, ìîæíî ðàññ÷èòàòü èçìå�íåíèå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðè óðîâíå ëåãèðîâàíèÿx > 0:1875 ïî �îðìóëå (2), ó÷èòûâàÿ çàâèñèìîñòüêîý��èöèåíòîâ t0 è t00 îò x ïî �îðìóëàì

t0 = t00(0:25� x)=0:25; (6)t00 = t000 (0:25� x)=0:25; (7)ãäå t00 = �0:15 ýÂ, t000 = 0:1 ýÂ � ïàðàìåòðû äëÿ ñî�ñòîÿíèÿ ñ x = 0:1875, ïîêàçàííîãî íà ðèñ. 2á è 3â,êîãäà èñ÷åçàþò äèýëåêòðè÷åñêèå ïðîñëîéêè ìåæäóìåòàëëè÷åñêèìè ïîëîñêàìè ïðè ëåãèðîâàíèè. Ìàê�ñèìàëüíîå çíà÷åíèå x, ñîîòâåòñòâóþùåå ïîëíîìó çà�ïîëíåíèþ äûðêàìè òðåòüåé çîíû Áðèëëþýíà, ðàâíî0.25 â ðàñ÷åòå íà îäèí èîí ìåäè. Ïðè x � 0:25 ïî�âåðõíîñòü Ôåðìè èìååò âèä, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 2â.Íà ðèñóíêå ñïëîøíîé ëèíèåé ïîêàçàíà ðàñ÷åòíàÿïîâåðõíîñòü Ôåðìè, êðåñòèêàìè � ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå èç ðàáîòû [1℄ äëÿ x = 0:3. Íàáëþäàåòñÿêà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ðàññ÷èòàííîé �îðìû ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè ñ ýêñïåðèìåíòîì. Ïðè x = 0:25 ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè ñîâïàäàåò ñ ãðàíèöàìè âòîðîé çîíûÁðèëëþýíà. Îòìåòèì, ÷òî ïðè ýòîì, ñîãëàñíî ìî�äåëè, ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ñòàíîâèòñÿ ýëåêòðîííîé:�àêò, õîðîøî èçâåñòíûé èç ìíîãî÷èñëåííûõ ýêñïå�ðèìåíòîâ.Òàêèì îáðàçîì, â ðàññìîòðåííîé ñõåìå ïðèx < 0:1875 ñîñóùåñòâóþò íà ëîêàëüíîì óðîâíå äâå�àçû � äèýëåêòðè÷åñêàÿ è ìåòàëëè÷åñêàÿ. Ýòî èáûëî çà�èêñèðîâàíî ìåòîäîì ARPES [2℄. Ïðè áîëååâûñîêîì óðîâíå ëåãèðîâàíèÿ ñóùåñòâóåò îäíà,ìåòàëëè÷åñêàÿ, �àçà, ÷òî òàêæå ïîäòâåðæäàåòñÿýêñïåðèìåíòàëüíî [1℄.4. ÂËÈßÍÈÅ ËÅ�È�ÎÂÀÍÈß ÍÀÔÎÍÎÍÍÛÉ ÑÏÅÊÒ�Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, â ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ äëÿâûñîêî÷àñòîòíûõ ïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ!LO(Q) íàáëþäàåòñÿ àíîìàëèÿ â ìåòàëëè÷åñêîé �à�çå ïðè ëåãèðîâàíèè. Íàëè÷èå òàêîé �îíîííîé àíîìà�ëèè ñëåäóåò èç ïðåäëîæåííîé âûøå ñõåìû ýëåêòðîí�íîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ÂÒÑÏ. Êàê èçâåñòíî [23℄, äëÿïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ ìîæíî ïðèáëèæåí�íî çàïèñàòü !2LO(Q) � !2TO + !2p="(Q); (8)ãäå !TO � ÷àñòîòà ïîïåðå÷íûõ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ(äèñïåðñèåé êîòîðûõ äëÿ ïðîñòîòû ïðåíåáðåãàåòñÿ),!p � ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà èîíîâ, îïðåäåëÿåìàÿ �îð�ìóëîé !2p = 4�N(e�)2=
M; (9)e� � ý��åêòèâíûé çàðÿä èîíîâ êèñëîðîäà, N=
 �÷èñëî èîíîâ êèñëîðîäà â åäèíè÷íîé ÿ÷åéêå, "(Q) �ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü1195



Í. Â. Àíøóêîâà, À. È. �îëîâàøêèí, Ë. È. Èâàíîâà, À. Ï. �óñàêîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003
!TO!TO !TO !LO!LO !LO QQ Q 0 G=20 G=2 0 G=2G=4à á âG=4�èñ. 8. Âëèÿíèå ëåãèðîâàíèÿ íà äèñïåðñèþ �îíî-íîâ !LO. a) Ñõåìà äèñïåðñèè �îíîíîâ äëÿ äèýëåê-òðèêà. Äèñïåðñèåé �îíîíîâ !TO ïðåíåáðåãàåòñÿ.á) Äèñïåðñèÿ �îíîíîâ ïðè ïðîìåæóòî÷íîì ëåãèðî-âàíèè 0:05 < x < 0:1875. Òîëùèíà ëèíèé óñëîâíîîòðàæàåò ñîîòíîøåíèå îáúåìîâ äèýëåêòðè÷åñêîé èìåòàëëè÷åñêîé �àç â êðèñòàëëå. â) Äèñïåðñèÿ ïðèx � 0:1875
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1̄, 1̄ 1, 1̄

1, 11̄, 1

0, 0

0, 2

0, 1

G�èñ. 9. Âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè G4 = G=4, ñâÿ-çûâàþùèé ïëîñêèå êîíãðóýíòíûå ó÷àñòêè ïîâåðõíî-ñòè Ôåðìè (ñïëîøíàÿ ñòðåëêà), è âåêòîð G4 + Q,ñâÿçûâàþùèé ñîñòîÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè,ñèììåòðè÷íûå îòíîñèòåëüíî òî÷êè (0; 1) (øòðèõî-âàÿ ñòðåëêà)

ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû, M � ìàññà èîíà êèñ�ëîðîäà. Â äèýëåêòðè÷åñêîé �àçå (x = 0 äëÿLa2�xSrxCuO4) â ïðåäåëå äëèííûõ âîëí Q ! 0 âû�ïîëíÿåòñÿ óñëîâèå "(Q) ! "1, ãäå "1 � îïòè÷å�ñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ. Ñ ðîñòîì Q îòQ = 0 äî Q = G=2 âåëè÷èíà "(Q) îñòàåòñÿ ïîëîæè�òåëüíîé. Íà ðèñ. 8à ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíà äèñïåðñèÿ!LO è !TO , ãäå äëÿ ïðîñòîòû ïðåíåáðåãàåòñÿ äèñ�ïåðñèåé "(Q). Ïðè ëåãèðîâàíèè, êàê ïîêàçàíî âû�øå, ïðîèñõîäèò ðàññëîåíèå íà äèýëåêòðè÷åñêóþ èìåòàëëè÷åñêóþ �àçû íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå.Äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû çàâèñèìîñòü !LO îò Qîñòàåòñÿ êà÷åñòâåííî òàêîé æå, êàê ïîêàçàíî íàðèñ. 8à äëÿ x = 0. Îäíàêî äëÿ ìåòàëëè÷åñêîé �à�çû äîëæíû íàáëþäàòüñÿ ñèëüíûå èçìåíåíèÿ. Ôîíî�íû ñ G=4 � Q � G=2 áóäóò ñâÿçûâàòü ïëîñêèå êîí�ãðóýíòíûå ó÷àñòêè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, êàê âèäíîíà ðèñ. 9. Èçâåñòíî [24�27℄, ÷òî ïðè íàëè÷èè êîí�ãðóýíòíûõ ó÷àñòêîâ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è íåñòèíãàäëÿ âîëíîâûõ âåêòîðîâ Q, êîãäà E(k) = E(k +Q),ñòàòè÷åñêàÿ ýëåêòðîííàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü�(Q) = 1
 Xk f(k)� f(k+Q)E(k +Q)�E(k) (10)ðàñõîäèòñÿ ïðè Q, ðàâíîì âåêòîðó íåñòèíãà (çäåñüf � �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ). Â íàøåì ñëó÷àå ýòîäîëæíî íàáëþäàòüñÿ ïðè Q = G4 = G=4. Ïðè ýòîììàêðîñêîïè÷åñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòüýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû "(Q) ñòàíîâèòñÿ îòðèöà�òåëüíîé, êàê ýòî ñëåäóåò èç âûðàæåíèÿ [24; 26; 27℄:"(Q) = 1 + (4�e2=Q2)�(Q)1� (4�e2=Q2)L(Q)�(Q) + �": (11)Çäåñü e � çàðÿä ýëåêòðîíà, �" � íåîñîáûé âêëàäâ äèýëåêòðè÷åñêóþ ïðîíèöàåìîñòü, L(Q) � ïîïðàâ�êà íà ëîêàëüíîå ïîëå â êðèñòàëëå (0 < L(Q) < 1).Â (11) âåëè÷èíà �(Q) îçíà÷àåò ìîäóëü ñòàòè÷åñêîéýëåêòðîííîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ!LO ìîæíî çàïèñàòü ïðè G4 � Q � G2:!2LO(Q) � !2TO � !2p=j"(G4)j: (12)Òàêèì îáðàçîì, ÷àñòîòà !LO ïðè Q = G4 = G=4ñêà÷êîì äîëæíà óìåíüøèòüñÿ íà êîíå÷íóþ âå�ëè÷èíó 2!2p=j"(G4)j. Ýòî ñõåìàòè÷íî ïîêàçàíîíà ðèñ. 8á. Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî â êðèñòàëëå ïðè0:05 < x < 0:1875 èìåþòñÿ äâå �àçû, ðåàëüíûéñïåêòð áóäåò ñîäåðæàòü äâå ðàçíûå ÷àñòîòû !LO.Èíòåíñèâíîñòü �îíîííûõ ëèíèé áóäåò ïðîïîðöèî-íàëüíà îòíîñèòåëüíîìó îáúåìó ñîîòâåòñòâóþùåé�àçû â êðèñòàëëå. È ñ ðîñòîì îáúåìà ìåòàë�ëè÷åñêîé �àçû ïðè ëåãèðîâàíèè èíòåíñèâíîñòü1196



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âëèÿíèå ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ : : :íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ ëèíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ!LO ýòîé �àçû, áóäåò ðàñòè, à èíòåíñèâíîñòüëèíèé äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû óáûâàòü â äèàïàçîíåQ4 � Q �G2. Íà ðèñ. 8á ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ó÷òåíîøèðèíîé ëèíèé.Ïðè x � 0:1875, ò. å. ïðè îòñóòñòâèè äèýëåêòðè�÷åñêèõ îáëàñòåé ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè ïîëîñêàìè,äèñïåðñèÿ äëÿ !LO áóäåò èìåòü âèä, ñõåìàòè÷åñêèïîêàçàííûé íà ðèñ. 8â. Ïðè x! 0:25 ìåíÿåòñÿ �îð�ìà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, êàê ñëåäóåò èç ñðàâíåíèÿðèñ. 2á è ðèñ. 2â. Ïðè ýòîì äîëæíû âîçíèêàòü êà�÷åñòâåííûå èçìåíåíèÿ äèñïåðñèè !LO, êîòîðûå ìûíå îáñóæäàåì â ýòîé ðàáîòå. Ýêñïåðèìåíò [3�6; 15℄êà÷åñòâåííî ïîäòâåðæäàåò ðàññìîòðåííóþ âûøå ìî�äåëü.Êàê îòìå÷àëîñü ðàíåå, óäâîåíèå è ó÷åòâåðåíèåïåðèîäà ðåøåòêè ñîïðîâîæäàþòñÿ î÷åíü ìàëûì ñìå�ùåíèåì èîíîâ (ïîðÿäêà 0:004�A). Ïðÿìîå íàáëþäå�íèå òàêèõ ñìåùåíèé ïðè èçìåðåíèè äèñïåðñèè �îíî�íîâ çàòðóäíåíî, îäíàêî ýòè ñìåùåíèÿ íàáëþäàëèñüïî óøèðåíèþ íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ ëèíèé [3; 4℄. Âðàáîòå [4℄ íàéäåíî, ÷òî ïîëóøèðèíà ýòèõ ëèíèé ñèëü�íî âîçðàñòàåò è èìååò ìàêñèìóì ïðè âîëíîâûõ âåê�òîðàõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óäâîåííîìó ïåðèîäó ðåøåò�êè. Â ðàáîòå [3℄ ïîêàçàíî, ÷òî çíà÷èòåëüíîå óøèðå�íèå ëèíèé íàáëþäàåòñÿ ïðè âîëíîâûõ âåêòîðàõ, ñî�îòâåòñòâóþùèõ ó÷åòâåðåííîìó ïåðèîäó ðåøåòêè.Íèçêî÷àñòîòíûå ïîïåðå÷íûå àêóñòè÷åñêèå �î�íîííûå âåòâè !TA íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà ñìÿã�÷àþòñÿ ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû. Ìîæíî ïîêà�çàòü, ÷òî áåç ó÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ ñ âîëíîéçàðÿäîâîé ïëîòíîñòè ñòðóêòóðà ÂÒÑÏ íåóñòîé÷è�âà [10℄. Ñòðóêòóðà ñòàáèëèçèðóåòñÿ, ò. å. !TA ñòà�íîâèòñÿ ïîëîæèòåëüíîé íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþ�ýíà èç-çà ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðè íàãðåâàíèè,íà÷èíàÿ ñ T = 0, àìïëèòóäà âîëíû çàðÿäîâîéïëîòíîñòè è óêàçàííîå âçàèìîäåéñòâèå óìåíüøàþò�ñÿ, ÷òî äîëæíî ïðèâîäèòü ê ñæàòèþ êðèñòàëëà âýòîé îáëàñòè òåìïåðàòóð, ãäå âêëàä âîëíû çàðÿäî�âîé ïëîòíîñòè ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì. Òàêèì îá�ðàçîì, â ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ (îñîáåííî â èõ äèýëåêòðè�÷åñêîé �àçå) òåïëîâîå ðàñøèðåíèå ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ äîëæíî áûòü îòðèöàòåëüíûì. Òàêîå àíî�ìàëüíîå òåïëîâîå ðàñøèðåíèå íàáëþäàåòñÿ â ýêñïå�ðèìåíòå [34�37℄.5. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÂÒÑÏÈññëåäóåì âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ ñâåðõïðî�âîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿ â ðàìêàõ èçëîæåííîé âûøåìîäåëè. �àññìîòðèì ðèñ. 9. Ïîñêîëüêó âåêòîð

G2 = G=2 = (�=a)[100℄ ÿâëÿåòñÿ âåêòîðîì òðàíñëÿ�öèè, ìîæíî ðàññìàòðèâàòü òî÷êó (0,1) êàê öåíòðñèììåòðèè. Ñïàðèâàíèå íîñèòåëåé, íàõîäÿùèõñÿ íàïîâåðõíîñòè Ôåðìè è ñâÿçàííûõ âåêòîðàìè G4+Q,ïðîõîäÿùèìè ÷åðåç òî÷êó (0,1), äàåò ñóììàðíûéíóëåâîé èìïóëüñ è ìîæåò áûòü ñâåðõïðîâîäÿ�ùèì. Îäèí èç òàêèõ âåêòîðîâ ïîêàçàí íà ðèñ. 9øòðèõîâîé ñòðåëêîé. Òàêèå âåêòîðû ìîãóò áûòüâîëíîâûìè âåêòîðàìè �îíîíîâ. Òàêèì îáðàçîì,ñîñòîÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, óäîâëåòâîðÿþùèåóñëîâèÿì íåñòèíãà è ñèììåòðè÷íûå îòíîñèòåëüíîòî÷êè (0,1), ïðè äîñòàòî÷íî íèçêîé òåìïåðàòóðå èñ�ïûòûâàþò îäíîâðåìåííî äâà òèïà âçàèìîäåéñòâèÿ:îäíî, ïðèâîäÿùåå ê äèýëåêòðè÷åñêîé ïàéåðëñîâñêîéùåëè ��, è äðóãîå, ïðèâîäÿùåå ê ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè �s. Èçâåñòíî, ÷òî ñïåêòð îäíî÷àñòè÷íûõâîçáóæäåíèé E(k) â òàêèõ ñëó÷àÿõ îïèñûâàåòñÿ�îðìóëîé [24; 28℄E(k) = �(k2=2m+��)2 +�2s�1=2 ; (13)ãäå k � âîëíîâîé âåêòîð ýëåêòðîíà äëÿ ñîñòîÿíèéâáëèçè EF , m � ìàññà ýëåêòðîíà. Ïðè ýòîì âîçíè�êàåò îáùàÿ ùåëü, çàâèñÿùàÿ îò òåìïåðàòóðû T ,�(T ) =p(��)2 +�2s : (14)Ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå (T < T) âåëè÷èíà � ïðå�âûøàåò �s è ìàòåðèàë ÿâëÿåòñÿ ñâåðõïðîâîäÿùèì.Ïðè T > T âûïîëíÿþòñÿ �s(T ) = 0 è �(T ) = ��.Èç �îðìóëû (14) âèäíî, ÷òî äàæå ïðè îáû÷íîì�îíîííîì ìåõàíèçìå ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïðè ó÷åòåïàéåðëñîâñêîãî ñïàðèâàíèÿ âåëè÷èíà � (è T) ìî�æåò áûòü çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì áåç ó÷åòà òàêîãîñïàðèâàíèÿ.Çàâèñèìîñòü ùåëè �� îò ïîëîæåíèÿ íà ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè ìîæíî ïðîèëëþñòðèðîâàòü íà ðèñ. 2á.Âèäíî, ÷òî óñëîâèÿ íåñòèíãà íàðóøàþòñÿ â îêðåñò�íîñòè òî÷åê (�1=4;�1=4) è ïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü ��âáëèçè ýòèõ òî÷åê íå âîçíèêàåò (ò. å. �� = 0). Òà�êèì îáðàçîì, çàâèñèìîñòü �� îò íàïðàâëåíèÿ èìååòâèä, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 10 ñïëîøíîé ëèíèåé. Íàýòîì ðèñóíêå óêàçàíî ïðèìåðíîå ïîëîæåíèå òî÷êè,ãäå �� = 0, ïîñêîëüêó âáëèçè ýòîé òî÷êè íàõîäÿò�ñÿ ó÷àñòêè âñåõ òðåõ çîí Áðèëëþýíà, ÷òî óñëîæíÿåòðàñ÷åò òî÷íîãî âèäà äèñïåðñèè.Ñ ó÷åòîì âûðàæåíèÿ (14) çàâèñèìîñòü ñâåðõïðî�âîäÿùåé ùåëè �(T ) îò íàïðàâëåíèÿ ïðè T < T òàê�æå ïîêàçàíà íà ðèñ. 10 øòðèõîâûìè ëèíèÿìè. Âèä�íî, ÷òî çàâèñèìîñòè �� è � îò íàïðàâëåíèÿ ïîäîá�íû. Òàêèå çàâèñèìîñòè â ðàìêàõ ìîäåëè ïîëó÷àþò�ñÿ äàæå ïðè s-ñïàðèâàíèè, õîòÿ îíè èìèòèðóþò çà�âèñèìîñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå d-ñïàðèâàíèþ. Èìåííî1197
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k�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè � (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è ïàéåðëñîâñêîé ùåëè�� (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) îò íàïðàâëåíèÿ â êðèñòàë-ëåòàêèå çàâèñèìîñòè äëÿ ÂÒÑÏ íàáëþäàþòñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíî, íàïðèìåð, ìåòîäîì ARPES äëÿ ñâåðõ�ïðîâîäÿùåé ùåëè � [29; 30℄ è ïñåâäîùåëè �� [31℄.Òóííåëüíûå èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìî�ñòè ùåëè (ñì., íàïðèìåð, [32; 33℄) ïîäòâåðæäàþò íà�ëè÷èå ïðè T > T ïñåâäîùåëè �� è ñâåðõïðîâîäÿ�ùåé ùåëè �(T ) ïðè T < T, ñîãëàñóþùåéñÿ ñ �îð�ìóëîé (14). Êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ ñ ðàññìîòðåííîé âûøå ìîäåëüþ âåäåò êçàêëþ÷åíèþ, ÷òî ïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü �� ÿâëÿåòñÿïñåâäîùåëüþ, íàáëþäàåìîé ýêñïåðèìåíòàëüíî.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, èìåþùèåñÿ íîâûå ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå íà êà÷åñòâåííûõ ìîíî�êðèñòàëëàõ, ìîæíî îáúÿñíèòü â ðàìêàõ ìîäåëè êèñ�ëîðîäíîãî ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ ñ ó÷å�òîì àíòè�åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ èîíîâ ìå�äè. Â ÷àñòíîñòè, âîçíèêàþùèå â íàñòîÿùåé ìîäåëèìåòàëëè÷åñêèå ïîëîñêè øèðèíîé 4a ñ äèýëåêòðè÷å�ñêèìè ïðîñëîéêàìè ìåæäó íèìè õîðîøî ñîãëàñóþò�ñÿ ñ øèðîêî îáñóæäàåìûìè â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìî�äåëÿìè ñòðàéïîâ.Èç �îðìóëû (3) ñëåäóåò, ÷òî ïðè x � 0:06 ðàññòî�

ÿíèå ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè ïîëîñêàìè ñîñòàâëÿåòïðèìåðíî 30�A. Ýòà âåëè÷èíà áëèçêà ê äëèíå êîãå�ðåíòíîñòè �(T ) â ïëîñêîñòè ab ñîåäèíåíèÿ CuO2. Âîáëàñòè ýòèõ êîíöåíòðàöèé âîçíèêàåò äæîçå�ñîíîâ�ñêàÿ ñâÿçü ìåæäó ïîëîñêàìè è êîãåðåíòíîå ñîñòîÿ�íèå âñåãî êðèñòàëëà. Ýòî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñýêñïåðèìåíòàëüíîé �àçîâîé äèàãðàììîé T(x) äëÿLa2�xSrxCuO4. Àíàëèç îñîáåííîñòåé âëèÿíèÿ ëåãè�ðîâàíèÿ íà T äðóãèõ ÂÒÑÏ ïðèâîäèò ê òàêîìó æåçàêëþ÷åíèþ. Ïðè x � 0:25 òðåòüÿ çîíà Áðèëëþý�íà ïîëíîñòüþ îïóñòîøàåòñÿ îò ýëåêòðîíîâ. Ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè ïðè ýòîì èìååò âèä, ïîêàçàííûé íàðèñ. 2â. Óñëîâèÿ íåñòèíãà äëÿ âåêòîðà G4 = G=4íàðóøàþòñÿ, ïàéåðëñîâñêàÿ ùåëü �� èñ÷åçàåò, ÷òîè ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþ ñâåðõïðîâîäèìîñòè.Â ðàìêàõ ìîäåëè íàõîäèò åñòåñòâåííîå îáúÿñíå�íèå çàâèñèìîñòü �îðìû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îò óðîâ�íÿ ëåãèðîâàíèÿ äëÿ La2�xSrxCuO4 è äðóãèõ ÂÒÑÏ.Âîçíèêàþùàÿ â ìîäåëè äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïàéåðë�ñîâñêàÿ ùåëü �� îòîæäåñòâëÿåòñÿ ñ íàáëþäàåìîéïñåâäîùåëüþ. Äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåé (�) è äèýëåê�òðè÷åñêîé (��) ùåëåé ïîëó÷àþòñÿ çàâèñèìîñòè îòíàïðàâëåíèÿ â ïëîñêîñòè (kx; ky), õîðîøî ñîãëàñóþ�ùèåñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì äàæå â ñëó÷àå s-ñïàðèâàíèÿ.Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè êà÷åñòâåííî îáúÿñíÿ�åòñÿ ïðèðîäà �îíîííûõ àíîìàëèé. Ñòàíîâèòñÿïîíÿòíûì ïðîèñõîæäåíèå è ñìûñë íà÷àëà è êîíöàñâåðõïðîâîäèìîñòè â ÂÒÑÏ-ñèñòåìàõ ïðè ëåãèðî�âàíèè. Îáúÿñíÿåòñÿ ïðèðîäà ñâåðõñòðóêòóðíûõðå�ëåêñîâ íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõ èçìåðåíèé. Âûñî�êèå êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû ÂÒÑÏ ñâÿçûâàþòñÿñ êâàçèäâóìåðíîñòüþ è ñîñóùåñòâîâàíèåì äèýëåê�òðè÷åñêîãî è ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò�01-02-16395) è Íàó÷íîãî ñîâåòà ÔÖÍÒÏ ¾Èññëå�äîâàíèÿ è ðàçðàáîòêè ïî ïðèîðèòåòíûì íàïðàâëåíè�ÿì ðàçâèòèÿ íàóêè è òåõíèêè¿ (íàïðàâëåíèå ¾Ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòü¿).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. A. Ino, C. Kim, T. Mizokawa et al., J. Phys. So. Jpn.68, 1496 (1999).2. A. Ino, C. Kim, M. Nakamura et al., Phys. Rev. B 62,4137 (2000).3. L. Pintshovius and M. Braden, Phys. Rev. B 60,R15039 (1999).4. R. J. MQueeney, Y. Petrov, T. Egami et al., Phys.Rev. Lett. 82, 628 (1999).1198



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âëèÿíèå ñâåðõñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ : : :5. Y. Petrov, T. Egami, R. J. MQueeney et al., E-printarhives, ond-mat/0003414.6. R. J. MQueeney, T. Egami, J.-H. Chung et al.,E-print arhives, ond-mat/0105593.7. N. Ihikawa, S. Uhida, J. M. Tranquada et al., Phys.Rev. Lett. 85, 1738 (2000).8. A. I. Golovashkin, N. V. Anshukova, L. I. Ivanova etal., Physia C 341�348, 1945 (2000).9. W. E. Pikett, Rev. Mod. Phys. 61, 433 (1989).10. À. È. �îëîâàøêèí, À. Ï. �óñàêîâ, ÓÔÍ 170, 192(2000).11. B. Normand and A. P. Kampf, Phys. Rev. B 64,024521 (2001).12. J. M. Tranquada, J. D. Axe, N. Ihikawa et al., Phys.Rev. B 54, 7489 (1996).13. M. Braden, M. Meven, W. Reihardt et al., Phys. Rev.B 63, 140510(R) (2001).14. S. Sahdev, Siene 288, 475 (2000).15. Eletroni Properties and Mehanisms of High-TSuperondutors, ed. by T. Oguhi, K. Kadowaki, andT. Sasaki, Elsevier, Amsterdam (1992).16. A. I. Liehtenstein, O. Gunnarsson, O. K. Andersen,and R. M. Martin, Phys. Rev. B 54, 12505 (1996).17. O. P. Sushkov, G. A. Sawatzky, R. Eder, and H. Eskes,Phys. Rev. B 56, 11769 (1997).18. T. Mishonov and E. J. Penev, J. Phys.: Condens.Matter 12, 143 (2000).19. K. Yamada, C. H. Lee, K. Kurahashi et al., Phys. Rev.B 57, 6165 (1998).20. N. Ihikawa, S. Uhida, J. M. Tranquada et al., Phys.Rev. Lett. 85, 1738 (2000).

21. Y. S. Lee, R. J. Birgeneau, M. A. Kastner et al., Phys.Rev. B 60, 3643 (1999).22. J. M. Tranquada, Physia B 241�243, 745 (1997).23. M. J. Rie and Y. R. Wang, Physia C 157, 192 (1989).24. Ë. Í. Áóëàåâñêèé, Â. Ë. �èíçáóðã, �. Ô. Æàðêîâ èäð., Ïðîáëåìà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè, ïîä ðåä. Â. Ë. �èíçáóðãà, Ä. À. Êèðæíèöà,Íàóêà, Ìîñêâà (1977).25. Þ. Â. Êîïàåâ, Òðóäû ÔÈÀÍ 86, 3 (1975).26. Å. �. Ìàêñèìîâ, Òðóäû ÔÈÀÍ 86, 101 (1975).27. Â. Ë. �èíçáóðã, Å. �. Ìàêñèìîâ, ÑÔÕÒ 5, 1543(1992).28. R. S. Markiewiz, C. Kusko, and V. Kidambi, Phys.Rev. B 60, 627 (1999).29. H. Ding, M. R. Norman, J. C. Campuzano et al., Phys.Rev. B 50, R9678 (1996).30. J. Mesot, M. R. Norman, H. Ding et al., Phys. Rev.Lett. 83, 840 (1999).31. H. Ding, T. Yokoya, J. C. Campuzano et al., Nature382, 51 (1996).32. V. M. Krasnov, A. Yurgens, D. Winkler et al., Phys.Rev. Lett. 84, 5860 (2000).33. V. M. Krasnov, Phys. Rev. B 65, 140504(R) (2002).34. N. V. Anshukova, A. I. Golovashkin, L. I. Ivanova etal., Int. J. Mod. Phys. B 12, 3251 (1998).35. Í. Â. Àíøóêîâà, À. È. �îëîâàøêèí, Ë. È. Èâàíîâà,À. Ï. �óñàêîâ, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 71, 550 (2000).36. H. You, U. Welp, and Y. Fang, Phys. Rev. B 43, 3660(1991).37. Z. J. Yang, M. Yewondwossen, D. W. Lawther et al.,J. Superond. 8, 223 (1995).

1199


