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ÏÑÅÂÄÎÙÅËÜ È ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ�ÌÅÒÀËËÂ Ï�ÈÌÅÑÍÛÕ ÏÎËÓÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÀÕÀ. È. Àãà�îíîâ *, Ý. À. Ìàíûêèí�îññèéñêîé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 7 ìàÿ 2005 ã.Ïðîâåäåí ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà â ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õîëñòåéíà èåãî ýëåêòðîïðîâîäíîñòè â ðàìêàõ �îðìàëèçìà Êóáî. Íà �àçîâîé äèàãðàììå íàéäåíû äâå õàðàêòåðíûåòåìïåðàòóðû, çàâèñÿùèå îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ. Ïðè ïåðâîé òåìïåðàòóðå TPG èñ÷åçàåò ïñåâäîùåëü,îòêðûâàþùàÿñÿ â ñïåêòðàõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðè íèçêèõ óðîâíÿõ ëåãèðîâàíèÿ è òåìïåðàòóðàõ.Ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ ïñåâäîùåëåâîãî äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ ñïèíîâûå �ëóêòóàöèèâ ëåãèðîâàííîì ñîåäèíåíèè. Ïðè âòîðîé òåìïåðàòóðå T�(x) çàòóõàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè, à ëåãèðî-âàííîå ñîåäèíåíèå ïåðåõîäèò â ñîñòîÿíèå ïàðàìàãíèòíîãî ïëîõîãî ìåòàëëà. Íàéäåíû äâà ðàçëè÷íûõïåðåõîäà äèýëåêòðèê�ìåòàëë, ïðè êîòîðûõ ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñîïðî-òèâëåíèÿ îò ïîëóïðîâîäíèêîâîãî òèïà ê ìåòàëëè÷åñêîìó. Ïåðâûé ïåðåõîä äèýëåêòðèê! ïëîõîé ìåòàëëèìååò ìåñòî ïðè òåìïåðàòóðå T �(x) � T�(x). Âòîðîé ïåðåõîä, ïñåâäîùåëåâîé ïåðåõîä ïëîõîé ìåòàëë! äèýëåêòðèê â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð, ñâÿçàí ñ ïñåâäîùåëüþ è òåìïåðàòóðíûì èçìåíåíèåì â íåéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî îáà ïåðåõîäà íàáëþäàþòñÿ â La2�xSrxCuO4.PACS: 71.30.+h, 74.72.-h1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎäíî èç íàèáîëåå îáñóæäàåìûõ ñâîéñòâ âûñî�êîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ñâÿçàíî ñ ïðè�ñóòñòâèåì â íîðìàëüíîé �àçå âáëèçè õèìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà ýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ñ ðåçêî ïîíè�æåííîé ïëîòíîñòüþ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé [1�4℄.Òàêîå ñîñòîÿíèå ïîëó÷èëî íàçâàíèå ïñåâäîùåëåâî�ãî è íàáëþäàåòñÿ â òåõ êóïðàòàõ, äëÿ êîòîðûõäîñòóïíà íåäîäîïèðîâàííàÿ îáëàñòü �àçîâîé äèà�ãðàììû ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå õàðàêòåðíîé òåì�ïåðàòóðû T �, êîòîðàÿ çàâèñèò îò óðîâíÿ ëåãèðîâà�íèÿ. Ïñåâäîùåëü ïðîÿâëÿåò ñåáÿ êàê îñîáåííîñòüíà ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðÿåìûõ õàðàêòåðèñòèêàõëåãèðîâàííûõ êóïðàòîâ, òàêèõ òàê ýëåêòðîïðîâîä�íîñòü, òåïëîåìêîñòü, ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü.Òàê, ïðè èçìåðåíèÿõ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè ñîåäèíå�íèÿ La2�xSrxCuO4 èìååòñÿ õàðàêòåðíàÿ òåìïåðàòó�ðà, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò ïåðåõîä îò ïîëóïðîâîä�íèêîâîãî òèïà ïðîâîäèìîñòè ê ìåòàëëè÷åñêîìó, êàêïîêàçàíî íà ðèñ. 1, âçÿòîì èç ðàáîòû [5℄.*E-mail: aai�isssph.kiae.ru
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�èñ. 1. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâëåíèÿìîíîêðèñòàëëîâ (ïóíêòèðíûå êðèâûå, ëåâàÿ øêàëà)è ïîëèêðèñòàëëîâ (ñïëîøíûå êðèâûå, ïðàâàÿ øêà-ëà) La2�xSrxCuO4 ïðè ðàçëè÷íûõ óðîâíÿõ ëåãèðî-âàíèÿ [5℄183



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006Ïñåâäîùåëü íàáëþäàåòñÿ â ÂÒÑÏ-ìàòåðèàëàõêàê ïðè äûðî÷íîì, òàê è ïðè ýëåêòðîííîì ëåãèðîâà�íèè. Äëÿ ïîñëåäíåãî ñëó÷àÿ ïñåâäîùåëü áûëà íàé�äåíà íåäàâíî â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè ñîåäèíåíèéPr2�xCexCuO4�y è La2�xCexCuO4�y ïðè T < T
,êîãäà ñâåðõïðîâîäèìîñòü ïîäàâëÿëàñü ìàãíèòíûìïîëåì [6℄.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåò îáùåïðèíÿòîé òåîðèèïñåâäîùåëè. Àíàëèç èçâåñòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ïñåâäîùåëå�âîå è ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèÿ ñîñóùåñòâóþò èêîíêóðèðóþò, ïëàâíî ïåðåõîäÿ èç îäíîãî â äðóãîåïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû, ìàãíèòíîãî ïîëÿ è êîí�öåíòðàöèè íîñèòåëåé (ñì. ðàáîòû [2, 7, 8℄ è ññûëêèâ íèõ). Èçâåñòíû ïîäõîäû ê åå îïèñàíèþ, â êîòîðûõïñåâäîùåëü ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ïðåäâåñòíèê ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòè. Ýòî ìîäåëè ëîêàëüíûõ ïàð, îáðàçóþ�ùèõñÿ ïðè T > T
 è ïðèîáðåòàþùèõ �àçîâóþ êîãå�ðåíòíîñòü ïðè T = T
 (ñì. ðàáîòó [9℄ è ññûëêè â íåé).Â äðóãèõ ïîäõîäàõ îòêðûòèå ïñåâäîùåëè ðàññìàòðè�âàåòñÿ êàê âîçíèêíîâåíèå äðóãîãî îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ, îòäåëåííîãî îò ñâåðõïðîâîäÿùåãî íåêîòîðîéêâàíòîâîé êðèòè÷åñêîé òî÷êîé [4, 10℄, ò. å. íàðÿäóñî ñâåðõïðîâîäÿùèì ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà â ïñåâäî�ùåëåâîì ñîñòîÿíèè âîçíèêàåò ïî êðàéíåé ìåðå åùåîäèí ïàðàìåòð óïîðÿäîòî÷åíèÿ.Ïðåäëàãàåìûå òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû äëÿ îïè�ñàíèÿ íîðìàëüíîãî ïñåâäîùåëåâîãî è ñâåðõïðîâîäÿ�ùåãî ñîñòîÿíèé äîëæíû ñîãëàñîâûâàòüñÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî èçìåíåíèþ ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû è ïîëîæåíèþ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âçàâèñèìîñòè îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ â ÂÒÑÏ-ìàòå-ðèàëàõ. Èçâåñòíûå ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ ðÿ�äà ñâåðõïðîâîäÿùèõ ëåãèðîâàííûõ êóïðàòîâ, òàêèõêàê La2�xSrxCuO4 [11, 12℄, Nd2�xCexCuO4 [13, 14℄è Bi2Sr2Ca1�xYxCu2O8 [15℄, ÿñíî ïîêàçûâàþò, ÷òîïðè èõ ëåãèðîâàíèè ïîÿâëÿåòñÿ ïëîòíîñòü îäíî÷à�ñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîéçîíû íåëåãèðîâàííûõ ìàòåðèàëîâ, à õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë íàõîäèòñÿ â ýòèõ ùåëåâûõ ñîñòîÿíèÿõ è ïî�÷òè íå ìåíÿåòñÿ ïðè ëåãèðîâàíèè [16, 17℄. Òàêèì îá�ðàçîì, êàê ïñåâäîùåëü â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè âíåäîäîïèðîâàííîé îáëàñòè �àçîâîé äèàãðàììû, òàêè ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü îòêðûâàþòñÿ â ñïåêòðå îä�íî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, ïîÿâëÿþùèõñÿ ïðè ëåãèðî�âàíèè â îáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû.Íà îñíîâàíèè òîãî, ÷òî ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿ�íèå ñîõðàíÿåòñÿ ãëóáîêî â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿ�íèè, ñîñóùåñòâóåò ñ àíòè�åððîìàãíèòèçìîì êóïðà�òîâ ïðè ìàëûõ óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿ, íî íå ïðî�ÿâëÿåò ñåáÿ ëèøü èç-çà ðàçðóøåíèÿ äàëüíåãî ïî�ðÿäêà, íåäàâíî áûë ïðåäëîæåí íîâûé ïîäõîä äëÿ

ÂÒÑÏ-ìàòåðèàëîâ [18℄. Ïîñêîëüêó, ïî ìíåíèþ àâòî�ðà ðàáîòû [18℄, îòñóòñòâóþò óáåäèòåëüíûå äàííûåî âîçìîæíîñòè ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ìîäåëÿõ Õàá�áàðäà, âìåñòî äèàãîíàëèçàöèè êîí�ëèêòóþùèõ ãà�ìèëüòîíèàíîâ áûë èñïîëüçîâàí ïîäõîä ÁÊØ äëÿìîäåëè ïëîñêîé êâàäðàòíîé ðåøåòêè óçëîâ, äîïîë�íåííûé òåì, ÷òî â âîëíîâóþ �óíêöèþ îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ââåäåí îïåðàòîð ïðîåêòèðîâàíèÿ, ó÷èòû�âàþùèé êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå �åðìèîíîâ íàóçëàõ. Â ýòîé ìîäåëè âîçíèêàåò ïëîòíîñòü ñîñòîÿ�íèé â îáëàñòè ùåëè Ìîòòà �Õàááàðäà è îòìå÷àåò�ñÿ [18�20℄, ÷òî õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå áóäåò ¾ïå�ðåïðûãèâàòü¿ ÷åðåç ùåëü ïðè ëåãèðîâàíèè, êàê ýòîïðîèñõîäèò â ìîäåëÿõ Õàááàðäà [17℄.Îäíàêî â ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ùåëåâàÿ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé ÿâëÿåòñÿ êîíå÷íîé äàæå ïðè îòñóò�ñòâèè ëåãèðîâàíèÿ [18℄. Â òî æå âðåìÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíîãî ïèêà ïëîòíîñòèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé ñ èçìåíåíèåì óðîâíÿ ëåãèðîâà�íèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïëîùàäü ïîä íèì ïðîïîðöèîíàëü�íà óðîâíþ ëåãèðîâàíèÿ (ñì. ðàáîòó [14℄ è ññûëêè âíåé).Èñõîäíî La2CuO4 ÿâëÿåòñÿ àíòè�åððîìàãíåòè�êîì. Ïðè x = 0:02 ìàãíèòíîå óïîðÿäîòî÷åíèå âLa2�xSrxCuO4 èñ÷åçàåò, è óæå â ïàðàìàãíèòíîé �à�çå ïðè x � 0:05 èìåþò ìåñòî ïåðåõîäû äèýëåêò-ðèê � ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë â ëåãèðîâàííîì ñî�åäèíåíèè.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèåïñåâäîùåëåâîãî ñîñòîÿíèÿ â ïàðàìàãíèòíîé �àçåïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà, ó êîòîðûõ ïðè ïåðåõî�äå îò äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû ê ïðîâîäÿùåé �àçå âîç�íèêàåò ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû. Ïðèýòîì õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íàõîäèòñÿ â ïðèìåñíûõçîíàõ, âîçíèêàþùèõ â ãëóáèíå ýòîé ýíåðãåòè÷åñêîéùåëè, è åãî ïîëîæåíèå ñëàáî ìåíÿåòñÿ ïðè ëåãèðî�âàíèè. Äëÿ îïèñàíèÿ ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêàèñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü Àíäåðñîíà �Õîëñòåéíà, â êîòî�ðîé ó÷èòûâàåòñÿ àíñàìáëü ïðèìåñíûõ óçëîâ, ñëó�÷àéíûì îáðàçîì ðàñïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé ðåøåò�êå, è ó÷òåíû ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè íà ïðèìåñíûõîðáèòàëÿõ. Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîãî ñïåê�òðà íàéäåíî ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå â íîðìàëüíîé�àçå ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà, â îáðàçîâàíèè êî�òîðîãî êëþ÷åâàÿ ðîëü îòâîäèòñÿ ñïèíîâûì �ëóêòó�àöèÿì â ëåãèðîâàííîé ñèñòåìå. Íà îñíîâå �îðìà�ëèçìà Êóáî ïîëó÷åíî âûðàæåíèå äëÿ ñòàòè÷åñêîéýëåêòðîïðîâîäíîñòè. Îáíàðóæåíû ïëàâíûå ïåðåõî�äû äèýëåêòðèê �ìåòàëë ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòó�ðû è/èëè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíå�íèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè184



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :äàííûìè äëÿ La2�xSrxCuO4.2. ÌÎÄÅËÜÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÕèìè÷åñêèé ñîñòàâ êóïðàòíûõ ïëîñêîñòåéíå ìåíÿåòñÿ ïðè ëåãèðîâàíèè êàê, íàïðèìåð, âLa2�xSrxCuO4. Èñõîäíàÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà âáëè�çè çàïðåùåííîé çîíû îïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîìãèáðèäèçàöèåé 3d-ñîñòîÿíèé ìåäè è 2p-ñîñòîÿíèéêèñëîðîäà. Ïðè ââåäåíèè ïðèìåñè çàìåùåíèÿ âLa2�xSrxCuO4 èîíû La3+ â ñëîÿõ LaO ñëó÷àéíûìîáðàçîì çàìåùàþòñÿ èîíàìè Sr2+. Îáà âàëåíòíûõýëåêòðîíà ñòðîíöèÿ èäóò íà îáðàçîâàíèå âàëåíò�íûõ ñâÿçåé, è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîæíî îæèäàòüâîçíèêíîâåíèÿ îäíîêðàòíî çàïîëíåííîé ïðèìåñíîéîðáèòàëè [21�24℄. Êóïðàòíûé ñëîé CuO2 â ýòîìñîåäèíåíèè íàõîäèòñÿ ìåæäó äâóìÿ ïðîìåæóòî÷�íûìè ñëîÿìè ñîñòàâà La1�x=2Srx=2O. Ïðèìåñíûåîðáèòàëè ïðèæàòû ê êóïðàòíîìó ñëîþ, à èõ öåí�òðû ðàñïîëîæåíû âíå CuO2-ïëîñêîñòè. Ó÷èòûâàÿñèëüíóþ àíèçîòðîïèþ �èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêêóïðàòîâ, ìû íå áóäåì ðàññìàòðèâàòü ïåðåíîñçàðÿäà ïîïåðåê ñëîåâ CuO2.Îáîáùàÿ îäíîóçåëüíóþ ìîäåëü Àíäåðñîíà �Õàë-äàéíà [25℄ äëÿ ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ñ êîíå÷�íîé êîíöåíòðàöèåé ïðèìåñíûõ àòîìîâ, ñëó÷àéíûìîáðàçîì ðàñïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêå, è ó÷èòûâàÿ ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàè-ìîäåéñòâèå õîëñòåéíîâñêîãî (ëîêàëüíàÿ ìîäà) èëè�ðåëèõîâñêîãî òèïà íà ïðèìåñíûõ óçëàõ, ãàìèëüòî�íèàí ïðåäñòàâëåííîé ìîäåëè ìîæåì çàïèñàòü â âè�äå [26℄H =Xk;� "knk� +Xj;� "0nj� +Xj Unj�nj;�� ++ Xj;k;� fVkja+k�aj� +H.
.g++ Xj;�;�~
��j�nj��� +X� ~
��b+� b� + 12� : (1)Çäåñü îïåðàòîð ÷èñëà ÷àñòèö nk� = a+k�ak� îò�íîñèòñÿ ê èñõîäíîé âàëåíòíîé çîíå ïîëóïðîâîäíè�êà ñ çàêîíîì äèñïåðñèè "k; k � âîëíîâîé âåêòîð;� ="; # � ñïèíîâûé èíäåêñ; îïåðàòîð ÷èñëà ÷àñ�òèö nj� = a+j�aj� îòíîñèòñÿ ê àíñàìáëþ óçëîâ, ñëó�÷àéíûì îáðàçîì ðàñïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé ðåøåò�êå ïîëóïðîâîäíèêà; "0 � çàòðàâî÷íàÿ ýíåðãèÿ ýëåê�òðîííîãî ëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ íà óçëå; j �íîìåð óçëà; U � âíóòðèóçåëüíàÿ ýëåêòðîííàÿ êîððå�

ëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ; Vkj � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ãèá-ðèäèçàöèè, Vkj = Vkl exp(ik �Rj);Rj � ðàäèóñ-âåêòîð j-ãî ïðèìåñíîãî öåíòðà; âåëè÷è�íà �j� ïðåäñòàâëÿåò ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå; 
� � ýíåðãèÿ �îíîíîâ; b+� (b�) � îïåðàòîððîæäåíèÿ (óíè÷òîæåíèÿ) �îíîíà è �� = b� + b+� .Â ìîäåëè Ôðåëèõà èíäåêñ ¾�¿ ñëåäóåò çàìåíèòü íàq � âîëíîâîé âåêòîð �îíîíà, â ìîäåëè õîëñòåéíîâ�ñêîé ëîêàëüíîé ìîäû � = j.Â ãàìèëüòîíèàíå (1) èñïîëüçóåòñÿ îäíîçîííîåïðèáëèæåíèå äëÿ ïîëóïðîâîäíèêà. Ýòî âûçâàíîòåì, ÷òî ÷èñëåííûé àíàëèç ïðåäñòàâëåííûõ íèæåàíàëèòè÷åñêèõ ðåøåíèé çàìêíóòûõ ñèñòåì óðàâíå�íèé äëÿ �óíêöèé �ðèíà óäàëîñü ïðîâåñòè òîëüêî âýòîì ïðèáëèæåíèè, õîòÿ ýòè ïîëó÷åííûå ðåøåíèÿìîæíî îáîáùèòü íà ñëó÷àé ìíîãèõ çîí.Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ ãàìèëüòîíèàíà (1) çàâè�ñÿò îò èñõîäíîãî óçåëüíîãî çàïîëíåíèÿ2A = hjjnj" + nj#jji:Ìû ðàññìàòðèâàåì ñëó÷àé îäíîãî ýëåêòðîíà íà ïðè�ìåñíóþ îðáèòàëü, 2A = 1. Ïîëíîå ÷èñëî ïðèìåñíûõóçëîâ Nim ïðåäñòàâèì â âèäå Nim = xNt, ãäå Nt �ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿíèé â çàòðàâî÷íîé çîíå ïîëóïðî�âîäíèêà, à x áóäåì ðàññìàòðèâàòü êàê óðîâåíü ëåãè�ðîâàíèÿ.�åçîíàíñíàÿ òåîðèÿ ãëóáîêèõ ëîêàëèçîâàííûõñîñòîÿíèé â êðèñòàëëè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêàõîñíîâàíà íà ðàññìîòðåíèè ãàìèëüòîíèàíà Àíäåðñî-íà �Õàëäàéíà ñ îäíèì ïðèìåñíûì àòîìîì [25, 27℄.Ýòîò ãàìèëüòîíèàí ïîëó÷àåòñÿ èç ãàìèëüòîíèàíà(1), åñëè â ïîñëåäíåì îïóñòèòü ÷ëåíû, ñâÿçàííûå ñ�îíîííîé ïîäñèñòåìîé, è ñ÷èòàòü, ÷òî èíäåêñ ¾j¿ïðèíèìàåò òîëüêî îäíî çíà÷åíèå. �ëóáîêèå óðîâíèâ çàïðåùåííîé çîíå â òàêîé ìîäåëè âîçíèêàþò íå âðåçóëüòàòå îòùåïëåíèÿ ëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿîò çîííîãî êîíòèíèóìà, à â ðåçóëüòàòå ïåðåíîðìè�ðîâêè ñîáñòâåííîãî óðîâíÿ (ðåçîíàíñà), âíîñèìîãîïðèìåñüþ â ñïåêòð ìàòðèöû [27℄.Ó÷åò êîíå÷íîé êîíöåíòðàöèè ïðèìåñíûõ àòîìîâïðèâîäèò ê êà÷åñòâåííî ðàçëè÷íûì ðåçóëüòàòàì äëÿýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ýëåêòðîíîâ â ïðèìåñíîì ïî�ëóïðîâîäíèêå [28℄. Â ýòîì ñëó÷àå ãèáðèäèçàöèÿ âû�çûâàåò ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõî�äîâ ìåæäó ïðèìåñíîé îðáèòàëüþ è çîííûì ñîñòîÿ�íèåì. Â ðåçóëüòàòå â îáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîéçîíû îáðàçóþòñÿ äâà òèïà óçêèõ ïðèìåñíûõ çîí ñáîëüøîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé.Â ðåçóëüòàòå îäíî÷àñòè÷íûõ ïåðåõîäîâ ïî ïðè�ìåñíîìó àíñàìáëþ (èñõîäíî çîííîå k-ñîñòîÿíèå !185



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006! ïðèìåñíûé óçåë j ! èñõîäíî çîííîå k1-ñîñòîÿíèåè ò. ä.) ÷àñòü çîííûõ ñîñòîÿíèé îòùåïëÿåòñÿ â îá�ëàñòü çàïðåùåííîé çîíû, �îðìèðóÿ ïåðâûé òèï ïðè�ìåñíûõ çîí [28℄. ×èñëî ñîñòîÿíèé â ýòèõ çîíàõ òî÷�íî ðàâíî óìåíüøåíèþ ÷èñëà çîííûõ ñîñòîÿíèé. Ýòèùåëåâûå ñîñòîÿíèÿ, õàðàêòåðèçóåìûå çàêîíîì äèñ�ïåðñèè, ìîæíî íàçâàòü ðàñïðîñòðàíåííûìè ñîñòîÿ�íèÿìè.�èáðèäèçàöèÿ òàêæå ïðèâîäèò ê ïåðåõîäàì ïðè�ìåñíûé óçåë j ! èñõîäíî çîííîå k-ñîñòîÿíèå! ïðè�ìåñíûé óçåë j1 ! k1-ñîñòîÿíèå ! ïðèìåñíûé óçåëj2 è ò. ä. Îêàçàëîñü, ÷òî äèàãîíàëüíàÿ ïî j �óíêöèÿ�ðèíà èìååò ïðîñòîé ïîëþñ, êîòîðûé ëåæèò âíóòðèùåëåâîé çîíû ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé, âîçíèê�øåé â èñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà(ñì. ðèñ. 5 â ðàáîòå [28℄). Ýòîò ðåçóëüòàò áûë ïî�ëó÷åí äëÿ íåìàãíèòíîãî ðåøåíèÿ â ñîãëàñîâàííîìïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, â ðàìêàõ êîòîðîãî âíó�òðèóçåëüíûå êîððåëÿöèè ñâîäÿòñÿ ê ïåðåíîìèðîâêåçàòðàâî÷íîé ýíåðãèè ëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ íàóçëå, "0 ! "0+hnj�i, â ïåðâîì ïîðÿäêå äëÿ ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè �jj :�(1)jj =Xk V 2klG(0)�1(k;k;!)� xNtjVklj2G(0)(l; l;!) ;ãäå (Æ ! +0)G(0)(k;k;!) = (! � "k + iÆ)�1;G(0)(l; l;!) = (! � "0 + iÆ)�1:Èñïîëüçóÿ òåõíèêó êîí�èãóðàöèîííîãî óñðåäíå�íèÿ ïî ïîëîæåíèÿì fRjg ïðèìåñíûõ àòîìîâ [29℄,ìîæíî íàéòè ïîïðàâêó âî âòîðîì ïîðÿäêå ê ñîá�ñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè:�(2)jj = xNtG(0)(l; l;!)��Xk V 4kla2k 24 11� 
 1Z0 dt e�te�zt + 
=(1� 
) � 135 ;ãäå z = G(0)(l; l;!)�(1)jj (!);ak = G(0)�1(k;k;!)� xNtV 2klG(0)(l; l;!)è 
 = xNt=Ns, Ns � êîíöåíòðàöèÿ ðåøåòî÷íûõ óç�ëîâ äëÿ ïðèìåñè.Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðè ó÷åòå âòîðîé ïîïðàâêèäëÿ �jj ñîõðàíÿåòñÿ ïðîñòîé ïîëþñ ó äèàãîíàëüíîéïî j �óíêöèè �ðèíà, êîòîðûé ëåæèò â ïðèìåñíîéçîíå ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Ýòîò âòîðîé òèïïðèìåñíûõ çîí áóäåì íàçûâàòü ëîêàëüíûìè ñîñòîÿ�íèÿìè.

3. ÑÈÑÒÅÌÀ ÔÓÍÊÖÈÉ ��ÈÍÀ ÄËßÍÎ�ÌÀËÜÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß�àññìîòðåíèå ïðîâîäèì â ïðåäñòàâëåíèè òåðìî�äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ, â êîòîðîì çàäàíî ïîë�íîå ÷èñëî �åðìèîíîâ â ëåãèðîâàííîé ñèñòåìå. Ýòîïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �.Äëÿ ãàìèëüòîíèàíà (1) çàìêíóòàÿ ñèñòåìà óðàâíå�íèé äëÿ òåìïåðàòóðíûõ �óíêöèé �ðèíà [30℄ áû�ëà ïîëó÷åíà â ðàáîòå [26℄ ñ èñïîëüçîâàíèè äâóõïðèáëèæåíèé: â óðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ äëÿ �óíê�öèé �ðèíà g��1(j; �; �) ñ ïåðâûì ïàðàìåòðîì jäëÿ ïîÿâëÿþùèõñÿ äâóõ÷àñòè÷íûõ �óíêöèé �ðèíàèñïîëüçîâàëèñü ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ è çà�òðàâî÷íàÿ ýëåêòðîí-�îíîííàÿ âåðøèíà â ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòÿõ.Â ðåçóëüòàòå äëÿ ïàðàìàãíèòíîãî íîðìàëüíîãîñîñòîÿíèÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ ðàñïðîñòðàíåí�íûõ ñîñòîÿíèé ïðèâîäèòñÿ ê âèäóg��1(k;k1;!n) = g(0)(k;k;!n)�� 24Ækk1Æ��1 +Xj Vkjg��1(j;k1;!n)35 ; (2)g��1(j;k;!n) = g(0)(l; l;!n)��(Xk1 Vjk1g��1(k1;k;!n)�� [�U ���(!n)℄ g���1(j;k;!n)) : (3)Àíàëîãè÷íî äëÿ ëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé â íîðìàëü�íîé �àçå ïîëó÷àåìg��1(j; j1;!n) = g(0)(l; l)��(Æjj1Æ��1 +Xk Vjkg��1(k; j1)�� [�U ���(!n)℄ g���1(j; j1)) ; (4)g��1(k; j;!n) == g(0)(k;k;!n)Xj1 Vkj1g��1(j1; j;!n): (5)Â óðàâíåíèÿõ (2)�(5) èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿ!n = (2n+1)�T; g(0)(k;k;!n) = (i!n�"k)�1; (6)186



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :g(0)(l; l;!n) = [i!n � "0 � UA��(!n)℄�1 ; (7)ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè�(!n) == �T (�~
)2Xn1 d0(!n�!n1)g��(j; j;!n1); (8)��(!n) == �T (�~
)2Xn1 d0(!n�!n1)g���(j; j;!n1) (9)è �îíîííàÿ �óíêöèÿ �ðèíàd0(!m = 2m�T ) = (i!m�
)�1�(i!m+
)�1: (10)Ïîëàãàåì, ÷òî ïðèìåñíûå àòîìû â êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêå çàíèìàþò �èçè÷åñêè-ýêâèâàëåíòíûå óçëû,â ñèëó ÷åãî îïóñêàåì èíäåêñ ¾j¿ ó âåëè÷èí � è 
.�åøåíèÿ ñèñòåì óðàâíåíèé (2), (3) è (4), (5) ñ ó÷å�òîì îïðåäåëåíèé (6)�(10) ñàìîñîãëàñîâàííî çàâèñÿòîò òðåõ ïàðàìåòðîâ. Ïåðâûé èç íèõ åñòü óçåëüíîåçàïîëíåíèå A� = g��(j; j; � ! �0): (11)Â îáùåì ñëó÷àå A� 6= A�� è ðåøåíèå ýòîé ñèñòåìûáóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü ìàãíèòíîé �àçå ëåãèðîâàííî�ãî ñîåäèíåíèÿ. Â ýòîé �àçå ìîãóò ïîÿâèòüñÿ ëîêàëü�íûé è çîííûé ìàãíèòíûå ìîìåíòû èç-çà ðàçëè÷èÿ âçàïîëíåíèè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â äâóõ ñïèíîâûõïîäïðîñòðàíñòâàõ [31℄. Äëÿ íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿèìååì A� = A�� = A, à óçåëüíîå çàïîëíåíèå ïðèâî�äèòñÿ ê âèäó [26℄A = 1Z�1 �lo
(!) d!exp[(! � �)=T ℄ + 1 ; (12)ãäå �lo
(!) � ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ëîêàëüíîãî ñî�ñòîÿíèÿ íà óçëå,�lo
(!) = � 1� Im g��(j; j;!n)���i!n!!+i0; (13)êîòîðàÿ èìååò íîðìèðîâêó1Z�1 �lo
(")d" = 1: (14)Èñïîëüçóÿ âûðàæåíèå (10) è ñïåêòðàëüíîå ïðåä�ñòàâëåíèå [30℄ äëÿ g��(j; j;!n), àíàëèòè÷åñêè ïðî�äîëæåííóþ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü (8) ñ

äèñêðåòíîãî ìíîæåñòâà òî÷åê íà âåðõíþþ ïîëóïëîñ�êîñòü ! ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå�(!;A; �; �) = (�
)2 1Z�1 �lo
(x)dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i
 + n(x� �) +N! � x+
+ i
 � : (15)Çäåñü N = 1=[exp(
=T )� 1℄, a ïîëîæèòåëüíàÿ êîí�ñòàíòà 
 â ðàñ÷åòàõ ïîëàãàëàñü êîíå÷íîé, òàê ÷òî
 � 
.Âòîðîé ïàðàìåòð åñòü ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ïà�ðàìåòð �, � = g#"(j; j; � ! 0); (16)ñâÿçàííûé ñ íåäèàãîíàëüíîñòüþ �óíêöèé �ðèíà ïîñïèíîâîé ïåðåìåííîé. Îí ïðèâîäèòñÿ ê âèäó [26℄� = 1Z�1 �sflo
(!) d!exp[(! � �)=T ℄ + 1 ; (17)ãäå �sflo
(!) � ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèé íà óçëå,�sflo
(!) = � 1� Im g���(j; j;!n)ji!n!!+i0; (18)êîòîðàÿ èìååò ñâîéñòâî1Z�1 �sflo
(")d" = 0: (19)Cîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü (9) ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå��(!;A; �; �) = (�
)2 1Z�1 �sflo
(x) dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i
 + n(x� �) +N! � x+
+ i
 � : (20)Èç óñëîâèÿ ñîõðàíåíèÿ ïîëíîãî ÷èñëà �åðìèîíîâïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ òðåòüåãî ïàðà�ìåòðà � õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � â ëåãèðîâàííîìñîåäèíåíèè:1 + x2 Nt = xNtA+ 1Z�1 �ext(!) d!exp[(! � �)=T ℄ + 1 ; (21)ãäå �ext(!) � ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé â ïðèìåñíîì ïîëóïðîâîäíèêå:�ext(!) = � 1� ImXk g��(k;k;!n)���i!n!!+i0: (22)187



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006Ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíèêè êîí�èãóðàöèîííîãîóñðåäíåíèÿ [29℄ ïî ïîëîæåíèÿì fRjg ïðèìåñíûõ àòî�ìîâ ðåøåíèå ýòîé ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ òåìïåðà�òóðíûõ �óíêöèé �ðèíà áûëî íàéäåíî â ðàáîòå [26℄.Äëÿ ëîêàëüíûõ óçåëüíûõ ñîñòîÿíèé îíî èìååò âèäg��1(j; j;!n) = 12 �� �glo
(!n;A� �) + (�1)���1glo
(!n;A+ �)� ; (23)ãäåg�1lo
(!n;A� �) = h(!n;A� �)��Xk V 2klg(0)�1(k;k) � xNtV 2klh�1(!n;A� �) ; (24)h(!n;A� �) = i!n � "0 � U(A� �)���(!n)���(!n): (25)Äëÿ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé áûëî ïîëó÷åíîg��1(k;k;!n) = 12 [gext(k;!n;A� �)++ (�1)���1gext(k;!n;A+ �)� ; (26)ãäåg�1ext(k;!n;A� �) = g(0)�1(k;k;!n)�� xNtV 2klh(!n;A� �)�Pk V 2klg(0)(k;k;!n) : (27)4. ÝËÅÊÒ�ÎÏ�ÎÂÎÄÍÎÑÒÜÂ çàïðåùåííîé çîíå ëåãèðîâàííîãî ïîëóïðîâîä�íèêà ñîñóùåñòâóþò çîíû ëîêàëüíûõ è ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé. Ïîýòîìó ïåðåíîñ çàðÿäà â ïðè�ìåñíûõ çîíàõ áóäåò îñóùåñòâëÿòüñÿ ïî íåñêîëü�êèì êàíàëàì, ñâÿçàííûì ñòðóêòóðîé ïðèìåñíûõçîí. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè èñïîëüçó�åì òåîðèþ ëèíåéíîãî îòêëèêà Êóáî [32℄. Âåùåñòâåí�íàÿ ÷àñòü ëèíåéíîãî îòêëèêà îïðåäåëÿåò ïðîâîäè�ìîñòü ñðåäû. Äëÿ ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè èìååì�(!) = � lim!0!0 V~!0 ImGR(!0): (28)ãäå V � îáúåì ïîëóïðîâîäíèêà, !0 � ÷àñòîòà îäíî�ðîäíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, GR(!) � �óðüå-îáðàççàïàçäûâàþùåé �óíêöèè �ðèíà,GR(t� t0) = �i�(t� t0) Sp �0[jx(t); jx(t0)℄; (29)

�0 � ðàâíîâåñíàÿ ìàòðèöà ïëîòíîñòè,�(0) = exp�
th �H + �NT �; (30)
th � òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, H � ãàìèëü�òîíèàí (1),jx(t) = exp �i (H � �N)t~ ��� jx exp ��i (H � �N)t~ �; (31)ĵ � îïåðàòîð ïëîòíîñòè òîêà â øðåäèíãåðîâñêîìïðåäñòàâëåíèè:ĵ = e~mV Xk;� ka+k�ak� + e~a3=20 (k)mV 3=2 �� Xj;k;� k �a+k�aj� exp (ik �Rj) +H.
.� ; (32)m � ìàññà ýëåêòðîíà, a0 � õàðàêòåðíàÿ äëèíà, îïðå�äåëÿåìàÿ óðàâíåíèåìka3=20 (k) = 12 Z druk(r)eik�rrr�Rj=0(r);uk(r)eik�r � âîëíîâàÿ �óíêöèÿ çîííîãî ñîñòîÿíèÿïîëóïðîâîäíèêà, �Rj (r) � âîëíîâàÿ �óíêöèÿ íàïðèìåñíîì óçëå j. Õàðàêòåðíàÿ äëèíà èìååò ïîðÿ�äîê a0 ðàäèóñà ëîêàëèçàöèè ïðèìåñíîãî ñîñòîÿíèÿaeff , îïðåäåëÿåìîãî ïî àñèìïòîòèêå�j(jr�Rjj ! 1) / exp (�jr�Rjj=aeff ):Èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå [30℄, äëÿìíèìîé ÷àñòè �óðüå-êîìïîíåíòû GR ïîëó÷àåìImGR(!) = ���1� e�!=T���Xn;m exp [(
th�En+�Nn)=T ℄ jhnjjxjmij2�� Æ(! + !nm); (33)ãäå !nm = En �Em � �(Nn �Nm).Ôóíêöèÿ (33) ÿâëÿåòñÿ íå÷åòíîé:ImGR(�!) = � ImGR(!); ImGR(! = 0) = 0:Ïîýòîìó äëÿ ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè �îðìóëà(28) ïðèâîäèòñÿ ê âèäó, óäîáíîìó äëÿ ðàñ÷åòîâ:�(!) = �V~ dd! ImGR(!)j!=0: (34)188



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :Èçâåñòíî, ÷òî äèàãðàììíàÿ òåõíèêà ðàçâèòà äëÿòåìïåðàòóðíûõ �óíêöèé �ðèíà. Ââåäåì �óíêöèþ�ðèíàg(�) = � Sp fexp[(
th �H + �N)=T ℄ �� exp[(H � �N)� ℄jx exp [�(H � �N)� ℄ jxg ;� > 0;g(�) = � Sp fexp[(
th �H + �N)=T ℄ �� exp[�(H � �N)� ℄jx exp[(H � �N)� ℄jxg ;� < 0: (35)
�àçëàãàÿ �óíêöèþ (35) â ðÿä Ôóðüå ïî äèñêðåòíûì÷àñòîòàì !k = 2k�T , ïîëó÷àåìIm g(i!k ! ! + iÆ) = ImGR(!)è, ñëåäîâàòåëüíî, âûðàæåíèå (28) ìîæíî ïðèâåñòèê âèäó�(!) = �~V dd! Im g(i!k ! ! + iÆ)j!=0: (36)Âûðàæåíèå (36) ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì äëÿ íàõîæ-äåíèÿ ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè. Íî ñíà÷àëà ìûíàéäåì g(!k). Ïðè ýòîì äîñòàòî÷íî îïðåäåëèòü�óíêöèþ �ðèíà òîëüêî ïðè � > 0. Èñïîëüçóÿ âûðà�æåíèå (32) äëÿ òîêà è h: : : i äëÿ îáîçíà÷åíèÿ óñðåä�íåíèÿ ïî �èááñó, èç óðàâíåíèÿ (35) ïîëó÷àåìg(� > 0) = ��21X k1xk2xG�1�1�2�2k1k1k2k2(�) ���1�2X k1xk2x exp(ik1 �Rj)G�1�1�2�2k1jk2k2 (�)�� �1�2X k1xk2x exp(�ik1 �Rj)G�1�1�2�2jk1k2k2 (�)���1�2X k1xk2x exp(ik2 �Rj)G�1�1�2�2k1k1k2j (�)���22X k1xk2x exp(ik1 �Rj1+ik2 �Rj2)G�1�1�2�2k1j1k2j2 (�)���22X k1xk2x exp(�ik1 �Rj1+ik2 �Rj2)G�1�1�2�2j1k1k2j2 (�)�� �1�2X k1xk2x exp(�ik2 �Rj)G�1�1�2�2k1k1jk2 (�)���22X k1xk2x exp(ik1 �Rj1 � ik2 �Rj2)G�1�1�2�2k1j1j2k2 (�)�� �22X k1xk2x exp(�ik1 �Rj1 � ik2 �Rj2)��G�1�1�2�2j1k1j2k2 (�); (37)ãäåG�1�1�2�2��
� (�) = h~�a��1(�)~a��1 (�)~�a
�2(0)~a��2(0)i;ñóììèðîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿ ïî âñåì âåðõíèì è íèæ�íèì èíäåêñàì G-�óíêöèé è�1 = e~mV ; �2 = e~a3=20mV 3=2 :

Äëÿ äàëüíåéøèõ ïðåîáðàçîâàíèé âûðàæåíèÿ(37) èñïîëüçóåì ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ èó÷èòûâàåì òîëüêî ñâÿçàííûå äèàãðàììû (íåñâÿ�çàííûå äèàãðàììû, î÷åâèäíî, íå äàäóò âêëàäà âïðîâîäèìîñòü). Ïîñëå ïåðåõîäà ê �óðüå-êîìïîíåíòåïîëó÷èìg(!n = 2n�T ) = �21X k1xk2xB�1�2�2�1k1k2k2k1(!n) ++ �1�2X k1xk2x exp(ik1 �Rj)B�1�2�2�1jk2k2k1 (!n) ++ �1�2X k1xk2x exp(�ik1 �Rj)B�1�2�2�1k1k2k2j (!n) ++ �1�2X k1xk2x exp(ik2 �Rj)B�1�2�2�1k1k2jk1 (!n) ++ �22X k1xk2x exp(ik1 �Rj1 + ik2 �Rj2)��B�1�2�2�1j1k2j2k1 (!n) ++�22X k1xk2x exp(�ik1 �Rj1+ik2 �Rj2)��B�1�2�2�1k1k2j2j1 (!n)++�1�2X k1xk2x exp(�ik2 �Rj)B�1�2�2�1k1jk2k1 (!n)++ �22X k1xk2x exp(ik1 �Rj1 � ik2 �Rj2)��B�1�2�2�1j1j2k2k1 (!n) ++ �22X k1xk2x exp(�ik1 �Rj1 � ik2 �Rj2)��B�1�2�2�1k1j2k2j1 (!n): (38)ÇäåñüB�1�2�2�1��
� (!n) == TX!m g�1�2(�; �;!n + !m)g�2�1(
; �;!m)è !m = (2m+ 1)�T .Êàæäîå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (38)ïðåîáðàçóåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ñèñòåì óðàâíåíèé(2), (3) è (4), (5) òàê, ÷òî èñêëþ÷àþòñÿ íåäèàãîíàëü�íûå �óíêöèè �ðèíà ïî j è k. Òàê, íàïðèìåð, äëÿïðåîáðàçîâàíèÿ âòîðîãî ÷ëåíà â (38) ó÷òåì (3). Ïî�ñêîëüêó Vkj = Vkl exp (ik �Rj), ïîëó÷èìXj exp(ik1 �Rj)g�1�2(j;k2;!n + !m) == 1Vk1l hg(0)�1(k1;k1;!n + !m)��g�1�2(k1;k2;!n+!m)�Æk1k2Æ�1�2i: (39)Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå (39) âî âòîðîé ÷ëåí â ïðàâîé189



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006÷àñòè óðàâíåíèÿ (38) è èíòåãðèðóÿ ïî óãëàì âîëíî�âûõ âåêòîðîâ k1;2, ýòî ñëàãàåìîå ïðèâîäèì ê âèäó23�1�2Xk k2Vkl TXm g(0)�1(k;k;!n + !m)�� hg""(k;k;!n + !m)g""(k;k;!m) ++ g#"(k;k;!n + !m)g"#(k;k;!m)i�� 23�1�2Xk k2Vkl TXm g""(k;k;!m): (40)Ïîñëåäíèé ÷ëåí â ýòîì âûðàæåíèè ìîæíî îïóñòèòü,ïîñêîëüêó îí íå äàåò âêëàäà â ïðîâîäèìîñòü. Èñ�ïîëüçóÿ íàéäåííîå âûðàæåíèå (26) äëÿ �óíêöèè�ðèíà, îñòàâøèéñÿ ÷ëåí â (40) ìîæíî âûðàçèòü ÷å�ðåç �óíêöèè gext. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ïðåîáðàçó�þòñÿ ïåðâûé, ÷åòâåðòûé è ïÿòûé ÷ëåíû â ïðàâîé÷àñòè óðàâíåíèÿ (38).Òåïåðü ðàññìîòðèì òðåòèé ÷ëåí â ïðàâîé ÷àñ-òè óðàâíåíèÿ (38). Óìíîæèì óðàâíåíèå (5) íàexp (�ik1 �Rj) è âîçüìåì ñóììó ïî j:1Vlk1 Xj Vjk1g�2�1(k2; j;!m) = NimV Vlk1 �� g(0)(k1;k1;!m)g�2�1(j; j;!m)Æ(k1 � k2) ++ 1Vlk1 Xj;j1 6=j Vjk1g(0)(k2;k2;!m)Vk2j1 �� g�2�1(j1; j;!m): (41)Ïîñëåäíèì ÷ëåíîì â âûðàæåíèè (41) ïðåíåáðåãàåì,ïîñêîëüêó îí ïðîïîðöèîíàëåí x2 � 1. Èñïîëüçóÿ(41) è íàéäåííûå �óíêöèè (23) è (26), òðåòèé ÷ëåíâ ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (38) ìîæíî âûðàçèòü ÷å�ðåç gext è glo
. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ïðåîáðàçóåì÷ëåíû ñ øåñòîãî ïî äåâÿòûé â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíå�íèÿ (38).Â ðåçóëüòàòå âûðàæåíèå (38) ñâîäèòñÿ ê âèäóg(!n) = 13�21Xk k2TXm F (k;!n;!m;A;�) ++ 13�1�2Xk k2VklT ��Xm hg(0)�1(k;k;!n + !m) + g(0)�1(k;k;!m)i�� F (k;!n;!m;A;�) ++ 13�22Xk k2V 2kl TXm g(0)�1(k;k;!n + !m)�

� g(0)�1(k;k;!m)F (k;!n;!m;A;�) ++ 13�1�2NimV Xk k2VklT ��Xm hg(0)(k;k;!m)G(k;!n;!m;A;�) ++ g(0)(k;k;!n + !m)H(k;!n;!m;A;�)i ++ 13�22N2imV 2Xk k2V 2klTXm g(0)(k;k;!m)�� g(0)(k;k;!n + !m)D(!n;!m;A;�) ++ 13�22NimV Xk k2T ��Xm hH(k;!n;!m;A;�) +G(k;!n;!m;A;�)i: (42)Çäåñü ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿF (k;!n;!m;A;�) == Xp=1;2 gext(k;!n + !m;A+ (�1)p�) �� gext(k;!m;A+ (�1)p�); (43)G(k;!n;!m;A;�) == Xp=1;2 gext(k;!n + !m;A+ (�1)p�) �� glo
(!m;A+ (�1)p�); (44)H(k;!n;!m;A;�) == Xp=1;2 glo
(!n + !m;A+ (�1)p�)�� gext(k;!m;A+ (�1)p�); (45)D(!n;!m;A;�) == Xp=1;2 glo
(!n + !m;A+ (�1)p�)�� glo
(!m;A+ (�1)p�): (46)Ñóììû ïî m â âûðàæåíèè(42) âû÷èñëÿëèñü ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ñïåêòðàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ òåìïåðà�òóðíûõ �óíêöèé �ðèíà. Ïîñëå ýòîãî, ïîäñòàâëÿÿïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ â óðàâíåíèå (36), îêîí÷àòåëü�íî ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ ñòàòè÷åñêîé ïðîâîäèìî�ñòè:190



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :� = �mE2� DbZ�Db d"k~�0("k)~k2("k)�� Xp=1;2 1Z�1 d!��df(! � �)d! ����1 + �! � "kVk �2 �2ext("k; !;A+ (�1)p�) ++ 2�mxE2��2 DbZ�Db d"k~�0("k)~k2("k) ++ Xp=1;2 1Z�1 d!��df(! � �)d! ��� �ext("k; !;A+ (�1)p�)�lo
(!;A+ (�1)p�) ++ 2�mxE2�� DbZ�Db d"k~�0("k)~k2("k)Vk �� 1Z�1 d!�lo
(!;A� �)! � "k �� ��ext("k; !;A� �)��df(!)d! ��� �ext("k; "k;A� �)��df("k)d"k ��++ �mx2E2��2 DbZ�Db d"k~�0("k)~k2("k)V 2k ��8<: 1Z�1 d!�2lo
(!;A� �)(! � "k)2 ��df(!)d! � �� 1Z�1 d!�lo
(!;A� �)! � "k �� �2d�lo
("k;A� �)d"k ��df("k)d"k � ���lo
("k;A� �)�d2f("k)d"2k ��9=; : (47)Çäåñü ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:f((!��)=T ) � ðàñïðåäåëåíèå Ôåðìè, � =pa30Nt �áåçðàçìåðíàÿ âåëè÷èíà, ~�0("k) = �0("k)=Nt � ïëîò�íîñòü çîííûõ ñîñòîÿíèé, íîðìèðîâàííàÿ íà îäíîñîñòîÿíèå, Nt � êîíöåíòðàöèÿ èñõîäíûõ çîííûõñîñòîÿíèé íà ñïèí, ~k("k) = k("k)=kmax � áåçðàç�ìåðíàÿ âåëè÷èíà, kmax � ìàêñèìàëüíûé âîëíîâîéâåêòîð çîííûõ ýëåêòðîíîâ è

�mE2� = �3 e2~3Ntk2maxm2 :Â âû÷èñëåíèÿõ ìû èñïîëüçîâàëè ìîäåëü ñèììåò�ðè÷íîé âàëåíòíîé çîíû èñõîäíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ñïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé íà ñïèí�(0)(") =8><>: Nt�D2bpD2b � "2; j"j � Db;0; j"j > Db: (48)Çäåñü 2Db � øèðèíà âàëåíòíîé çîíû, Nt � ïîëíîå÷èñëî ñîñòîÿíèé â çîíå.Ïîëàãàÿ, ÷òî çàêîí äèñïåðñèè "(k) çàâèñèò òîëü�êî îò ìîäóëÿ âîëíîâîãî âåêòîðà, è èñïîëüçóÿ âûðà�æåíèå (48), ìîæíî ïîëó÷èòü çàâèñèìîñòü k("), íåîá�õîäèìóþ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè:k(") = kmax " "Dbs1� "2D2b ++1� ar
tg� "D2b � "2�+ 12#1=d ; (49)ãäå d = 2; 3 è kmax = (3�2Nt)1=3 â òðåõìåðíîì ñëó�÷àå, kmax = (4�Nt)1=2 â äâóìåðíîì ñëó÷àå.Íèæå ìû ïðåäñòàâèì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïðîâî�äèìîñòè äëÿ äâóìåðíîãî ñëó÷àÿ çàâèñèìîñòè k(").Äëÿ òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ ðåçóëüòàòû ïðèíöèïèàëü�íî íå îòëè÷àþòñÿ. Áóäóò ïðåäñòàâëåíû ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé, íîðìèðîâàííûå íà êîíöåíòðàöèþ àòîìîâïðèìåñè. Òàê, ðàñïðîñòðàíåííûå ñîñòîÿíèÿ áóäóòõàðàêòåðèçîâàòüñÿ ïëîòíîñòüþ �ext(!)=xNt íà ñïèíè íà ïðèìåñíûé àòîì. Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîêàçàòüâëèÿíèå ëåãèðîâàíèÿ íà ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðàíåí�íûõ ñîñòîÿíèé â âàëåíòíîé çîíå, â ýòîé îáëàñòè ñïåê�òðà ââåäåì èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà ñïèíè íà ïðèìåñíûé àòîì àòîì:��fext(!) = 1xNt h�fext(!)� �(0)(!)i :Â ïîëó÷åííûõ âûðàæåíèÿõ äëÿ �óíêöèè �ðèíà ìûèñïîëüçóåì çàìåíóVkl = Vk=pNt;ãäå Vk èìååò ðàçìåðíîñòü ýíåðãèè. Ïðè âû÷èñëåíè�ÿõ ïîëàãàëîñü, ÷òî âåëè÷èíà Vk íå çàâèñèò îò k.Òàêèì îáðàçîì, øåñòü êîíñòàíò Db; "0; Vk ; U;
,�
 ñ ðàçìåðíîñòüþ ýíåðãèè ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòðàññìàòðèâàåìóþ ìîäåëü. Äëÿ ðåøåíèÿ ïîëó÷åííîéçàìêíóòîé ñèñòåìû óðàâíåíèé ïðè êîíå÷íûõ òåì�ïåðàòóðàõ èñïîëüçîâàëàñü èòåðàöèîííàÿ ïðîöåäóðà.191



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006Ïîãðåøíîñòü â ïîëíîì ÷èñëå ñîñòîÿíèé íå ïðåâûøà�ëà 10�5 íà ïðèìåñíûé àòîì. Èòåðàöèè ïðîâîäèëèñüäî òåõ ïîð, ïîêà àáñîëþòíîå èçìåíåíèå ñàìîñîãëà�ñîâàííûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ äâóõ ïîñëåäíèõ èòåðàöèéíå ïðåâûøàëî 10�6.5. ÏÑÅÂÄÎÙÅËÜÍà ðèñ. 2 ñïëîøíûå êðèâûå ïðåäñòàâëÿþò ýëåê�òðîííûé ñïåêòð íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèìåñíîãîïîëóïðîâîäíèêà ïðè óðîâíå ëåãèðîâàíèÿ x = 0:03è òåìïåðàòóðå T = 40 K. Áûëè ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ� = 0:352 è A = 0:597. Çàâèñèìîñòü �lo
 (ñïëîøíàÿêðèâàÿ íà ðèñ. 2à) ïîêàçûâàåò ïëîòíîñòü ëîêàëüíûõñîñòîÿíèé íà ñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì è, ñîîò�âåòñòâåííî, çàâèñèìîñòü �ext (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ íà

�1:6 �0:8 0 0:8 1:6 1:8 2:0 2:2 2:4 2:6
!; ýÂ
!; ýÂ024

68

024
68

(�20)
��lo
(!); ýÂ�1� ñïèí�1

�ext(!); ýÂ�1� ñïèí�1�1:201:2
�1:6 �0:8 0 0:8 1:6 1:8 2:0 2:2 2:4 2:6�1:6 0 1:6�á

à

�èñ. 2. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ñïèí-�ëóêòóàöèîí-íîãî äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè x = 0:03 èT = 40 K (ñïëîøíûå êðèâûå). Ïðèâåäåíû ñïåêò-ðàëüíûå ïëîòíîñòè ëîêàëüíûõ (à) è ðàñïðîñòðàíåí-íûõ (á ) ñîñòîÿíèé. Âñòàâêà � èçìåíåíèå ïëîòíîñòèðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Øòðèõîâûìè êðèâû-ìè ïîêàçàí ýëåêòðîííûé ñïåêòð â ñîñòîÿíèè ïëî-õîãî ìåòàëëà, ïîëó÷åííûé ïðè � = 0, â îáëàñòèèñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû. Èñïîëüçîâàëèñü ïàðà-ìåòðû Db = 1:5 ýÂ, "0 = Db � 0:2 ýÂ, Vk = 1:2 ýÂ,U = 0:6 ýÂ, � = 5, ~
 = 20 ìýÂ, 
 = 0:2~


ðèñ. 2á ) � îäíî÷àñòè÷íóþ ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðàíåí�íûõ ñîñòîÿíèé íà ñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì êàê âîáëàñòè èñõîäíîé âàëåíòíîé çîíû, òàê è â îáëàñòèèñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû. Ïîëîæåíèå � ïîêàçàíîñòðåëêîé íà ðèñ. 2 è îíî âûøå âåðõíåãî êðàÿ èñõîä�íîé âàëåíòíîé çîíû ïîëóïðîâîäíèêà ïðèìåðíî íà0.5 ýÂ.Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 2, â ïðèìåñíûõ çîíàõ ëî�êàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé îòêðûâàåò�ñÿ ïñåâäîùåëü �PG = 146 ìýÂ, â êîòîðîé ðàñïîëî�æåí õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë. Ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé â èñõîäíîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêàñóùåñòâåííî ìåíÿåòñÿ. Íà âñòàâêå ðèñ. 2á ïðåäñòàâ�ëåíî èçìåíåíèå ýòîé ïëîòíîñòè, ��ext(!), íà ñïèíè íà ïðèìåñíûé àòîì. Âáëèçè âåðõíåãî êðàÿ çî�íû ��ext < 0 è, ñîîòâåòñòâåííî, ïëîòíîñòü ðàñïðî�ñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíî íèæå çàòðàâî÷�íîé ïëîòíîñòè �(0)(!). Âáëèçè íèæíåãî êðàÿ çîíû��ext > 0 è ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèéáîëüøå çàòðàâî÷íîé. Èçìåíåíèå ïîëíîãî ÷èñëà ðàñ�ïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çîíûîêàçûâàåòñÿ îòðèöàòåëüíûì. Äëÿ ïðèâåäåííîãî íàðèñ. 2 ðåçóëüòàòà ýòî èçìåíåíèå ðàâíî �0:215 ñîñ-òîÿíèé íà ñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì. Òàêæå â ýòîéîáëàñòè ïîÿâëÿåòñÿ çîíà ëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé, êî�òîðàÿ íà ðèñ. 2à óâåëè÷åíà â 20 ðàç. Ïîëíîå ÷èñëîýòèõ ñîñòîÿíèé äî èñõîäíîé ãðàíèöû âàëåíòíîé çî�íû ðàâíî 0.242 íà ñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì.Óìåíüøåíèå ïîëíîãî ÷èñëà ðàñïðîñòðàíåííûõñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé âàëåíòíîé çîíû ñâÿ�çàíî ñ òåì, ÷òî ÷àñòü ýòèõ ñîñòîÿíèé îòùåïëÿåòñÿîò èñõîäíîé çîíû è �îðìèðóåò äâå ïðèìåñíûå çî�íû ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîéçàïðåùåííîé çîíû (ðèñ. 2á ). Ïîëíîå ÷èñëî òàêèõñîñòîÿíèé âî âñåé ùåëè ðàâíî 0.215 ñîñòîÿíèé íàñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì. Îáå çîíû îïðåäåëÿþòñÿñïåêòðàëüíûìè ïëîòíîñòÿìè �ext(k;!;A � �). Ïðèx = 0:03 è T = 40 K âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà ýòè äâå çîíû ðàçäåëåíû ïñåâäîùåëüþ. Ïî ýòîé æåïðè÷èíå ïîÿâëÿåòñÿ ùåëü â ñïåêòðå ïðèìåñíûõ çîíëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé. Ýòà ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòüîïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé �lo
(!;A��). Ïîëíîå ÷èñëîòàêèõ ñîñòîÿíèé âî âñåé ùåëè ðàâíî 0.758 ñîñòîÿíèéíà ñïèí è íà ïðèìåñíûé àòîì. Â ðåçóëüòàòå â ïëîò�íîñòÿõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âîçíèêàåò ïñåâäî�ùåëü, à íîðìàëüíîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ äèýëåêòðè�÷åñêèì.Ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñ-òîÿíèÿ â ëåãèðîâàííîì ñîåäèíåíèè ïðè íèçêèõ óðîâ�íÿõ ëåãèðîâàíèÿ è òåìïåðàòóðàõ ÿâëÿþòñÿ ñïèíî�âûå �ëóêòóàöèè, ïðåäñòàâëÿåìûå ïàðàìåòðîì �.Äëÿ òîãî ÷òîáû ÿñíî ïîêàçàòü ðîëü ñïèíîâûõ �ëóê�192



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :áà
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67 67 5432 1�èñ. 3. Ïëîòíîñòè ëîêàëüíûõ (à) è ðàñïðîñòðàíåí-íûõ (á ) ñîñòîÿíèé âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàïðè òåìïåðàòóðíîì ïåðåõîäå äèýëåêòðèê�ìåòàëë.Ëåãèðîâàíèå �èêñèðîâàíî, x = 0:03. Êðèâûå 1 �T = 80 Ê, 2 � T = 140 Ê, 3 � T = 160 Ê, 4 �T = 180 Ê, 5 � T = 200 Ê, 6 � T = 240 Ê, 7 �T = 300 Ê. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû òå æå, ÷òî è âñëó÷àå ðèñ. 2òóàöèé â îáðàçîâàíèè äèýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ,íà ðèñ. 2 ìû òàêæå ïðèâåëè ðàññ÷èòàííûå ïëîòíîñ-òè ñîñòîÿíèé (øòðèõîâûå êðèâûå), ïîëîæèâ � = 0.Â ðåçóëüòàòå ïñåâäîùåëü â ñïåêòðàëüíûõ ïëîòíî�ñòÿõ îòñóòñòâóåò, à ñîåäèíåíèå íàõîäèòñÿ â ñîñòîÿ�íèè ïëîõîãî ìåòàëëà, êîãäà íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìèñîñóùåñòâóþò çîíû êàê ëîêàëüíûõ, òàê è ðàñïðî�ñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé, ïðè÷åì ïîëíîå ÷èñëî ëîêàëü�íûõ �åðìèîíîâ â íåñêîëüêî ðàç áîëüøå ÷èñëà ðàñ�ïðîñòðàíåííûõ. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë â ýòîì ñî�ñòîÿíèè ëåæèò íà íàèáîëüøèõ ïèêàõ ïëîòíîñòåé ëî�êàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé, è îò÷åòëè�âî âèäíî åãî óìåíüøåíèå â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿ�íèè.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíî èçìåíåíèå ýëåêòðîííûõ ñïåê�òðîâ ëîêàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé ñðîñòîì òåìïåðàòóðû ïðè ïîñòîÿííîì ëåãèðîâàíèèx = 0:03. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ïàðàìåòð � óìåíü�øàåòñÿ, à äâå ïàðû çîí ëîêàëüíûõ �lo
(!;A � �)è ðàñïðîñòðàíåííûõ �ext(!;A � �) ñîñòîÿíèé ñáëè�æàþòñÿ è ïåðåêðûâàþòñÿ. Â ðåçóëüòàòå âåëè÷èíàïñåâäîùåëè óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû, àïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé âíóòðè íåå ðàñòåò. Òàêîå ïî�âåäåíèå ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè â êîíå÷íîì ñ÷åòåïðèâîäèò ê ïëàâíîìó òåìïåðàòóðíîìó ïåðåõîäó äè�ýëåêòðèê �ìåòàëë.Îòìåòèì òðè îñîáåííîñòè. Ïåðâàÿ ñîñòîèò â òîì,
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�èñ. 4. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñïèí-�ëóêòóà-öèîííîãî ïàðàìåòðà (a) è ïñåâäîùåëè (á ). Ïàðà-ìåòðû è óðîâåíü ëåãèðîâàíèÿ òå æå, ÷òî è â ñëó÷àåðèñ. 2÷òî â îáëàñòè ïñåâäîùåëè è, ñîîòâåòñòâåííî, âáëè�çè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðà�íåííûõ ñîñòîÿíèé ñóùåñòâåííî ìåíüøå ïëîòíîñòèëîêàëüíûõ ñîñòîÿíèé. Âòîðàÿ ñâÿçàíà ñ òåìïåðà�òóðíûìè çàâèñèìîñòÿìè ïñåâäîùåëè �PG è ïàðà�ìåòðà �. Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 4. Âåëè÷èíó �PG îïðåäåëÿëè ïî ïðîâàëó âñïåêòðàëüíûõ ïëîòíîñòÿõ. Ýòîò ïðîâàë íàáëþäàåò�ñÿ ïðè T < 200 K (êðèâûå 1�5 íà ðèñ. 3). Îí îò�÷åòëèâî âèäåí åùå ïðè T < 180 K. Ïðè TPG ïñåâ�äîùåëü èñ÷åçàåò (êðèâûå 6, 7 íà ðèñ. 3). Îäíàêîâàæíî òî, ÷òî ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ¾âûæèâàþò¿äî ñóùåñòâåííî áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóð. Òàê, ïðèT = 200 K èìååì � = 0:302, ò. å. ýòà âåëè÷èíàóìåíüøèëàñü âñåãî ëèøü íà 0.05 ïî ñðàâíåíèþ ñ ååçíà÷åíèåì ïðè T = 40 K. Òåìïåðàòóðà, ïðè êîòî�ðîé ñïèí-�ëóêòóàöèîííûé ïàðàìåòð � îáðàùàåòñÿâ íóëü, îáîçíà÷åíà íà ðèñ. 4à êàê T�. Òðåòüÿ îñîáåí�íîñòü ñâÿçàíà ñ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì. Åãî èç�ìåíåíèå âî âñåì òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå îò 40 äî350 K ñîñòàâèëî ïðèìåðíî 44 ìýÂ. Îí óâåëè÷èâà�åòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû äî T � 250 K, à äàëååóìåíüøàåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî íà 2 ìýÂ.Òàêæå áûëè ðàññ÷èòàíû ýëåêòðîííûå ñïåêòðû âçàâèñèìîñòè îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ x ïðè �èêñè�ðîâàííîé òåìïåðàòóðå. Â ýòîì ñëó÷àå ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû áëèçêè ê ïðåäñòàâëåííûì íà ðèñ. 3 çàèñêëþ÷åíèåì òîãî, ÷òî ýëåêòðîííûå ñïåêòðû ñìåùà�þòñÿ âïðàâî ïðè óâåëè÷åíèè x. Ïðè ïîñòîÿííîé òåì�ïåðàòóðå ñ ðîñòîì x ñíà÷àëà èñ÷åçàåò ïñåâäîùåëü âïëîòíîñòÿõ ñîñòîÿíèé âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöè�àëà (ðèñ. 5á ). Çàòåì, ïðè áîëüøèõ x, çàòóõàþò ñïè�íîâûå �ëóêòóàöèè (ðèñ. 5à). Cîîòâåòñòâåííî �! 0,13 ÆÝÒÔ, âûï. 1 193
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòè ñïèí-�ëóêòóàöèîííîãî ïàðà-ìåòðà (a) è ïñåâäîùåëè (á ) îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå T = 40 K. Îñòàëüíûåïàðàìåòðû òå æå, ÷òî è â ñëó÷àå ðèñ. 2à ëåãèðîâàííîå ñîåäèíåíèå ïåðåõîäèò â ñîñòîÿíèåïàðàìàãíèòíîãî ïëîõîãî ìåòàëëà, â êîòîðîì íà ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè ñîñóùåñòâóþò çîíû ëîêàëüíûõ èðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé, ïðè÷åì ïëîòíîñòü ëî�êàëüíûõ ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèò ïëîò�íîñòü ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé (ñì. ðèñ. 2). Õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ðàñòåò ñ ðîñòîì x, è åãî ñäâèãñîñòàâèë 155 ìýÂ ïðè èçìåíåíèè óðîâíÿ ëåãèðîâà�íèÿ îò 0.03 äî 0.21.Òàêèì îáðàçîì, â ñëó÷àå ïîñòîÿííîé òåìïåðàòó�ðû ïðè óâåëè÷åíèè ëåãèðîâàíèÿ ñíà÷àëà ñõëîïûâà�åòñÿ ïñåâäîùåëü, à çàòåì, ïðè áîëüøèõ x, çàòóõà�þò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè. Ïðè ïîñòîÿííîì óðîâíåëåãèðîâàíèÿ òåìïåðàòóðà TPG(x), ïðè êîòîðîé èñ�÷åçàåò ïñåâäîùåëü, ìåíüøå òåìïåðàòóðû T�(x), ïðèêîòîðîé èñ÷åçàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè. Ïîýòîìóâ ýêñïåðèìåíòàõ, â êîòîðûõ èçìåðÿåòñÿ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé (íàïðèìåð, â òóííåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè),ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ñõëîïûâàíèå ïñåâäîùåëè áóäåòíàáëþäàòüñÿ ïðè T � TPG(x). Íî ñïèíîâûå �ëóêòó�àöèè âûæèâàþò äî ñóùåñòâåííî áîëåå âûñîêèõ òåì�ïåðàòóð. Îíè áóäóò ïðèâîäèòü ê îñîáåííîñòè â ýëåê�òðîïðîâîäíîñòè ïðè òåìïåðàòóðå T�(x), êàê ýòî áó�äåò ïîêàçàíî íèæå.6. ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ�ÌÅÒÀËËÍà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû âû÷èñëåííûå òåìïåðà�òóðíûå çàâèñèìîñòè óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ � == 1=� ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ïðè ðàçëè÷íûõóðîâíÿõ ëåãèðîâàíèÿ. Ïðè x = 0:03 (ðèñ. 6a) ïå�ðåõîä îò ïîëóïðîâîäíèêîâîãî òèïà òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ, êîãäà ñîïðî�
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�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâëåíèÿïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ïðè óðîâíÿõ ëåãèðîâà-íèÿ x = 0:03 (à) è x = 0:10, 0:15, 0:30 (á )òèâëåíèå ðàñòåò ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû, ê ìå�òàëëè÷åñêîìó òèïó, äëÿ êîòîðîãî ñîïðîòèâëåíèå ïî�÷òè ëèíåéíî ðàñòåò ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû, ïðîèñ�õîäèò âáëèçè òåìïåðàòóðû T � � 250 Ê. Ïîÿâëåíèåýòîãî ïåðåõîäà ñâÿçàíî ñ çàòóõàíèåì ñïèíîâûõ �ëóê�òóàöèé â ëåãèðîâàííîì ñîåäèíåíèè. Ýòîò âûâîä ñòà�íîâèòñÿ íàãëÿäíûì ïðè ñðàâíåíèè òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè � ïðè x = 0:03 ñ òåìïåðàòóðíîé çàâè�ñèìîñòüþ ïàðàìåòðà � ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé, ïîêà�çàííîé íà ðèñ. 4 äëÿ òîãî æå óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ.Âèäíî, ÷òî �! 0 ïðè òåìïåðàòóðå T�, êîòîðàÿ áëèç�êà ê T � äëÿ ýòîãî óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ.Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïñåâäîùåëü �PG â ñïåêòðåîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðè x = 0:03 èñ÷åçà�åò ïðè ñóùåñòâåííî áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ,TPG � 180 K (ñì. ðèñ. 4). Ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå óæåèìååòñÿ ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå, íî îíî íåîáû÷íîòåì, ÷òî â íåì ïðèñóòñòâóþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè.Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû îíè ýàòóõàþò, à ñîïðîòèâëå�íèå ïðîäîëæàåò óìåíüøàòüñÿ âïëîòü äî òåìïåðàòó�ðû T�(x).Ñ ðîñòîì óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ óæå ïðè íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ ïîÿâëÿåòñÿ êîíå÷íàÿ ïëîòíîñòüîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè ïñåâäîùåëè(ñì. ðèñ. 3). Tåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü óäåëüíî�ãî ñîïðîòèâëåíèÿ � ïðè x = 0:10 ïîêàçàíà íàðèñ. 6á. Çäåñü ñóùåñòâóþò äâà ïåðåõîäà äèýëåê�òðèê �ìåòàëë. Â îáëàñòè âûñîêèõ òåìïåðàòóð èìå�åòñÿ ïåðåõîä äèýëåêòðèê � ïàðàìàãíèòíûé ìåòàëë.Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà T � � 200 K õîðîøî êîððå�ëèðóåò ñ òåìïåðàòóðîé T� äëÿ x = 0:10.Êðîìå òîãî, ïðè x = 0:10 â îáëàñòè íèçêèõ òåì�ïåðàòóð èìååòñÿ ìàêñèìóì ñîïðîòèâëåíèÿ (ðèñ. 6á ),194



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006 Ïñåâäîùåëü è ïåðåõîäû äèýëåêòðèê �ìåòàëë : : :
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�èñ. 7. Òåìïåðàòóðíîå èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ñî-ñòîÿíèé íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïðè x = 0:10 äëÿëîêàëüíûõ (1 ) è ðàñïðîñòðàíåííûõ (2 ) ñîñòîÿíèé.Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ðàñ÷åòà òå æå, ÷òî è â ñëó÷àåðèñ. 2êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó ìåòàëë � äèýëåêò-ðèê ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Ýòîò ïåðåõîä ñâÿçàí ñ èç�ìåíåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âíóòðè ïñåâäîùåëè.Â åå îáëàñòè ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõíîñòèÔåðìè êîíå÷íà è ðàñòåò ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòó�ðû, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 7. Â ðåçóëüòàòå ïðè íèçêèõòåìïåðàòóðàõ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâ�ëåíèÿ èìååò ìåòàëëè÷åñêèõ õàðàêòåð.Ïîñêîëüêó ïåðåõîä ìåòàëë � äèýëåêòðèê â îáëàñ-òè íèçêèõ òåìïåðàòóð ñâÿçàí ñ ïñåâäîùåëüþ è èç�ìåíåíèåì â íåé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, åãî ìîæíî íà�çâàòü ïñåâäîùåëåâûì ïåðåõîäîì.Îòìåòèì, ÷òî òàêèå äâà ïåðåõîäà äèýëåêò-ðèê �ìåòàëë äåéñòâèòåëüíî íàáëþäàþòñÿ â íå-äîäîïèðîâàííîé îáëàñòè �àçîâîé äèàãðàììûñîåäèíåíèÿ La2�xSrxCuO4. Ñ ýòîé öåëüþ èíòåðåñíîñðàâíèòü ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà, ïîêàçàííûå íà ðèñ. 6áïðè x = 0:10, ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè[5℄, ïðèâåäåííûìè íà ðèñ. 1 äëÿ ìîíîêðèñòàëëàLa2�xSrxCuO4 ñ x = 0:07.Ñ ðîñòîì óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ ìàêñèìóì ñîïðî�òèâëåíèÿ â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð ñáëèæàåòñÿñ ìèíèìóìîì ñîïðîòèâëåíèÿ â îáëàñòè âûñîêèõ òåì�ïåðàòóð T � T�. Ýòî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî íà ðèñ. 6áäëÿ ñëó÷àÿ x = 0:15.Ïðè âûñîêèõ óðîâíÿõ ëåãèðîâàíèÿ ñîïðîòèâëå�

íèå ìîíîòîííî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû(ðèñ. 6á äëÿ x = 0:30), êàê ýòîãî è ñëåäóåò îæèäàòüäëÿ ïëîõîãî ïàðàìàãíèòíîãî ìåòàëëà.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîãî èññëåäîâàíèÿ îáíàðó�æåíî ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå è ïëàâíûå ïåðåõî�äû äèýëåêòðèê �ìåòàëë â ïðèìåñíûõ çîíàõ ëåãèðî�âàííûõ ïîëóïðîâîäíèêîâ ïðè èçìåíåíèè êàê òåìïå�ðàòóðû, òàê è óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ. Äëÿ îïèñàíèÿïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëüÀíäåðñîíà �Õîëñòåéíà, â êîòîðîé ó÷èòûâàåòñÿ àí�ñàìáëü ïðèìåñíûõ óçëîâ, ñëó÷àéíûì îáðàçîì ðàñ�ïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé ðåøåòêå, è ó÷òåíû ýëåê�òðîííûå êîððåëÿöèè íà ïðèìåñíûõ îðáèòàëÿõ. Èòî�ãîâàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 8,ãäå ñòðåëêàìè óêàçàíû èçó÷åííûå ïåðåõîäû.Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ äèýëåê�òðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè íèçêèõ óðîâíÿõ ëåãèðî�âàíèÿ ïîëóïðîâîäíèêà è íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ÿâëÿ�þòñÿ ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè. Ïðè ýòîì â ïðèìåñíûõçîíàõ ëîêàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé îò�êðûâàåòñÿ ïñåâäîùåëü, â êîòîðîé ðàñïîëîæåí õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë. Ïñåâäîùåëü õàðàêòåðèçóåòñÿýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòüþ ñ íèçêîé ïëîòíîñòüþ îäíî�
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�èñ. 8. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ïðèìåñíîãî ïîëóïðî-âîäíèêà â çàâèñèìîñòè îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ x.Êðèâàÿ T�(x) îïðåäåëÿåòñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ�(x; T�) = 0; êðèâàÿ TPG(x) � ðåøåíèåì óðàâíå-íèÿ �PG(x; TPG) = 0195 13*



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 1, 2006÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ïîñòîÿííîì óðîâíå ëåãè�ðîâàíèÿ òåìïåðàòóðà TPG(x), ïðè êîòîðîé èñ÷åçàåòïñåâäîùåëü, ìåíüøå òåìïåðàòóðû T�(x), ïðè êîòî�ðîé èñ÷åçàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè. Ïðè T > T�(x)ïðèìåñíûé ïîëóïðîâîäíèê ïåðåõîäèò â ñîñòîÿíèåïàðàìàãíèòíîãî ïëîõîãî ìåòàëëà, ó êîòîðîãî íà ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè ñîñóùåñòâóþò ïðèìåñíûå çîíû ëî�êàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àåïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðû ïðè óâåëè÷åíèè ëåãèðîâà�íèÿ ñíà÷àëà ñõëîïûâàåòñÿ ïñåâäîùåëü, à çàòåì, ïðèáîëüøèõ x, çàòóõàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè.Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ ïðè�ìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà íàéäåíû äâà ðàçëè÷íûõïåðåõîäà äèýëåêòðèê �ìåòàëë, ïðè êîòîðûõ ïðî�èñõîäèò èçìåíåíèå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòèñîïðîòèâëåíèÿ îò ïîëóïðîâîäíèêîâîãî òèïà ê ìå�òàëëè÷åñêîìó òèïó. Ïåðâûé ïåðåõîä äèýëåêòðèê !! ïëîõîé ìåòàëë èìååò ìåñòî ïðè T �(x) � T�(x)è îáóñëîâëåí çàòóõàíèåì ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèéâ ïðèìåñíîì ïîëóïðîâîäíèêå. Âòîðîé (ïñåâäîùå�ëåâîé) ïåðåõîä ïëîõîé ìåòàëë ! äèýëåêòðèê âîáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð ñâÿçàí ñ ïñåâäîùåëüþè òåìïåðàòóðíûì èçìåíåíèåì â íåé ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �04-02-17474à).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. T. Timusk and B. Statt, Rep. Progr. Phys. 62, 61(1999).2. J. L. Tallon and J. W. Loram, Physi
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