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ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ ÄËß ÂÒÑÏ-ÊÓÏ�ÀÒÎÂÑ Ó×ÅÒÎÌ ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎ�Î ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßÂ �ÅÆÈÌÅ ÑÈËÜÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉÑ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð *Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 àïðåëÿ 2005 ã.Ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå ïîñëåäîâàòåëüíî âûâîäèòñÿ èç ðåàëèñòè÷íîé ìíîãîçîííîé p�d-ìîäåëè êóïðàòîâ â ðåæèìå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà îïèñûâàåòñÿ âïðåäñòàâëåíèè X-îïåðàòîðîâ Õàááàðäà â îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè. Íàéäåíà çàâèñèìîñòü îòâîëíîâûõ âåêòîðîâ äèàãîíàëüíûõ è íåäèàãîíàëüíûõ ïî óçëàì ðåøåòêè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ýëåêò-ðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ òðåõ ìîä �îíîíîâ: äûõàòåëüíîé, àïè÷åñêîé äûõàòåëüíîé è èçãèáíîé.Ïîêàçàíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ äûõàòåëüíîé è èçãèáíîé ìîä ñ ýëåêòðîíàìè äàþò âêëàä â �îðìèðîâà-íèå êèíêîâ ñîîòâåòñòâåííî â íàïðàâëåíèÿõ (0; 0)� (�;�) è (0; 0)� (�; 0). Ïîëó÷åíà íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿt�J�-ìîäåëü ñ �îíîíàìè, ñîäåðæàùàÿ, íàðÿäó ñ ýëåêòðîí-�îíîííûì, è ñïèí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå.Èñêëþ÷åíèå �îíîíîâ äàëî ý��åêòèâíîå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå, êîòîðîå âñëåäñòâèå ñèëü-íûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé çàâèñèò îò ÷èñåë çàïîëíåíèÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ òåðìîâ è îò êîíöåíòðàöèèíîñèòåëåé.PACS: 71.27.+a, 74.20.-z, 74.72.-h, 74.25.K
1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍåñìîòðÿ íà î÷åâèäíûé ïðîãðåññ â èññëåäî�âàíèÿõ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè(ÂÒÑÏ) â ñëîèñòûõ êóïðàòàõ, îñíîâíîé âîïðîñî ìåõàíèçìå ÂÒÑÏ òàê è îñòàëñÿ íåâûÿñíåííûìäî íàñòîÿùåãî âðåìåíè. Ñðåäè ìíîãî÷èñëåííûõìåõàíèçìîâ, ïðåäëîæåííûõ íà íà÷àëüíîì ýòàïåèçó÷åíèÿ ÂÒÑÏ, íàèáîëåå ÷àñòî â ïîñëåäíåå âðåìÿîáñóæäàþòñÿ äâà: òðàäèöèîííûé ìåõàíèçì çàñ÷åò ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ÝÔÂ) èñïèí-�ëóêòóàöèîííûé [1℄. Ïîñëåäíèé, êàê èçâåñòíî,îáóñëîâëåí ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè,ïðèâîäÿùèìè ê äàëüíåìó àíòè�åððîìàãíèòíîìó(ÀÔÌ) ïîðÿäêó äëÿ íåäîïèðîâàííûõ äèýëåêòðè÷å�ñêèõ êóïðàòîâ è áëèæíåìó ÀÔÌ-ïîðÿäêó â îáëàñòèñëàáîäîïèðîâàííûõ êóïðàòîâ. Èíòåðåñ ê ýëåêò-ðîí-�îíîííîìó âçàèìîäåéñòâèþ, êîòîðîå ïðèñóò�ñòâóåò âî âñåõ âåùåñòâàõ è ìîæåò áûòü ñèëüíûì âñëîèñòûõ êóïðàòàõ èç-çà îñîáåííîñòè èõ êðèñòàëëî�õèìè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ, óñèëèëñÿ â ïîñëåäíåå âðåìÿáëàãîäàðÿ îáíàðóæåíèþ èçëîìîâ â çàêîíàõ äèñïåð�*E-mail: shneyder�iph.krasn.ru

ñèè ýëåêòðîíîâ (êèíêîâ) â ARPES-èçìåðåíèÿõ [2℄.Îòìåòèì, ÷òî êèíêè îáíàðóæåíû âî ìíîãèõ äû�ðî÷íûõ êóïðàòàõ, íî îòñóòñòâóþò â ýëåêòðîííûõñ T 0-ñòðóêòóðîé (Nd2�xCexCuO4). Ýíåðãèÿ êèí�êà, îòñ÷èòàííàÿ îò óðîâíÿ Ôåðìè, !k � 70 ìýÂ,ïðàêòè÷åñêè óíèâåðñàëüíà, íàèáîëåå ÿðêî ý��åêòïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå èçëîìà çàêîíà äèñïåðñèè â äèà�ãîíàëüíîì íàïðàâëåíèè � ! M , (0; 0) � (�;�) çîíûÁðèëëþýíà. Â îêðåñòíîñòè òî÷åê X ((�; 0) ; (0;�))â Bi2212 òàêæå îáíàðóæåí êèíê ïðè ýíåðãèè!k � 40 ìýÂ [3℄ (ñì. îáçîð ARPES-äàííûõ â ðàáî�òå [4℄), êîòîðûé ðåçêî óñèëèâàåòñÿ ïðè ïîíèæåíèèòåìïåðàòóðû íèæå T
. Ïðèðîäà êèíêà áåçóñëîâíîñâÿçàíà ñ ýëåêòðîí-áîçîííûì âçàèìîäåéñòâèåì,íî âîïðîñ î òîì, êàêèå áîçîíû � �îíîíû èëèñïèíîâûå �ëóêòóàöèè � îòâåòñòâåííû çà ýòè ïåðå�íîðìèðîâêè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â îêðåñòíîñòèóðîâíÿ Ôåðìè, ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì äèñêóññèè [5℄.Êèíê ìîæåò áûòü ðåçóëüòàòîì âçàèìîäåéñòâèÿñ îïòè÷åñêèìè �îíîíàìè [6℄ èëè ñî ñïèíîâûìè�ëóêòóàöèÿìè [7, 8℄.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îïèñàíèÿ êàê ñâåðõïðîâî�äÿùåãî ñïàðèâàíèÿ, òàê è ñâîéñòâ íîðìàëüíîãî ñî�974
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�èñ. 1. Ñõåìà ñìåùåíèé àòîìîâ äëÿ äûõàòåëü-íîé (à), èçãèáíîé (á ) è àïè÷åñêîé äûõàòåëüíîé (â)ìîäñòîÿíèÿ â êóïðàòàõ íåîáõîäèìî îäíîâðåìåííî ó÷è�òûâàòü âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ñ �îíîíàìè èñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè. Åñëè äëÿ îïòèìàëüíî-è ñèëüíîäîïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ ìîæíî ñòàðòîâàòüèç îáû÷íîé çîííîé òåîðèè, òî äëÿ îáñóæäåíèÿ âñåé�àçîâîé äèàãðàììû êóïðàòîâ, íà÷èíàÿ îò íåäîïèðî�âàííûõ àíòè�åððîìàãíèòíûõ äèýëåêòðèêîâ, íåîáõî�äèìî îïèñûâàòü ýëåêòðîíû â ðåæèìå ñèëüíûõ êîð�ðåëÿöèé. �àçëè÷íûå âåðñèè îäíîçîííîé è ìíîãîçîí�íîé ìîäåëåé Õàááàðäà ïðèâîäÿò ê íèçêîýíåðãåòè÷å�ñêîé ý��åêòèâíîé t�J-ìîäåëè, îïèñûâàþùåé âçàè-ìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ â õàááàðäîâñêèõ çîíàõ ñîñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè [9, 10℄. Â òî æå âðåìÿ âçà�èìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ñ �îíîíàìè â ðåæèìå ñèëü�íûõ êîððåëÿöèé èçó÷åíî ìåíüøå (ñì. íåäàâíèé îá�çîð [11℄). Êàê ïðàâèëî, ðàññìàòðèâàåòñÿ t�J-ìîäåëüñ ëîêàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ ñ íåêîéîïòè÷åñêîé ìîäîé. Ìåæäó òåì, äëÿ îáñóæäåíèÿ ñèì�ìåòðèè ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ, à òàêæå ðàç�ëè÷èÿ êèíêîâ â ðàçíûõ îáëàñòÿõ çîíû Áðèëëþý�íà íåîáõîäèìî ÿâíî çíàòü çàâèñèìîñòü ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ g(�)(k;q) ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ îò âõîäÿùåãî èìïóëüñà k, ïåðåäàííîãî q èíîìåðà �îíîííîé ìîäû �. Ïîñëåäîâàòåëüíûé âû�âîä ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èç ðåàëè�ñòè÷íîé ìíîãîçîííîé p�d-ìîäåëè êóïðàòîâ â ðåæè�ìå ñèëüíûõ êîððåëÿöèé [12℄ ñ ðåàëèñòè÷íûì îïèñà�íèåì �îíîíîâ, íàèáîëåå ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþùèõñ ýëåêòðîíàìè, ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé çàäà÷åé íàñòîÿ�ùåé ðàáîòû.Â îáùåì ñëó÷àå ìîæíî âûäåëèòü äèàãîíàëü�íûé è íåäèàãîíàëüíûé â óçåëüíîì ïðåäñòàâëåíèèâêëàäû â ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå. Îä�íîâðåìåííûé ó÷åò ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿ�öèé è äèàãîíàëüíîãî ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìî�

äåéñòâèÿ ïðîâîäèëñÿ â ðàáîòàõ [13�17℄. Îêàçàëîñü,÷òî íàèáîëåå ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþò ñ ýëåêòðîíà�ìè 3 ìîäû �îíîíîâ: ïðîäîëüíàÿ äûõàòåëüíàÿ (êî�ëåáàíèÿ èîíîâ êèñëîðîäà â CuO2-ïëîñêîñòè, äå�îð�ìèðóþùèå Cu�O-ñâÿçü) ìîäà, àïè÷åñêàÿ äûõàòåëü�íàÿ (êîëåáàíèÿ àïè÷åñêèõ èîíîâ êèñëîðîäà, äå�îð�ìèðóþùèå Cu�O-ñâÿçü âäîëü 
-îñè) è èçãèáíàÿ ìî�äà (êîëåáàíèÿ èîíîâ êèñëîðîäà â CuO2-ñëîå ïîïå�ðåê Cu�O-ñâÿçè) (ðèñ. 1). Ýêñïåðèìåíòû ïî íåé�òðîííîìó ðàññåÿíèþ âûÿâèëè íàèáîëüøåå ñìÿã÷å�íèå äûõàòåëüíîé ìîäû íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþý�íà â òî÷êå (�/a; 0; 0) [18℄ (ñì. òàêæå îáçîð [19℄). Îä�íîâðåìåííîå âëèÿíèå ÝÔÂ è ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ íà ñâåðõïðîâîäÿùåå ñïàðèâàíèå áåçó÷åòà ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé áûëî ðàñ�ñìîòðåíî â ðàáîòå [20℄. Â ðåçóëüòàòå âñåõ ýòèõ ðà�áîò âûÿñíèëîñü, ÷òî äûõàòåëüíàÿ ìîäà íàèáîëååñèëüíî âçàèìîäåéñòâóåò ïðè êâàçèèìïóëüñå �îíî�íà q � Q = (�/a;�/a) è ðàçðóøàåò ñïàðèâàíèåñ ñèììåòðèåé dx2�y2 , èçãèáíàÿ ìîäà èìååò ìàêñè�ìóì âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ìàëûõ q, àïè÷åñêàÿ äû�õàòåëüíàÿ ìîäà èìååò ìàòðè÷íûé ýëåìåíò âçàèìî�äåéñòâèÿ, íå çàâèñÿùèé îò ïëîñêîñòíîãî âîëíîâî�ãî âåêòîðà q. Êîëåáàíèÿ èîíîâ êèñëîðîäà ïîïåðåêCuO2-ïëîñêîñòè ñèëüíî ìîäóëèðóþò èîííóþ ñîñòàâ�ëÿþùóþ õèìè÷åñêîé ñâÿçè â êóïðàòàõ, ìåíÿÿ ïîòåí�öèàë Ìàäåëóíãà, è ïîýòîìó ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþòñ ýëåêòðîíàìè [11℄.Ïîñêîëüêó êèíêè â ARPES-ýêñïåðèìåíòàõ âíîäàëüíîé, k = (�/2a;�/2a), è àíòèíîäàëüíîé,k = (�/a; 0), òî÷êàõ ðàçëè÷àþòñÿ êàê ïî ÷àñòîòåáîçîíîâ, òàê è ïî òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè, äëÿèõ àíàëèçà íåîáõîäèìî áîëåå äåòàëüíîå îïèñàíèåÝÔÂ, â ÷àñòíîñòè, çàâèñèìîñòè ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ g(�)(k;q) íå òîëüêî îò ïåðåäàííîãî èìïóëüñàq, íî è îò âõîäÿùåãî k [21℄. Ïîñëåäíÿÿ âîçíèêàåòòîëüêî îò íåäèàãîíàëüíîé ÷àñòè ÝÔÂ. Ïîñëåäîâà�òåëüíûé âûâîä ÝÔÂ ñ ó÷åòîì ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõêîððåëÿöèé â ðàìêàõ òðåõçîííîé p�d-ìîäåëè, äèà�ãîíàëüíîãî è íåäèàãîíàëüíîãî ÝÔÂ, íî ëèøü äëÿîäíîé äûõàòåëüíîé ìîäû, âûïîëíåí íåäàâíî â ðàáî�òàõ [22, 23℄, ãäå ïîëó÷åíà ý��åêòèâíàÿ t�J-ìîäåëüñ ÝÔÂ. Ìû ðàññìîòðèì âçàèìîäåéñòâèå ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñî âñåìè òðåìÿ óêà�çàííûìè âûøå ìîäàìè è íàéäåì äèàãîíàëüíûå èíåäèàãîíàëüíûå âêëàäû â ÝÔÂ. Ñðàâíåíèå êðè�ñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð è �îíîííûõ ñïåêòðîâ LSCO(T -ñòðóêòóðà) è NCCO (T 0-ñòðóêòóðà) ïîçâîëèëîíàì óâèäåòü, êàêèå âêëàäû â ÝÔÂ ïðîïàäàþòïðè ïåðåõîäå îò T - ê T 0-ñòðóêòóðå, è îáúÿñíèòü,ïî÷åìó ÝÔÂ â T 0-ñòðóêòóðå çàìåòíî ñëàáåå, ÷åì âäûðî÷íûõ êóïðàòàõ.975



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 20052. ÂÛÂÎÄ ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎ�ÎÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß Â ÌÍÎ�ÎÇÎÍÍÎÉp�d-ÌÎÄÅËÈ ÑËÎÈÑÒÛÕ ÊÓÏ�ÀÒÎÂ�àìèëüòîíèàí CuO2-ñëîÿ â ìíîãîçîííîé p�d-ìî-äåëè ìîæåò áûòü çàïèñàí â ñëåäóþùåì âèäå (â äû�ðî÷íîì ïðåäñòàâëåíèè) [24℄:Hpd =Xi�� ("i� � �)ni�� +Xij� X��0 t��0ij ayi��aj�0� ++ Xij��0X��0 �V ��0ij ni��nj�0�0�� J��0ij ayi��ai��0ayj�0�0aj�0�� : (1)Çäåñü ni�� = ayi��aj�� , ayi�� � îïåðàòîð ðîæäåíèÿäûðêè íà óçëå i � Ri â îðáèòàëüíîì ñîñòîÿíèè � ñïðîåêöèåé ñïèíà � è ýíåðãèåé "i�, � � õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë, t��0ij � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìåæàòîìíî�ãî ïåðåñêîêà, V ��0ij è J��0ij � ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûêóëîíîâñêîãî è îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèé. Â îòëè�÷èå îò òðåõçîííîé p�d-ìîäåëè [25, 26℄, â ìíîãîçîí�íîé ìîäåëè íàðÿäó ñ dx2�y2-îðáèòàëüþ ìåäè ó÷èòû�âàåòñÿ è d3z2�r2 � dz2 -îðáèòàëü ìåäè (îñòàëüíûåòðè t2g-îðáèòàëè òàêæå ìîãóò áûòü âêëþ÷åíû, íîîíè çàïîëíåíû ýëåêòðîíàìè è ëåæàò ãîðàçäî ãëóá�æå ïî ýíåðãèè â âàëåíòíîé çîíå ýëåêòðîíîâ, ÷åìðàññìàòðèâàåìûé íàìè íèçêîýíåðãåòè÷åñêèé èíòåð�âàë ýíåðãèé E � 1 ýÂ). Äëÿ èîíîâ êèñëîðîäà, ëå�æàùèõ â CuO2-ñëîå, ó÷èòûâàþòñÿ px-, py-îðáèòàëè,âêëþ÷åíû òàêæå pz-îðáèòàëè àïè÷åñêîãî êèñëîðîäà(â T -ñòðóêòóðå åñòü, â T 0-ñòðóêòóðå îòñóòñòâóþò).Âàæíûìè ìèêðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè ìîäå�ëè ÿâëÿþòñÿ tpd � ïåðåñêîê ìåæäó dx2�y2-ìåäüþ èïëîñêîñòíûì êèñëîðîäîì, tpp � ïåðåñêîê ìåæäó ñî�ñåäíèìè (Ox è Oy) ïëîñêîñòíûìè èîíàìè êèñëîðîäà,t0pd è t0pp � ïåðåñêîêè ñîîòâåòñòâåííî ìåæäó ìåäüþ èàïè÷åñêèì êèñëîðîäîì è ïëîñêîñòíûì è àïè÷åñêèìêèñëîðîäîì. Ñðåäè êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé âû�äåëÿåì âíóòðèàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ äûðîêíà îäíîé (Ud � ïàðàìåòð Õàááàðäà) è ðàçíûõ (Vd)îðáèòàëÿõ, è àíàëîãè÷íî Up è Vp äëÿ êèñëîðîäà, àòàêæå Vpd � êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñîñåäíèõìåäè è êèñëîðîäà è Vpp � âçàèìîäåéñòâèå ñîñåäíèõèîíîâ êèñëîðîäà. Èç îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé âû�äåëÿåì âíóòðèàòîìíûå (õóíäîâñêèå) îáìåííûå ïà�ðàìåòðû Jd è Jp. Ïîäðîáíûé àíàëèç ãàìèëüòîíèà�íà (1), ðàçëè÷íûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ è ìåòîä ðàñ�÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû êâàçè÷àñòèö ñ ó÷åòîì ñèëü�íûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé â îáîáùåííîì ìåòîäåñèëüíîé ñâÿçè (GTB) ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [12, 27℄.Ïîñëå ïîñòðîåíèÿ �óíêöèé Âàíüå â ðàìêàõGTB-ìåòîäà ãàìèëüòîíèàí (1) çàïèñûâàåòñÿ â âèäå

ñóììû âíóòðèÿ÷åå÷íîé H
 è ìåæúÿ÷åå÷íîé H

÷àñòåé [12, 27℄:H = H
 +H

;H
 =Xf Hf ; Hf = H(b)f +H(a)f +H(ab)f ;H

 =Xfg� �h(b)fg + h(a)fg + h(ab)fg �: (2)Çäåñü óçëû f è g îòíîñÿòñÿ òîëüêî ê ïîäðåøåòêåìåäè (ÿ÷åéêîé ñëóæèò êëàñòåð CuO6 èëè CuO4), ïî�ñêîëüêó �óíêöèè Âàíüå öåíòðèðîâàíû íà óçëàõ Cu.Èíäåêñû ¾a¿ è ¾b¿ óêàçûâàþò íà ñèììåòðèþ �óíê�öèé Âàíüå: dx2�y2-ñîñòîÿíèÿ ìåäè ãèáðèäèçóþòñÿâíóòðè ÿ÷åéêè ñ ìîëåêóëÿðíîé b1g-îðáèòàëüþ ïëîñ�êîñòíîãî êèñëîðîäà, dz2 -ñîñòîÿíèÿ ìåäè ãèáðèäèçó�þòñÿ ñ a1g-ñîñòîÿíèÿìè ïëîñêîñòíîãî êèñëîðîäà èpz-ñîñòîÿíèÿìè àïè÷åñêîãî êèñëîðîäà. Â ãàìèëüòî�íèàíå H(b)f è H(a)f ïîìèìî îäíî÷àñòè÷íûõ p�d- èp�p-ïåðåñêîêîâ âíóòðè ÿ÷åéêè èìåþòñÿ åùå è âíó�òðèÿ÷åå÷íûå êóëîíîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ. Íàïðè�ìåð, Up è Vpd âõîäÿò âî âñå òðè ñëàãàåìûõ Hf . Â òîæå âðåìÿ H(ab)f ñîäåðæèò òîëüêî êóëîíîâñêèå è îá�ìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ, ïîñêîëüêó �óíêöèè Âàíüåâíóòðè ÿ÷åéêè îðòîãîíàëüíû. Èõ ñìåøèâàíèå ïðî�èñõîäèò çà ñ÷åò ïåðåñêîêîâ ìåæäó ñîñåäíèìè ÿ÷åé�êàìè è ñîäåðæèòñÿ â ñëàãàåìîì h(ab)fg .Äëÿ ó÷åòà ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé âðàìêàõ GTB-ìåòîäà ñíà÷àëà äåëàåòñÿ òî÷íàÿ äèà�ãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíèàíà Hf , íà ïîëíîì íàáî�ðå ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé êîòîðîãî fjpig ñòðîÿòñÿX-îïåðàòîðû Õàááàðäà,Xpqf � jpihqj. Íà âòîðîì ýòà�ïå ìåæúÿ÷åå÷íàÿ ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà H

 çàïèñû�âàåòñÿ â X-ïðåäñòàâëåíèè è èìååò òó æå îïåðàòîð�íóþ ñòðóêòóðó � tfgXfXg, ÷òî è ãàìèëüòîíèàí ïåðå�ñêîêîâ â îáû÷íîé ìîäåëè Õàááàðäà, ÷òî è ïîçâîëÿåòçàòåì íàéòè �óíêöèþ �ðèíà è çîííóþ ñòðóêòóðó ïîòåîðèè âîçìóùåíèé. Äèñïåðñíîå óðàâíåíèå äëÿ ðàñ�÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû â ìåòîäå GTB èìååò âèä (âïàðàìàãíèòíîé �àçå)det 




E�
mFm Æmm0�X��0 
��(m)T��0 (k)
�0�(m0)




 == 0; (3)ãäå êîý��èöèåíòû ïðåäñòàâëåíèÿ 
��(m) îäíîýëåê�òðîííûõ îïåðàòîðîâ ÷åðåç X-îïåðàòîðû Õàááàðäàaf�� =Xm 
��(m)Xmf ; m$ (p; q) (4)âû÷èñëÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïîñëå òî÷íîé äèàãî�íàëèçàöèè Hf . Ýíåðãèè 
m èìåþò îäíî÷àñòè÷íûé976



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ : : :ñìûñë, íî îïðåäåëåíû êàê ðåçîíàíñû ìåæäó ìíîãî�ýëåêòðîííûìè òåðìàìè jpi è jqi: 
m = Ep�Eq. Ôàê�òîðû çàïîëíåíèÿ Fm = hXppi + hXqqi, òàê æå êàêè ýíåðãèè 
m, âû÷èñëÿþòñÿ ïîñëå òî÷íîé äèàãîíà�ëèçàöèè Hf . Íàêîíåö, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìåæú�ÿ÷åå÷íîãî ïåðåñêîêà T��0 (k) îïðåäåëÿþòñÿ ðàçëè÷�íûìè p�d- è p�p-ïåðåñêîêàìè. Íàïðèìåð, ðîæäåíèåýëåêòðîíà íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè íåäîïèðîâàí�íîãî La2CuO4 èëè Nd2CuO4 ñâÿçàíî ñ ðåçîíàíñîììåæäó âàêóóìíûìè j0i (d10p6-êîí�èãóðàöèÿ) è îä�íîäûðî÷íûìè j�i ; � = �1/2, ìîëåêóëÿðíûìè îðáè�òàëÿìè (ñìåñü d9p6- è d10p5-êîí�èãóðàöèé). �îæäå�íèå äûðêè ó ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû ñâÿçàíî ñ ðå�çîíàíñîì 
S ìåæäó îäíîäûðî÷íûìè ñîñòîÿíèÿìèj�i è äâóõäûðî÷íûì ñèíãëåòîì jsi 1A, ê êîòîðîìóïîäìåøèâàåòñÿ çîíà òðèïëåòíûõ âîçáóæäåíèé 
T(j1; �i ! j2; T i) ñ ó÷àñòèåì äâóõäûðî÷íîãî òðèïëåòà3B.Â îäíîäûðî÷íîì ñåêòîðå ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàí�ñòâà áëîêè ìàòðèöû Hf ñ b- è a-ñèììåòðèåé èìåþòâèä H(b)f =  "(dx2�y2) ��b��b "b ! ; (5)H(a)f = 0B� "(dz2) ��a �� 0pd��a "a �t0pp�� 0pd �t0pp "(pz) 1CA ; (6)ãäå ïàðàìåòðû ïåðåñêîêîâ � è ýíåðãèè êèñëîðîäíûõb- è a-îðáèòàëåé ïåðåíîðìèðîâàíû ïî ñðàâíåíèþ ñèñõîäíûìè àòîìíûìè çà ñ÷åò ïîñòðîåíèÿ �óíêöèéÂàíüå. Â äâóõäûðî÷íîì ñåêòîðå ñîîòâåòñòâóþùèåìàòðèöû èìåþò óæå íåìàëóþ ðàçìåðíîñòü, ÿâíî îíèâûïèñàíû â ðàáîòàõ [12, 27℄ è çäåñü íå ïðèâîäÿòñÿ.Ïîñëå äèàãîíàëèçàöèè âíóòðèÿ÷åå÷íîé ÷àñòè H
è ïåðåõîäà ê ïðåäñòàâëåíèþX-îïåðàòîðîâ ýëåêòðîí�íûé ãàìèëüòîíèàí (1) èìååò âèäHel =Xfn
 (En
 � n�)Xn
;n
f ++Xfg Xmm0 tmm0fg yXmf Xm0g : (7)Â îáëàñòè íèçêèõ ýíåðãèé âîçëå äíà çîíû ïðîâîäè�ìîñòè è ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû ìû îãðàíè÷èâàåìñÿñëåäóþùèì íàáîðîì òåðìîâ jn
i: n = 0, j0i; n = 1,j�i, � = �1=2; n = 2, ñèíãëåò jsi è òðèïëåò jT;Mi,M = 0;� 1 [12℄, èíäåêñû ¾m¿, ¾m0¿ îáîçíà÷àþò âñå�âîçìîæíûå âîçáóæäåíèÿ äûðêè. Äëÿ äàííîãî íàáî�ðà òåðìîâ jn
i óíè÷òîæåíèå äûðêè ñî ñïèíîì � â

�îðìóëå (4) îïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèìè êâàçè÷àñòè�öàìè � m = 0: (0; �); m = 1: (��; s); m = 2: (��; T0) èm = 3: (�; T2�).Êàê îáû÷íî, ïðè âûâîäå ÝÔÂ â ìåòîäå ñèëüíîéñâÿçè íåîáõîäèìî ó÷åñòü ìîäóëÿöèþ âíóòðèàòîì�íûõ "i� è ìåæàòîìíûõ t��0ij ïàðàìåòðîâ ïðè ñìåùå�íèè àòîìîâ. Êðîìå òîãî, â íàøåì ñëó÷àå âîçíèêàþòâêëàäû â ÝÔÂ è îò ìîäóëÿöèè êóëîíîâñêîãî ìåæ�àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ìî�äóëÿöèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ è äâóõ÷àñòè÷íûõ ïàðàìåò�ðîâ ãàìèëüòîíèàíà çà ñ÷åò ñìåùåíèÿ àòîìîâ äàåòâêëàä íå òîëüêî â îäíî÷àñòè÷íûå, íî è â äâóõ÷àñòè÷�íûå, à â îáùåì ñëó÷àå, è â ìíîãî÷àñòè÷íûå òåðìûEn
 (n � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, 
 � ñîâîêóïíîñòü êâàí�òîâûõ ÷èñåë), îïðåäåëÿþùèå ýíåðãèè ðåçîíàíñîâ 
â óðàâíåíèè (3). Îòñþäà âîçíèêàåò äèàãîíàëüíûéâêëàä â ÝÔÂ. Ìîäóëÿöèÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâìåæàòîìíûõ ïåðåñêîêîâ è êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåé�ñòâèé ïðèâîäèò òàêæå ê íåäèàãîíàëüíîìó âêëàäó âÝÔÂ. Â ðåçóëüòàòå ñìåùåíèé ýíåðãèè òåðìîâ jn
iñòàíîâÿòñÿ çàâèñÿùèìè îò óçëàEn
(Ri) = En
(Ri0 + ui) = En
(0) + gn
ui: (8)Àíàëîãè÷íî ïàðàìåòðû ïåðåñêîêîâ è âçàèìîäåé�ñòâèé çàâèñÿò îò ðàçíîñòè óçëîâ Ri � Rj = Ri0 ��Rj0+uij , uij = ui�uj . Â ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèètmm0fg = tmm0fg (0) +Vmm0 � ufg : (9)Çäåñü ñîâîêóïíîñòü �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïàðàìåò�ðîâ gn
 è Vmm0 îïðåäåëÿåò äèàãîíàëüíûé è íåäèà�ãîíàëüíûé âêëàäû â ÝÔÂ. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåìãàìèëüòîíèàí ýëåêòðîíîâ (7), â êîòîðîì âñå ýíåðãèèîòíîñÿòñÿ ê íåâîçìóùåííîé ðåøåòêå (ò. å. En
(0) ètfg(0)), è ãàìèëüòîíèàí ÝÔÂ â ñèñòåìå ñèëüíî êîð�ðåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâHel�ph =Xfn
 gn
 � ufXn
;n
f ++Xfg Xmm0Vmm0 � ufg yXmf Xm0g : (10)�àññìîòðèì íà ïðèìåðå äûõàòåëüíîé ìîäû õà�ðàêòåðíûå ñìåùåíèÿ è ìîäóëÿöèþ ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíà. Íà ðèñ. 1 ïîêà�çàí �ðàãìåíò CuO2-ñëîÿ è íàïðàâëåíèÿ ñìåùåíèéèîíîâ êèñëîðîäà äëÿ òðåõ îáñóæäàåìûõ �îíîííûõìîä. Äëÿ äûõàòåëüíîé ìîäû ñìåùåíèå èîíà O2�âäîëü Cu�O-ñâÿçè (ðèñ. 1à) èçìåíÿåò ïîòåíöèàë Ìà�äåëóíãà è òåì ñàìûì ýíåðãèþ d-óðîâíÿ â êðèñòàëëè�÷åñêîì ïîëå:7 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 977



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005"i �dx2�y2� = "d0 + g � ui;ui = ux �Ri + ax2 �� ux �Ri � ax2 �++ uy �Ri + ay2 �� uy �Ri � ay2 � : (11)Èç-çà ñèììåòðèè ìîäóëÿöèÿ óðîâíÿ "p íà êèñëîðî�äå â ëèíåéíîì ïî ñìåùåíèÿì ïðèáëèæåíèè îòñóò�ñòâóåò, òàê êàê âêëàäû îò ëåâîãî è ïðàâîãî èîíîâìåäè ñîêðàùàþòñÿ (ðèñ. 1à). Â ðåçóëüòàòå èìååò ìå�ñòî ìîäóëÿöèÿ âåëè÷èíû ýíåðãèè ïåðåíîñà çàðÿäà�i = "p � "i �dx2�y2� = �0 � g � ui. Àíàëîãè÷íûå ëè�íåéíûå ïî ñìåùåíèÿì âêëàäû âîçíèêàþò â ïàðàìåò�ðàõ ïåðåñêîêà ìåæäó ìåäüþ è ïëîñêîñòíûì êèñëîðî�äîì tpd(i) = tpd(0)+Ætpd, ìåæäó êèñëîðîäîì è êèñëî�ðîäîì âíóòðè CuO2-ñëîÿ tpp(i) = tpp(0)+Ætpp, ìåæäóàïè÷åñêèì êèñëîðîäîì è ïëîñêîñòíûì êèñëîðîäîìt0pp(i) = t0pp(0)+Æt0pp, à òàêæå äëÿ êóëîíîâñêîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ìåäè ñ êèñëîðîäîì Vpd(i) = Vpd(0)+ÆVpdè êèñëîðîäà ñ êèñëîðîäîì Vpp(i) = Vpp(0) + ÆVpp.Ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà (1) â ðàáîòå [12℄ ðàñ�ñìàòðèâàëèñü êàê �åíîìåíîëîãè÷åñêèå è áûëè íàé�äåíû èç ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí�íûìè ARPES äëÿ íåäîïèðîâàííûõ îêñèõëîðèäîâSr2CuO2Cl2. Íåäàâíî ýòè ïàðàìåòðû áûëè ðàññ÷è�òàíû ñ ïðèìåíåíèåì ìåòîäîâ çîííîé òåîðèè LDA èLSD+U [28℄. Ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òî âñå èíòåãðàëûïåðåñêîêà îäíîãî ïîðÿäêà tpp � t0pp � 0:4�0:5tpd. Çà�âèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ îò ñìåùåíèé íå ðàññ÷èòûâà�ëàñü, ïîýòîìó ìû â äàííîé ðàáîòå íå ìîæåì îïèñàòüÝÔÂ áåç ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ. Ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî ìîäóëÿöèîííûå ïîïðàâêè ê èíòåãðàëàìïåðåñêîêà îäíîãî ïîðÿäêà: Ætpd � Ætpp � Æt0pp � Æt0pd.Íàðÿäó ñ ìîäóëÿöèåé êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåé�ñòâèé è êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âñå ýòè ëèíåéíûå ïîñìåùåíèÿì ìîäóëÿöèè ïåðåíîðìèðóþò ýíåðãèè îä�íîäûðî÷íîãî b1g-äóáëåòà j�i è äâóõäûðî÷íûõ ñèí�ãëåòà 1A è òðèïëåòà 3B, ÷òî ïðèâîäèò ê ìîäóëÿ�öèè ýíåðãèé 
S è 
T (äèàãîíàëüíûé âêëàä â ÝÔÂ).Íåäèàãîíàëüíûé âêëàä ïðîèñõîäèò îò ìîäóëÿöèèT��0 â äèñïåðñèîííîì óðàâíåíèè (3). Ïîñêîëüêó ÿâ�íûé âèä çàâèñèìîñòåé âñåõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ãà�ìèëüòîíèàíà (1) îò ðàññòîÿíèé íàì íåèçâåñòåí, äëÿêàæäîé çîíû ýëåêòðîíîâ è êàæäîé ìîäû �îíîíîâ �ââåäåì äâà ïàðàìåòðà äèàãîíàëüíîãî è íåäèàãîíàëü�íîãî ÝÔÂ. Èñïîëüçóÿ óñëîâèå ïîëíîòû äëÿ ìíîãî�ýëåêòðîííîãî áàçèñà ÿ÷åéêèX0;0f +X� X�;�f +XS;Sf + 1XM=�1XTM;TMf = 1; (12)ìîæíî èñêëþ÷èòü îäèí ïàðàìåòð äèàãîíàëüíîãîÝÔÂ è çàïèñàòü

H(�)dia =Xf uf;� ��"X� g(�)� X��f +g(�)S XSSf +XM g(�)T XTM;TMf # : (13)Âåêòîð ñìåùåíèé, êàê îáû÷íî, ïðåäñòàâèì â âèäåuf;� = 1pN Xq;� e�;�p2M�!q;� 'q;� �� exp�iq(Rf +R�)� ; (14)ãäå M� � ìàññà èîíà �, R� � åãî ðàäèóñ-âåêòîð âÿ÷åéêå Rf , e�;� � âåêòîð ïîëÿðèçàöèè, 'q;� = bq;�++ by�q;� è bq;� �by�q;�� � îïåðàòîðû óíè÷òîæåíèÿ(ðîæäåíèÿ) �îíîíà � ñ âîëíîâûì âåêòîðîì q. Ïðå�íåáðåãàÿ ñìåùåíèÿìè èîíîâ ìåäè, ìàëûìè ïî ñðàâ�íåíèþ ñî ñìåùåíèÿìè èîíîâ êèñëîðîäà, äëÿ äûõà�òåëüíîé îïòè÷åñêîé ìîäû (� = 1) íàõîäèìuf;1 = 2ip2MON Xq 'q;1p!q;1 eiq�Rf �� hex(Ox) sin qxa2 + ey(Oy) sin qya2 i : (15)Â ðåçóëüòàòå äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü ÝÔÂ äëÿ ìîäû �ìîæåò áûòü îêîí÷àòåëüíî çàïèñàíà â âèäåH(�)dia = 1pN Xkq�Xm g(�)dia;m(q) yXmk+qXmk 'q;� ; (16)ãäå äëÿ äûõàòåëüíîé ìîäûg(1)dia;m(q) = 2ig(1)mp2MO!q;1 �� hex(Ox) sin qxa2 + ey(Oy) sin qya2 i : (17)Äëÿ òîé æå ìîäû íåäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü ÝÔÂH(1)off =Xfg Xmm0V(1)mm0 � (uf;1 + ug;1) yXmf Xm0g (18)ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:H(�)off = 1pN ��Xkq� Xmm0 g(�)off; mm0(k;q) yXmk+qXm0k 'q;� ; (19)ãäåg(1)off;mm0(k;q) = 8iV(1)mm0p2MO!q;1 �� hex(Ox) sin qxa2 + ey(Oy) sin qya2 i�� [
(k) + 
(k+ q)℄ (20)978



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ : : :è ââåäåíî îáîçíà÷åíèå 
(q) = (
os qxa+ 
os qya)/2.Äëÿ àïè÷åñêîé äûõàòåëüíîé ìîäû � = 2 ñìåùå�íèÿ àïè÷åñêèõ èîíîâ êèñëîðîäà âäîëü îñè z ìîäó�ëèðóþò êðèñòàëëè÷åñêîå ïîëå íà ìåäè è òåì ñàìûìÆ"d, äëèíó ñâÿçè CuOap è ïåðåñêîêè Æt0pd, à òàêæåïåðåñêîê ìåæäó àïè÷åñêèì è ïëîñêîñòíûì êèñëîðî�äîì Æt0pp (ðèñ. 1á ). Âñå ýòè ý��åêòû ïðèâîäÿò òîëü�êî ê äèàãîíàëüíîìó ÝÔÂ, èáî èçìåíÿþò ïàðàìåòðûòîëüêî âíóòðè äàííîé ÿ÷åéêè Rf . Êîíå÷íî, âîçíè�êàåò òàêæå è ñâÿçü ìåæäó ñîñåäíèìè CuO2-ñëîÿìè,íî â äàííîé ðàáîòå ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ òîëüêî îäíî�ñëîéíûìè êóïðàòàìè. Ñèëüíîå ÝÔÂ äëÿ ýòîé ìîäûè åå ñìÿã÷åíèå ñ äîïèðîâàíèåì áûëè ïðåäñêàçàíû âðàáîòå [29℄.Äëÿ äâóìåðíîãî âåêòîðà q = (qx; qy) èìååìq �Ra = 0, ïîýòîìóuf;2 = 1pN Xq ez(Oap)p2MO!q;2'q;2eiq�Rf ; (21)òàê ÷òî g(2)dia;m(q) = g(2)mp2MO!q;2 ez(Oap) (22)çàâèñèò îò q î÷åíü ñëàáî ÷åðåç äèñïåðñèþ !q;2.Íåäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü ÝÔÂ äëÿ àïè÷åñêîé äûõà�òåëüíîé ìîäû îòñóòñòâóåò:g(2)off (k;q) = 0: (23)Äëÿ èçãèáíîé ìîäû (� = 3) ñìåùåíèÿ íàïðàâ�ëåíû â òåòðàãîíàëüíîé �àçå ïîïåðåê Cu�O-ñâÿçè(ðèñ. 1â), äëÿ ýòîé ìîäû ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ïðèðî�äà ÝÔÂ íå ñòîëü î÷åâèäíà. Äåéñòâèòåëüíî, âñëåä�ñòâèå ñèììåòðèè äëèíû Cu�O-ñâÿçè è êðèñòàëëè÷å�ñêîå ïîëå, è ïåðåñêîê tpd íå ìîãóò ìîäóëèðîâàòüñÿâ ëèíåéíîì ïî ñìåùåíèÿì ïðèáëèæåíèè, à ïðîïîð-öèîíàëüíû êâàäðàòó ñìåùåíèé [13℄. Ëèíåéíûå âêëà�äû âîçíèêàþò ëèøü â ãî�ðèðîâàííîì CuO2-ñëîåáëàãîäàðÿ îðòîðîìáè÷åñêèì èñêàæåíèÿì è ìàëû âìåðó ìàëîñòè óãëà ãî�ðèðîâêè. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî â ðàáîòå [13℄ è â áîëüøèíñòâå äðóãèõ ÝÔÂ âû�âîäèòñÿ èç àíàëèçà ñìåùåíèé â óïðîùåííîé ìîäåëèÕàááàðäà èëè òðåõçîííîé p�d-ìîäåëè, ãäå îòñóòñòâó�þò ñîñòîÿíèÿ àïè÷åñêîãî êèñëîðîäà. Â íàøåé ìíî�ãîçîííîé p�d-ìîäåëè íàëè÷èå àïè÷åñêîãî êèñëîðîäàïðèâîäèò ê ìîäóëÿöèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïëîñêîñò�íûì è àïè÷åñêèì êèñëîðîäîì (ðèñ. 1â). Â ðåçóëüòàòåâîçíèêàåò ìîäóëÿöèÿ ïàðàìåòðîâ Æt0pp è ÆV 0pp óæå âëèíåéíîì ïî ñìåùåíèÿì ïðèáëèæåíèè. Êðîìå òîãî,äëÿ ýòîé ìîäû áîëüøîé âêëàä â ÝÔÂ äàåò ìîäóëÿ�öèÿ ïîòåíöèàëà Ìàäåëóíãà (èîííîé ñîñòàâëÿþùåéõèìè÷åñêîé ñâÿçè) [11℄, ïîñêîëüêó êîëåáàíèÿ èîíîâ

êèñëîðîäà ïîïåðåê CuO2-ïëîñêîñòè ñëàáî ýêðàíèðó�þòñÿ.Îêîí÷àòåëüíî äèàãîíàëüíîå ÝÔÂ ñ èçãèáíîé ìî�äîé ìîæåò áûòü çàïèñàíî â âèäå (16) ñ ìàòðè÷íûìýëåìåíòîìg(3)dia;m(q) = 2g(3)mp2MO!q;3 �� hez(Ox) 
os qxa2 + ez(Oy) 
os qya2 i : (24)Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò íåäèàãîíàëüíîãî ÝÔÂ ñ òîé æåìîäîé ðàâåíg(3)off;mm0(k;q) = 2V(3)mm0p2MO!q;3 �� hez(Ox) 
os�kx + qx2 � a++ ez(Oy) 
os�ky + qx2 �ai : (25)Ñóììèðóÿ ðåçóëüòàòû äàííîãî ðàçäåëà, ïðåäñòàâèìãàìèëüòîíèàí ÝÔÂ â âèäåHel�ph ==Xkq� Xmm0 g(�)mm0(k;q) yXmk+qXm0k (bq;�+by�q;�);g(�)mm0(k;q) = Æmm0g(�)dia;m(q) + g(�)off;mm0(k;q): (26)Äëÿ ðàññìîòðåííûõ íàìè òðåõ �îíîííûõ ìîä ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû gdia è goff äàþòñÿ �îðìóëàìè (17),(20), (20)�(25).Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ââåäåíèå äëÿ êàæäîé ìîäûäâóõ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ g(�)m äèàãî�íàëüíîãî è V(�)mm0 íåäèàãîíàëüíîãî ÝÔÂ ñâÿçàíî íåòîëüêî ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ðàçëè÷íûõ ìèêðî�ñêîïè÷åñêèõ âêëàäîâ, íî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñ íåäî�ñòàòî÷íîé ïîëíîòîé íàøèõ çíàíèé î çàâèñèìîñòèðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ îò ðàññòîÿíèÿ. Òàê, äàæåäëÿ ïðîñòåéøåãî ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ ÝÔÂ â t�J-ìîäåëèñ äûõàòåëüíîé ìîäîé äâå áëèçêèå ïî ïîñòàíîâêå çà�äà÷è ðàáîòû [22, 23℄ äàþò íåñîâïàäàþùèå ðåçóëü�òàòû: áîëüøîé äèàãîíàëüíûé âêëàä (� 0:25 ýÂ) èíà äâà ïîðÿäêà ìåíüøèé íåäèàãîíàëüíûé â [22℄ èïðèìåðíî îäèíàêîâûå (� 0; 03 ýÂ) äèàãîíàëüíûéè íåäèàãîíàëüíûé âêëàäû ÝÔÂ â [23℄. Ïðè ó÷åòåíåñêîëüêèõ ìåõàíèçìîâ ÝÔÂ âîçíèêàåò èíòåð�åðåí�öèÿ ðàçëè÷íûõ âêëàäîâ, íàïðèìåð, âêëàä îò ÆVpdïðèìåðíî íà 30% ñîêðàùàåò âêëàä îò Ætpd [22℄. Ïðèïåðåõîäå ê ðåàëèñòè÷íîé ìîäåëè ñ áîëüøèì ÷èñëîìâêëàäîâ â ÝÔÂ ïîãðåøíîñòè â îöåíêå ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ áóäóò íàêàïëèâàòüñÿ, ïîýòîìó ìû ñ÷èòà�åì îáîñíîâàííûì îãðàíè÷èòüñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêè�ìè ïàðàìåòðàìè.979 7*



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 20053. ÀÍÀËÈÇ ÑÈÌÌÅÒ�ÈÈÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎ�ÎÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßÇàâèñèìîñòü ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îò k è q, ïî�ëó÷åííóþ íà îñíîâå àíàëèçà ñìåùåíèé àòîìîâ â êàæ�äîé ìîäå, óäîáíî ðàññìîòðåòü ñ ïîìîùüþ êàðò, íà êî�òîðûõ âåëè÷èíà ��g(�)(k;q)��2 ïðåäñòàâëåíà êàê �óíê�öèÿ èìïóëüñà �îíîíà q äëÿ �èêñèðîâàííûõ çíà�÷åíèé èñõîäíîãî èìïóëüñà ýëåêòðîíà k. Çíà÷åíèÿk âûáðàíû ñîãëàñíî äàííûì ARPES-èçìåðåíèé, âêîòîðûõ ïåðåíîðìèðîâêà ý��åêòèâíîé ìàññû ýëåê�òðîíîâ, óêàçûâàþùàÿ íà âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðî�íîâ ñ êîëëåêòèâíûìè âîçáóæäåíèÿìè, íàáëþäàëàñüäëÿ kn = ((1� Æ)�=2; (1� Æ)�=2) â íîäàëüíîì èäëÿ kan = (� (1� Æ) ; Æ) â àíòèíîäàëüíîì íàïðàâ�ëåíèÿõ (Æ � 0:1). Íà ðèñ. 2�5 ïðåäñòàâëåíû êàðòûäèàãîíàëüíûõ è íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ ÝÔÂ ñ äûõàòåëüíîé è èçãèáíîé ìîäàìè â íî�äàëüíîé è àíòèíîäàëüíîé òî÷êàõ. Âñå êàðòû ïî�ñòðîåíû äëÿ g(�)m = V(�)mm0 = 1. Ïîëíàÿ èíòåíñèâ�íîñòü ���g(�)dia;m(q) + g(�)off;mm(k;q)���2 äëÿ äèàãîíàëüíûõïî çîííîìó èíäåêñó êâàçè÷àñòèö m, g(�)mm(k;q), õà�ðàêòåðèçóåòñÿ èíòåð�åðåíöèåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ gdia è goff . Ïðèìåð èíòåð�åðåíöèè âèäåí äëÿäûõàòåëüíîé ìîäû íà ðèñ. 2à, ãäå âûñîòà ïèêà ïðèq = (3�=4; 3�=4) â ñóììàðíîì ìàòðè÷íîì ýëåìåí�òå ìåíüøå, ÷åì â ïàðöèàëüíîì âêëàäå jgoff (k;q)j2(ðèñ. 2â) äëÿ òîé æå òî÷êè q.Äëÿ íîäàëüíîé òî÷êè kn ìàêñèìóìû��g(1)(kn;q)��2 äûõàòåëüíîé ìîäû (ðèñ. 2a) âáëè�çè òî÷åê q, ðàâíûõ (3�=4; 3�=4), (�; 0) è (0;�),ñîîòâåòñòâóþò íåäèàãîíàëüíîìó âêëàäó (ðèñ. 2â),äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü (ðèñ. 2á ) ïðèâîäèò ê ïîÿâ�ëåíèþ ñëàáîãî ìàêñèìóìà â òî÷êå (�;�). (Ëåãêîóâèäåòü, ÷òî íåäèàãîíàëüíûé âêëàä äëÿ q = (�;�)îáðàùàåòñÿ â íóëü, êàê è â ðàáîòå [23℄.) Íàèáîëüøååý��åêòèâíîå ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèåîïðåäåëÿåòñÿ êîëåáàíèÿìè ñ âîëíîâûìè âåêòîðàìèq, ðàñïîëîæåííûìè íà êðàÿõ çîíû Áðèëëþýíà.Èìåííî òàêèå �îíîíû ïåðåâîäÿò ýëåêòðîí ñ k � kFâ ñîñòîÿíèå ñ êîíå÷íûì èìïóëüñîì k0 = k+ q,ëåæàùèì íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Èíòåíñèâíîñòüâçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýëåêòðîíàìè äëÿ ïîëóäûõàòåëü�íîé ìîäû q = (�; 0) áîëüøå, ÷åì äëÿ ïîëíîéäûõàòåëüíîé q = (�;�). Äàííûé �àêò õîðîøîñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàìè. Â ðàáîòàõ ïî íåóïðó�ãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ áûëî ïîêàçàíî, ÷òîïåðåíîðìèðîâêà ñïåêòðà ñ äîïèðîâàíèåì äëÿ (�; 0)ìîäû ïîðÿäêà 20%, â òî âðåìÿ êàê äëÿ êîëåáàíèéñ âîëíîâûì âåêòîðîì (�;�) ëèøü 5% [30, 31℄.

Îòìåòèì, ÷òî ñìÿã÷åíèå, øèðèíà è àñèììåòðèÿëèíèè äëÿ ïîëóäûõàòåëüíîé ìîäû íàáëþäàëèñüäëÿ öåëîãî ðÿäà ÂÒÑÏ (íàïðèìåð, LSCO [32℄,YBCO [33℄, BKBO [34℄). Êðîìå òîãî, ÷àñòîòà äàííî�ãî êîëåáàíèÿ, ðàâíàÿ 70�85 ìýÂ, ëåæèò â îáëàñòèýíåðãèé êèíêà â íîäàëüíîì íàïðàâëåíèè. Ýíåðãèÿïîëíîé äûõàòåëüíîé ìîäû ñîñòàâëÿåò 85�90 ìýÂ èïðåâûøàåò ýòî çíà÷åíèå.Âçàèìîäåéñòâèå äûõàòåëüíîé ìîäû ñ ýëåêòðî�íàìè, èìåþùèìè íà÷àëüíûé èìïóëüñ, ðàâíûékan, ý��åêòèâíî ìàëî. Ìàêñèìóì ��g(1)(kan;q)��2â òî÷êå (0;�) (ðèñ. 3à) ñîîòâåòñòâóåò ïðîöåññàìðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà ñ íà÷àëüíûì èìïóëüñîì kanâáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â êîíå÷íîå ñîñòîÿíèåk0 = k+ q � (�;�), ëåæàùåå äàëåêî îò ïîâåðõ�íîñòè Ôåðìè. (Àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèå ìîæíîïðèâåñòè îòíîñèòåëüíî ìàêñèìóìà â òî÷êå (�; 0).)Îòìåòèì, ÷òî äèàãîíàëüíûé âêëàä â îáëàñòèìàêñèìóìîâ ìàë (ðèñ. 3á ), è îñíîâíûì ÿâëÿåòñÿíåäèàãîíàëüíûé (ðèñ. 3â).Äëÿ èçãèáíîé ìîäû ìàêñèìóì ý��åêòèâíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ íàáëþäàåòñÿ ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõèìïóëüñà �îíîíà êàê â íîäàëüíîì (ðèñ. 4), òàê è âàíòèíîäàëüíîì (ðèñ. 5) íàïðàâëåíèè. Â îáîèõ ñëó÷à�ÿõ ðåçóëüòàò îïðåäåëÿåòñÿ äèàãîíàëüíûì âêëàäîì âïîëíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò.Äëÿ àïè÷åñêîé äûõàòåëüíîé ìîäû ýëåêòðîí-�î-íîííîå âçàèìîäåéñòâèå íå çàâèñèò îò âåêòîðîâ k è q.Òàêèì îáðàçîì, àíàëèç ñìåùåíèé àòîìîâ ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ êîëåáàíèé ïîêàçûâàåò ñëåäóþùåå.Âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ â íîäàëüíîé òî÷êå ìàê�ñèìàëüíî äëÿ ïîëóäûõàòåëüíîé ìîäû ñ q = (�; 0) èèçãèáíîé ìîäû ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè âîëíîâîãî âåê�òîðà q. Èçãèáíàÿ ìîäà òàêæå ñèëüíî âçàèìîäåéñòâó�åò ñ ýëåêòðîíàìè â àíòèíîäàëüíîé òî÷êå ïðè ìàëûõçíà÷åíèÿõ q. Êðîìå òîãî, äëÿ ïîëóäûõàòåëüíîé ìî�äû êâàäðàò ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ��g(1)(k;q)��2 áîëü�øå, ÷åì äëÿ ïîëíîé äûõàòåëüíîé q = (�;�) ïðè ëþ�áûõ çíà÷åíèÿõ íà÷àëüíîãî èìïóëüñà ýëåêòðîíà k.4. ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎÅÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ Â ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÎÉÍÈÇÊÎÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÎÄÅËÈÑðåäè ìåæóçåëüíûõ ïåðåñêîêîâ â ãàìèëüòîíè�àíå (7) åñòü âíóòðèçîííûå ïî íèæíåé õàááàðäîâ�ñêîé çîíå, m = 0, äûðîê (äíî çîíû ïðîâîäèìîñòèâ ýëåêòðîííîì ïðåäñòàâëåíèè) è âåðõíåé õàááàðäîâ�ñêîé çîíå, m = 1, äûðîê (ïîòîëîê âàëåíòíîé çîíû),ñîîòâåòñòâóþùèå îïåðàòîðû Õàááàðäà X0f � X0�f ,X1f � X��Sf .980
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q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

100

 

|

 

g

 

(1
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

‡

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

10

 

·

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

100

 

‚

 

|

 

g

 

d
ia

 

(1
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

|

 

g

 

o
ff

 

(1
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

�èñ. 3. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÝÔÂ äëÿ äûõàòåëüíîé ìîäû â àíòèíîäàëüíîé òî÷êå kan (ïîëíûé (à), äèàãîíàëüíàÿ÷àñòü (á ), íåäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü (â))
 

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0
0

20

 

|

 

g

 

(3
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

‡

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0
0

10

 

·

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0
0

10

 

‚

 

|

 

g

 

d
ia

 

(3
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

|

 

g

 

o
ff

 

(3
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

�èñ. 4. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÝÔÂ äëÿ èçãèáíîé ìîäû â íîäàëüíîé òî÷êå kn (ïîëíûé (à), äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü (á ),íåäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü (â))981



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005
 

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

10

 
|

 
g

 
(3

)
 

|
 

2
 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

‡

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

10

 

·

q

 

x

 

π

 

q

 

y

 

π

 

0

0

4

 

‚

 

|

 

g

 

d
ia

 

(3
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

 

|

 

g

 

o
ff

 

(3
)

 

|

 

2

 

, 
Ó

Ú
Ì

. 
Â
‰
.

�èñ. 5. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÝÔÂ äëÿ èçãèáíîé ìîäû â àíòèíîäàëüíîé òî÷êå kan (ïîëíûé (à), äèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü(á ), íåäèàãîíàëüíàÿ ÷àñòü (â))Êðîìå òîãî, èìåþòñÿ ìåæçîííûå ïåðåñêîêè ñ âîç�áóæäåíèåì ÷åðåç ùåëü ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà �, îïè�ñûâàåìûå ñëàãàåìûìè âèäàt01fg yX0f X1g = t01fgX�0f X��Sf : (27)Èñêëþ÷åíèå ìåæçîííûõ ïåðåñêîêîâ ïðèâîäèò êý��åêòèâíîé íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îäíîçîííîét�J�-ìîäåëè [35℄, êîòîðàÿ äëÿ íèæíåé çîíû Õàááàð�äà (ýëåêòðîííîå äîïèðîâàíèå) ìîæåò áûòü çàïèñàíàâ âèäåHt�J� = Ht�J +H(3);Ht�J ==Xf;� "1X��f +Xfg� t00fgX�0f X0�g ++Xfg Jfg �Sf � Sg � 14nfng� ;H(3) == Xfgm� t01fmt01mg� �X�0f X ����m X0�g �X�0f X ���m X0��g �: (28)
Çäåñü Jfg = 2(t01fg)2.� � îáìåííûé èíòåãðàë, Sfè nf � îïåðàòîðû ñïèíà è ÷èñëà ÷àñòèö íà óçëå,�� = ��.Ñðåäè íåäèàãîíàëüíûõ ïðîöåññîâ ÝÔÂ â ãàìèëü�òîíèàíå (10) òàêæå èìåþòñÿ ìåæçîííûå ïðîöåññûâèäà V01ufgX�0f X ��Sg ; (29)èõ èñêëþ÷åíèå âî âòîðîì ïîðÿäêå ïî V01 ñîîòâåò�ñòâóåò ïîïðàâêàì ê îáìåííîìó èíòåãðàëó ÆJfg �� (V01)2u2fg.�, êîòîðûìè ïðåíåáðåãàåì, ïîñêîëüêó

ìû âåçäå îãðàíè÷èâàåìñÿ ëèíåéíûìè ïî ñìåùåíèÿìâêëàäàìè. Â òî æå âðåìÿ êîìáèíàöèÿ äâóõ âîçìóùå�íèé (27) è (29) äàåò ëèíåéíóþ ïî ñìåùåíèÿì ïîïðàâ�êó â îáìåííûé èíòåãðàë (ñïèí-�îíîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå):ÆJfg = 2t01fgV01 � ufg� = V01 � ufgt01fg Jfg: (30)Ïîñêîëüêó ñìåùåíèÿ íåâåëèêè è â ðàçëîæå�íèè (9) V01u � t01, òî ÆJ � J . �àìèëüòîíèàíñïèí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èìååò âèäHs�ph = Xfgq�Afg(q; �)�Sf � Sg � 14nfng��� �bq;� + by�q;�� ;Afg(q; �) = 2it01fg=�p2M0!q;� eiq�(Rf+Rg) �� �V(�)01;xÆf;g�x +V(�)01;yÆf;g�y� : (31)
Àíàëîãè÷íûå ëèíåéíûå ïî ñìåùåíèÿì ïîïðàâêè âîç�íèêàþò è â òðåõöåíòðîâûõ ñëàãàåìûõ:H(3)el�ph = � Xfgm� V01 (tfmumg + ufmtmg)� �� �X�0f X ����m X0�g �X�0f X ���m X0��g � : (32)Ïðè ýòîì â (30) è (32) ìû ïðåíåáðåãëè ëèíåéíûìèïî ñìåùåíèÿì, íî ìàëûìè ïî ïàðàìåòðó V01 � u=�ïîïðàâêàìè.Òàêèì îáðàçîì, ý��åêòèâíàÿ íèçêîýíåðãåòè÷å�982



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ : : :ñêàÿ t�J�-ìîäåëü ñ ó÷åòîì ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåHeff = Ht�J� +H0ph +Hel�ph +Hs�ph ++H(3)el�ph;H0ph =Xqv !q;�byq;�bq;� ;Hel�ph = Xkq�� g(�)00 (q; �)X�0k+qX0�k �� �bq;� + by�q;�� : (33)
Äëÿ êóïðàòîâ p-òèïà çîííàÿ ñòðóêòóðà �îðìè�ðóåòñÿ ñ ó÷àñòèåì äâóõ÷àñòè÷íûõ 1A1-ñèíãëåòà è3B1-òðèïëåòà è áîëåå ñëîæíà [12℄, îäíàêî âêëàä òðè�ïëåòíîé çîíû 
T â äèñïåðñèþ è ïëîòíîñòü ñîñòîÿ�íèé ïðîÿâëÿåòñÿ â îñíîâíîì íèæå (íà 0.5 ýÂ) ïî�òîëêà âàëåíòíîé çîíû, âîçëå êîòîðîãî ïèííèíãîâàíóðîâåíü Ôåðìè ïðè äîïèðîâàíèè âïëîòü äî îïòè�ìàëüíîãî x � xopt. Ïîýòîìó äëÿ îáñóæäåíèÿ êèí�êîâ è ìåõàíèçìîâ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü òðèïëåòíîé çîíîé, òîãäà äëÿ äûðîê ïîëó÷à�åì òàêîé æå òî÷íî ïî ñòðóêòóðå ý��åêòèâíûé ãà�ìèëüòîíèàí (33) ñ çàìåíîé îïåðàòîðîâ íèæíåé õàá�áàðäîâñêîé çîíû äûðîê X0� íà âåðõíþþ çîíó X ��2(m = 0! m = 1).�àññìîòðèì ïðîñòåéøèé âêëàä â ìàññîâûé îïå�ðàòîð ýëåêòðîíîâ çà ñ÷åò ÝÔÂ:�(k; ") = 1N Xq� Z d! ���g(�)00 (q;k)���2 ��G(k� q; "� !)D(q; !): (34)Ïîäðîáíûé ðàñ÷åò ïåðåíîðìèðîâîê ñïåêòðà âû�õîäèò çà ðàìêè íàñòîÿùåé ðàáîòû, ìû ëèøüîãðàíè÷èìñÿ çàìå÷àíèÿìè êà÷åñòâåííîãî õàðàê�òåðà. Âî-ïåðâûõ, ýëåêòðîíû â ðåæèìå ñèëüíûõêîððåëÿöèé â t�J-ìîäåëè îïèñûâàþòñÿ êàê êâàçè-÷àñòèöû â õàááàðäîâñêîé ïîäçîíå, èõ ñïåêòðàëüíûéâåñ îïðåäåëÿåòñÿ �àêòîðîì çàïîëíåíèÿ Fm (ñì.óðàâíåíèå (3)) â ÷èñëèòåëå �óíêöèè �ðèíà. Äëÿýëåêòðîííîãî äîïèðîâàíèÿ â Nd2�xCexCuO4F0 = 
X00�+ hX��i = (1 + x)=2;äëÿ äûðî÷íîãî äîïèðîâàíèÿ â La2�xSrxCuO4F1 = hX��i+ 
XS;S� = (1 + x)=2:Òàêîé ñïåêòðàëüíûé âåñ êâàçè÷àñòèö ïîÿâëÿåòñÿâ õàðòðè-�îêîâñêîé �óíêöèè �ðèíà G â �îðìó�ëå (34), â ðåçóëüòàòå áåçðàçìåðíûé ïàðàìåòð ÝÔÂ

äëÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ, �0 = (g2=!D)N(0),óìåíüøàåòñÿ íà �àêòîð çàïîëíåíèÿ: � = �0(1+x)=2.Âî-âòîðûõ, îñíîâûâàÿñü íà êàðòàõ èíòåíñèâíî�ñòè ÝÔÂ è çàêîíàõ ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè è èìïóëü�ñà, ìû ìîæåì ïðîàíàëèçèðîâàòü êà÷åñòâåííî, êàêèåìîäû äàþò âêëàä â êèíêè, à êàêèå � íåò. Â ýòîì àíà�ëèçå ìû ïîëàãàåì, ÷òî ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ â ñâåðõ�ïðîâîäÿùåé �àçå îïèñûâàåòñÿ �îðìóëîé ÁÊØE(k) = �q"2k +�2kè ùåëü �k èìååò ñèììåòðèþ dx2�y2 , �(k) == �0(
os kxa� 
os kya)=2.�àññìîòðèì �(k; ") â íîäàëüíîé òî÷êå kn == ((1� Æ)�=2; (1� Æ)�=2), Æ � 0:1. Äëÿ äûõà�òåëüíîé ìîäû èìååì ìàêñèìóìû âçàèìîäåéñòâèÿñ ïåðåäàííûì èìïóëüñîì q1 = (3�/4; 3�/4) èq2 = (�;�) (ðèñ. 2). Ýëåêòðîí ñ kn � q1 ëå�æèò äàëåêî îò ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, à ñîñòîÿíèåñ kn � q2 ëåæèò âáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè.Ïðè ýòîì E(kn � q2) � �(kn � q2) = 0 êàêâûøå, òàê è íèæå T
, ïîýòîìó äëÿ ýíåðãèèêèíêà " (kn) = ���E (kn � q)� !(1)q ��� ïîëó÷àåì"(kn) = 70 ìýÂ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ýíåðãèè äû�õàòåëüíîé ìîäû. Íà ðèñ. 2 âèäåí òàêæå ìàêñèìóìÝÔÂ â òî÷êå q3 = (�; 0) (ïîëóäûõàòåëüíàÿ ìîäà).Âåêòîð kn � q3 � (��=2;�=2) áëèçîê ê íîäàëüíîéòî÷êå, ïîýòîìó äàííàÿ ìîäà óäîâëåòâîðÿåò çàêîíóñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè. Â òî æå âðåìÿ äëÿ èçãèáíîéìîäû ñ ýíåðãèåé ! � 35 ìýÂ ìàêñèìóìû ÝÔÂíàõîäÿòñÿ â òî÷êàõ q = (0; 0) è q = (�;�) (ðèñ. 4),âåêòîðû kn � q áëèçêè ê kn, îäíàêî çàêîí ñîõðà�íåíèÿ ýíåðãèè ñ "(kn) = 70 ìýÂ íå âûïîëíÿåòñÿ.Òàêèì îáðàçîì, âêëàäû â ïåðåíîðìèðîâêè ýëåê�òðîííîãî ñïåêòðà â íîäàëüíîé òî÷êå âîçíèêàþòîò äèàãîíàëüíîãî ÝÔÂ ñ äûõàòåëüíîé ìîäîé èíåäèàãîíàëüíîãî ÝÔÂ ñ ïîëóäûõàòåëüíîé ìîäîé,ïðè÷åì èç-çà ñèììåòðèè ùåëè �(k) ýíåðãèÿ êèíêàíå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû.Àíàëîãè÷íî äëÿ àíòèíîäàëüíîé òî÷êè kan ÝÔÂñ äûõàòåëüíîé ìîäîé (ðèñ. 3) èìååò ìàêñèìóìû äëÿq2 = (�;�) (îò äèàãîíàëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåí�òà) è äëÿ q3 = (�; 0) (íåäèàãîíàëüíûé âêëàä). Ñî�ñòîÿíèå ñ kan � q2 áëèçêî ê àíòèíîäàëüíîé òî÷êå èýíåðãèÿ E(kan � q2) � �(�; 0) � �0 � 35 ìýÂ (äëÿîïòèìàëüíî äîïèðîâàííûõ Bi2212, ãäå îáíàðóæåíûêèíêè ñ ýíåðãèÿìè 40 ìýÂ ïðè T = 100 K è 70 ìýÂïðè T = 10 K (ñì. [4℄)). Ñîñòîÿíèå kan � q3 ëåæèòäàëåêî îò ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è íå ïðåäñòàâëÿåò èí�òåðåñà. Âêëàä îò äûõàòåëüíîé ìîäû êàê ïðè T > T
,òàê è ïðè T < T
 íå óäîâëåòâîðÿåò çàêîíó ñîõðàíå�íèÿ ýíåðãèè. Â òî æå âðåìÿ ÝÔÂ ñ èçãèáíîé ìîäîé983



Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, Å. È. Øíåéäåð ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005ïðè q = 0 (ðèñ. 5) óäîâëåòâîðÿåò âñåì çàêîíàì ñî�õðàíåíèÿ. Ïðè T < T
"(kan) = 70 � ����0 + !(3)q ��� ;à ïðè T > T
 "(kan) � !(3)q :�åçêîå óìåíüøåíèå àìïëèòóäû êèíêà â àíòèíîäàëü�íîé òî÷êå âûøå T
 ñîãëàñíî ðàáîòå [4℄ îáóñëîâëå�íî äâóìÿ ïðè÷èíàìè: ïîíèæåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé íà "F â íîðìàëüíîé �àçå ïî ñðàâíåíèþ ñî ñâåðõ�ïðîâîäÿùåé è òåìïåðàòóðíûì ðàçìûòèåì. Òàêèì îá�ðàçîì, êàê è â ðàáîòå [4℄, ìû ïðèõîäèì ê âûâîäó îáîïðåäåëÿþùåì âêëàäå èçãèáíîé ìîäû â êèíê äëÿàíòèíîäàëüíîé òî÷êè.5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÏðîâåäåííîå âûøå ðàññìîòðåíèå ÝÔÂ ïðåäïî�ëàãàëî ñòðóêòóðó La2�xSrxCuO4 (T -ñòðóêòóðà). Îá�ñóäèì êà÷åñòâåííî èçìåíåíèÿ ÝÔÂ ïðè ïåðåõîäåê T 0-ñòðóêòóðå Nd2�xCexCuO4. Â T 0-ñòðóêòóðå íåòàïè÷åñêîãî êèñëîðîäà íàä è ïîä èîíàìè Cu, ïîýòî�ìó ãëàâíîå èçìåíåíèå ñâÿçàíî ñ îòñóòñòâèåì àïè÷å�ñêîé äûõàòåëüíîé ìîäû ñ ñèëüíûì ÝÔÂ (� = 2 âíàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ â (26)). Êðîìå òîãî, çíà÷èòåëü�íî óìåíüøàåòñÿ g(3)mm0(k;q) äëÿ ÝÔÂ ñ èçãèáíîé ìî�äîé, òàê êàê ïðîïàäàþò âêëàäû Æt0pp è ÆV 0pp, äàþùèåëèíåéíûå ïî ñìåùåíèÿì ñëàãàåìûå â ÝÔÂ äëÿ ýòîéìîäû (ñì. îáñóæäåíèå ïåðåä �îðìóëîé (24)).×òî êàñàåòñÿ ÝÔÂ ñ äûõàòåëüíîé ìîäîé, òîîñíîâíîé âêëàä äàþò ñìåùåíèÿ èîíîâ êèñëîðîäàâ Cu�O-ïëîñêîñòè, ïîýòîìó ìû äåëàåì âûâîä îìàëîì ðàçëè÷èè g(1)mm0(k;q) äëÿ T - è T 0-ñòðóêòóð.Ýêñïåðèìåíòû ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðî�íîâ òàêæå ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî èçìåíåíèÿñïåêòðà �îíîíîâ äûõàòåëüíîé ìîäû çà ñ÷åò äîïè�ðîâàíèÿ â La2�xSrxCuO4 è Nd2�xCexCuO4 â öå�ëîì ïîõîæè [19℄. Â ðåçóëüòàòå ñðàâíåíèÿ ÝÔÂ âT - è T 0-ñòðóêòóðàõ âïîëíå ïîíÿòíî, ïî÷åìó äëÿNd2�xCexCuO4 íåò êèíêà â àíòèíîäàëüíîì íàïðàâ�ëåíèè (0; 0) � (�; 0): òàê êàê âçàèìîäåéñòâèå ñ èç�ãèáíîé ìîäîé ìåíüøå, ÷åì â La2�xSrxCuO4. Åñ�ëè æå ÝÔÂ ñ äûõàòåëüíîé ìîäîé ìàëî èçìåíè�ëîñü, òî íåïîíÿòíî, ïî÷åìó íåò êèíêà â íîäàëü�íîì íàïðàâëåíèè (0; 0)� (�;�). Äàííûå ARPES äëÿNd2�xCexCuO4 ãîâîðÿò î áîëåå ñëàáûõ îñîáåííîñòÿõâ ýòîì íàïðàâëåíèè [36℄.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè ïðåä�ñòàâëÿåò èíòåðåñ ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí, â êî�òîðîì ÝÔÂ èñêëþ÷åíî â äóõå ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôðå�ëèõà [37℄. Ïîêà ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ý��åêòèâíûì

ãàìèëüòîíèàíîì äëÿ CuO2-ñëîÿ, ý��åêòû íåàäèà�áàòè÷íîñòè, îáóñëîâëåííûå êîëåáàíèÿìè ñ âîëíîâû�ìè âåêòîðàìè qz âäîëü 
-îñè [38℄, íåñóùåñòâåííû.Äëÿ t�J�-ìîäåëè ñ �îíîíàìè (33) â ïðåäñòàâëåíèèX-îïåðàòîðîâ ïðåîáðàçîâàíèå Ôðåëèõà íå ñîâñåìòðèâèàëüíî, ïîýòîìó ìû âêðàòöå îïèøåì åãî. Çàïè�øåì ãàìèëüòîíèàí â âèäåH = Hel +Hel�ph; (35)ãäå Hel åñòü ãàìèëüòîíèàí t�J�-ìîäåëè (33) äëÿ äíàçîíû ïðîâîäèìîñòè (m = 0) èëè ïîòîëêà âàëåíòíîéçîíû (m = 1), à Hel�ph äàåòñÿ �îðìóëîé (26). Â êà�íîíè÷åñêîì ïðåîáðàçîâàíèè HS = exp(�S)H exp(S)âûáåðåì îïåðàòîð S â âèäåS =Xkq� Xmm0 ��mm0kq by�q + �mm0kq bq� yXmk+qXm0k ; (36)íàéäåì êîý��èöèåíòû � è �, êàê îáû÷íî, èç óñëî�âèÿ Hel�ph + [Hel; S℄ = 0 (37)è Heff çàïèøåì êàêHS = Hel + 12 [Hel�ph; S℄ : (38)�åøàÿ óðàâíåíèå (37), ìû ïðåíåáðåãàåì ìåæçîí�íûìè âêëàäàìè â (36). Âî-ïåðâûõ, ìåæçîííûå ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû ÝÔÂ âñåãäà ìåíüøå âíóòðèçîí�íûõ, òàê êàê ñîäåðæàò òîëüêî íåäèàãîíàëüíûå âêëà�äû (ñì. (26)), âî-âòîðûõ, ìåæçîííûå âîçáóæäåíèÿèäóò ÷åðåç áîëüøóþ ùåëü � ìåæäó íèæíåé è âåðõ�íåé õàááàðäîâñêèìè ïîäçîíàìè, òàê ÷òî ñîîòâåòñòâó�þùèå âêëàäû � g(�)mm0=� � 1. Ïðè ðåøåíèè óðàâíå�íèÿ (37) ìû äåëàåì òàêæå ïðèáëèæåíèå òèïà Õàá�áàðä I â êîììóòàòîðå [Hel; S℄. Â ðåçóëüòàòå äëÿ çîíûm ïîëó÷àåì�mmkq;� = g(�)mm(k;q)�� [(tm(k)� tm(k+ q))Fm � !q;� ℄�1 ;�mmkq;� = g(�)mm(k; q)�� [(tm(k)� tm(k+ q))Fm � !q;� ℄�1 ; (39)ãäå tm(k) =Pk tm(R) exp(ikR). Çàâèñèìîñòü �, � îò�àêòîðà çàïîëíåíèÿ Fm è, ñëåäîâàòåëüíî, îò êîíöåí�òðàöèè äîïèðîâàíèÿ âîçíèêàåò êàê ý��åêò ñèëüíûõêîððåëÿöèé. Â ðåçóëüòàòå ý��åêòèâíûé ãàìèëüòî�íèàí ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäåHeff = Ht�J� +Hel�ph�el; (40)984



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ : : :ãäå Ht�J� äàåòñÿ âûðàæåíèåì (28), à Hel�ph�el îïðå�äåëÿåòñÿ �îðìóëîéHel�ph�el == Xkk0q�Xm V mmkk0q +X mk+q +X mk0�qX mk0 X mk ;V mmkk0q = g(�)mm(k;q)g(�)mm(k0;�q)!q;� �� h(tm(k)� tm(k + q))2 F 2m � !2q;�i�1 : (41)Çäåñü m = 0 è m = 1 äàþò ý��åêòèâíûå ãàìèëü�òîíèàíû äëÿ êóïðàòîâ ñ ýëåêòðîííûì è äûðî÷íûìòèïàìè äîïèðîâàíèÿ.Â îòëè÷èå îò àíàëîãè÷íîãî ý��åêòèâíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ñëàáîêîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ â ðå�æèìå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé ý��åêòèâ�íîå âçàèìîäåéñòâèå çàâèñèò îò ÷èñåë çàïîëíåíèÿ è÷åðåç íèõ îò êîíöåíòðàöèè, òåìïåðàòóðû è ìàãíèò�íîãî ïîëÿ. 6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ñäåëàí ïîñëåäîâàòåëüíûéâûâîä ÝÔÂ â ðàìêàõ ìíîãîçîííîé ðåàëèñòè÷íîé ìî�äåëè êóïðàòîâ â ðåæèìå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîð�ðåëÿöèé. ×èñëî ðàçëè÷íûõ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ âêëà�äîâ âåëèêî, îíè îáóñëîâëåíû ìîäóëÿöèåé ïðè ñìå�ùåíèè èîíîâ âñåõ çàâèñÿùèõ îò ìåæàòîìíîãî ðàñ-ñòîÿíèÿ ïàðàìåòðîâ, êàê îäíîýëåêòðîííûõ (ïåðåñêî�êè tpd è tpp ìåæäó ðàçëè÷íûìè p- è d-îðáèòàëÿìè,îäíîýëåêòðîííûå ýíåðãèè p- è d-îðáèòàëåé â êðè�ñòàëëè÷åñêîì ïîëå), òàê è äâóõýëåêòðîííûõ (êóëî�íîâñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû). Äëÿ êàæäîé ìîäûêîëåáàíèé � ìû îáúåäèíÿåì ðàçëè÷íûå ìèêðîñêî�ïè÷åñêèå âêëàäû â äâà ïàðàìåòðà, õàðàêòåðèçóþ�ùèõ äèàãîíàëüíîå (ïî óçëàì ðåøåòêè) è íåäèàãî�íàëüíîå ÝÔÂ. ßâíàÿ çàâèñèìîñòü ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ gdia(q) è goff (q) îò âîëíîâûõ âåêòîðîâ íàéäå�íà äëÿ òðåõ ìîä: äûõàòåëüíîé, àïè÷åñêîé äûõàòåëü�íîé è èçãèáíîé. Àíàëèç ñèììåòðèè ýòèõ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ ïîçâîëèë ñäåëàòü êà÷åñòâåííûé âûâîä îïðè÷àñòíîñòè ÝÔÂ ñ äûõàòåëüíîé ìîäîé ê �îðìè�ðîâàíèþ êèíêà â ñïåêòðå ýëåêòðîíîâ â íîäàëüíîìíàïðàâëåíèè (0; 0) � (�;�) è èçãèáíîé ìîäû � êèí�êà � â àíòèíîäàëüíîì íàïðàâëåíèè (0; 0)� (�; 0).Èç íàøåé ðàáîòû íå ñëåäóåò âûâîä, ÷òî êèíêèîáóñëîâëåíû òîëüêî ÝÔÂ. Ìû íå èñêëþ÷àåì àääè�òèâíûõ âêëàäîâ ÝÔÂ è âçàèìîäåéñòâèÿ ñî ñïèíî�âûìè �ëóêòóàöèÿìè. Îòìåòèì, ÷òî íåäàâíèé ðàñ�÷åò ïåðåíîðìèðîâîê ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà íåïåð�òóðáàòèâíûì âàðèàöèîííûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî,

âêëþ÷àþùèì â ñåáÿ è âçàèìîäåéñòâèå ñî ñïèíîâû�ìè �ëóêòóàöèÿìè, íå îáíàðóæèë êèíêîâ, íî îáíà�ðóæèë áîëåå ñëàáûå ïåðåíîðìèðîâêè ñïåêòðà ýëåê�òðîíîâ [39℄.Ñðàâíåíèå ÝÔÂ â êóïðàòàõ n-òèïà ñ T 0-ðåøåòêîéè p-òèïà ñ T -ðåøåòêîé âûÿâèëî áîëåå ñëàáîå ÝÔÂäëÿ T 0-ðåøåòêè ïî ñðàâíåíèþ ñ T -ðåøåòêîé. Â òîæå âðåìÿ äëÿ äûõàòåëüíîé ìîäû ÝÔÂ ìàëî ðàçëè�÷àåòñÿ äëÿ ýòèõ äâóõ òèïîâ êóïðàòîâ. Äîïîëíèòåëü�íûé èñòî÷íèê ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé àñèììåòðèè âêóïðàòàõ ñâÿçàí ñ ðàçëè÷èåì ïðèðîäû çîí íîñèòå�ëåé: äëÿ äûðî÷íûõ êóïðàòîâ íîñèòåëÿìè ÿâëÿþò�ñÿ äûðêè, äâèãàþùèåñÿ â îñíîâíîì ïî êèñëîðîäíûìp�-îðáèòàëÿì, à äëÿ ýëåêòðîííûõ � ýëåêòðîíû ïðå�èìóùåñòâåííî dx2�y2-îðáèòàëè Cu.Ý��åêòû ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé âÝÔÂ ïðîÿâèëèñü ÷åðåç �àêòîðû çàïîëíåíèÿ Fm,îïðåäåëÿåìûå ñàìîñîãëàñîâàííî ÷åðåç ÷èñëà çàïîë�íåíèÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ òåðìîâ è çàâèñÿùèå îòêîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé, òåìïåðàòóðû è ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ. Òå æå ñàìûå �àêòîðû îïðåäåëÿþò è íåöå�ëûé ñïåêòðàëüíûé âåñ õàááàðäîâñêèõ êâàçè÷àñòèö,ò. å. ñïåöè�èêó çîííîé ñòðóêòóðû â ñèëüíîêîððåëè�ðîâàííûõ ñèñòåìàõ.Àâòîðû áëàãîäàðÿò Å. �. Ìàêñèìîâà, Â. Â. Âàëü�êîâà è Ì. Ì. Êîðøóíîâà çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîé ïîä�äåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �03-02-16124), ïðîãðàììûÏðåçèäèóìà �ÀÍ ¾Êâàíòîâàÿ ìàêðî�èçèêà¿, ¾Ôîí�äà ñîäåéñòâèÿ îòå÷åñòâåííîé íàóêå¿, Ôîíäà íåêîì�ìåð÷åñêèõ ïðîãðàìì ¾Äèíàñòèÿ¿ è Ìåæäóíàðîäíî�ãî öåíòðà �óíäàìåíòàëüíîé �èçèêè â Ìîñêâå.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Å. �. Ìàêñèìîâ, ÓÔÍ 170, 1033 (2000).2. A. Damas
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