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ÂÎËÍÎÂÀß ÔÓÍÊÖÈß ÁÎÇÎÍÀ È ÝÍÅ��Èß ÊÎÍÄÅÍÑÀÖÈÈÂ ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÅÌ ÑÎÑÒÎßÍÈÈÏ�ÈÌÅÑÍÛÕ ÏÎËÓÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÎÂÀ. È. Àãà�îíîâ *, Ý. À. Ìàíûêèí�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 16 àâãóñòà 2005 ã.Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â ïðèìåñíûõ ïîëóïðîâîäíèêàõ, ó êîòîðûõ ñâåðõ-ïðîâîäÿùàÿ ùåëü îòêðûâàåòñÿ â ñïåêòðå îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé, ïîÿâëÿþùèõñÿ ïðè ëåãèðîâàíèè âîáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû. Äëÿ îïèñàíèÿ ïðèìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëüÕîëñòåéíà �Àíäåðñîíà. Íàéäåííàÿ çàâèñèìîñòü ðàçìåðà âîëíîâîé �óíêöèè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ â ïåðåäîïèðîâàííîé îáëàñòè �àçîâîé äèà-ãðàììû ñîãëàñóåòñÿ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ La2�xSrxCuO4. Óñòàíîâëåíî, ÷òîèçìåíåíèå òåìïåðàòóðû T < T ñêàçûâàåòñÿ òîëüêî íà åñòåñòâåííîé íîðìèðîâêå âîëíîâîé �óíêöèè áîçî-íîâ, êîòîðàÿ íîðìèðîâàíà íà èõ êîíöåíòðàöèþ, à ðàçìåð âîëíîâîé �óíêöèè íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû.Òåîðåòè÷åñêè ïîëó÷åííûå ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè è ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ïðè ïåðåõîäå ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë âáëèçè îáëàñòè îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûìè äëÿLa2�xSrxCuO4.PACS: 74.20.-z, 74.72.-h1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍàèáîëåå âàæíûé âîïðîñ, îòâåò íà êîòîðûé íà�ïðÿìóþ ñâÿçàí ñ ïîíèìàíèåì �èçèêè �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ â êóïðàòàõ, ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû âûÿñíèòü êà�êîâà ïðèðîäà ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â ýòèõ ëåãèðîâàííûõ ïîëóïðî�âîäíèêàõ. Äî ñèõ ïîð îòñóòñòâóåò îäíîçíà÷íûé îò�âåò íà ýòîò âîïðîñ. Áûëî ïðåäëîæåíî äâà àëüòåðíà�òèâíûõ ñöåíàðèÿ ïåðåñòðîéêè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðàâ ëåãèðîâàííûõ êóïðàòàõ [1, 2℄. Ñòàíäàðòíûå ïîäõî�äû, îñíîâàííûå íà ìîäåëüíûõ ãàìèëüòîíèàíàõ Õàá�áàðäà äëÿ îïèñàíèÿ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ýëåê�òðîííûõ ñèñòåì, ïðåäïîëàãàþò ïåðâûé ñöåíàðèé, ñî�ãëàñíî êîòîðîìó õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñìåùàåòñÿèç çàïðåùåííîé çîíû â êðàé îäíîé èç ðàçðåøåííûõçîí óæå ïðè ìàëûõ óðîâíÿõ ëåãèðîâàíèÿ. Èçâåñòíî,÷òî ýòè ìîäåëè íå ìîãóò äàòü óäîâëåòâîðèòåëüíîãîîáúÿñíåíèÿ âñåé ñîâîêóïíîñòè äîñòóïíûõ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ [2℄.�åçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ëåãèðîâàííûõ êóïðà�*E-mail: aai�isssph.kiae.ru

òîâ ðàçëè÷íûìè ìåòîäèêàìè ïîäòâåðæäàþò âòîðîéñöåíàðèé, ñîãëàñíî êîòîðîìó ïðè ïåðåõîäå îò äè�ýëåêòðè÷åñêîé �àçû ê ïðîâîäÿùåé âîçíèêàåò ïëîò�íîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â îá�ëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîé çîíû [2�5℄. Ïðè ýòîìõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íàõîäèòñÿ â ýòèõ ùåëåâûõ ñî�ñòîÿíèÿõ è åãî ïîëîæåíèå ñëàáî ìåíÿåòñÿ ïðè ëåãè�ðîâàíèè. Â ýòîì ñëó÷àå êàê ïñåâäîùåëü â íîðìàëü�íîì ñîñòîÿíèè â íåäîäîïèðîâàííîé îáëàñòè �àçîâîéäèàãðàììû, òàê è ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü îòêðûâà�þòñÿ â ñïåêòðå ýòèõ ãëóáîêèõ ùåëåâûõ ñîñòîÿíèé,ïîÿâëÿþùèõñÿ ïðè ëåãèðîâàíèè êóïðàòîâ.Èçâåñòíû íåñêîëüêî òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ, âêîòîðûõ ÂÒÑÏ è ïñåâäîùåëü ñâÿçûâàþòñÿ ñ ïîÿâ�ëåíèåì ùåëåâûõ ñîñòîÿíèé â êóïðàòàõ. Ïðåäëîæå�íà òåîðèÿ, â êîòîðîé ýòè ñîñòîÿíèÿ àññîöèèðóþòñÿñî ñòðàéïàìè èëè, â áîëåå îáùåì ñìûñëå, ñ çàðÿäî�âîé íåîäíîðîäíîñòüþ â êóïðàòàõ [5, 6℄. Ïðåäïîëî�æåíèå î ïðîñòðàíñòâåííîé íåîäíîðîäíîñòè ðàñïðå�äåëåíèÿ íîñèòåëåé çàðÿäà â CuO2-ïëîñêîñòÿõ ïðè èõïåðåìåííîì çàïîëíåíèè ïîçâîëèëî îáúÿñíèòü òîí�êóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðà ìàãíèòíîãî ðàññåÿíèÿ íåé�895



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006òðîíîâ [5, 7, 8℄. Îäíàêî áûëà ïðåäñòàâëåíà è äðóãàÿâîçìîæíîñòü îïèñàíèÿ íàáëþäàåìîãî ðàñùåïëåíèÿáðýããîâñêîãî ïèêà ïðè äîïèðîâàíèè â ìîäåëè Ôåðìèñèñòåìû ñ îäíîðîäíûì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðåäå�ëåíèåì íîñèòåëåé çàðÿäà â êóïðàòíûõ ïëîñêîñòÿõè ñóùåñòâåííî àíèçîòðîïíûì â ïðîñòðàíñòâå âîëíî�âûõ âåêòîðîâ [9℄.Íåäàâíî áûë ïðåäëîæåí íîâûé ïîäõîä äëÿÂÒÑÏ-ìàòåðèàëîâ [10, 11℄, îñíîâàííûé íà òîì, ÷òîñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ñîõðàíÿåòñÿ ãëóáîêî âäèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè, ñîñóùåñòâóåò ñ àíòè��åððîìàãíèòèçìîì êóïðàòîâ ïðè ìàëûõ óðîâíÿõäîïèðîâàíèÿ, íî íå ïðîÿâëÿåò ñåáÿ ëèøü èç-çà ðàç�ðóøåíèÿ äàëüíåãî ïîðÿäêà. Ïîñêîëüêó îòñóòñòâóþòóáåäèòåëüíûå äàííûå î âîçìîæíîñòè ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè â ìîäåëÿõ Õàááàðäà (ñì. ðàáîòó [10℄ è ññûëêèâ íåé), âìåñòî äèàãîíàëèçàöèè êîí�ëèêòóþùèõãàìèëüòîíèàíîâ äëÿ ìîäåëè ïëîñêîé êâàäðàòíîéðåøåòêè óçëîâ áûë èñïîëüçîâàí ïîäõîä ÁÊØ,äîïîëíåííûé òåì, ÷òî â âîëíîâóþ �óíêöèþ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ââåäåí ïðîåêöèîííûé îïåðàòîð,ó÷èòûâàþùèé êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå �åðìè�îíîâ íà óçëàõ. Â ýòîé ìîäåëè âîçíèêàåò ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé â îáëàñòè ùåëè Ìîòòà �Õàááàðäà, àõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå áóäåò ðåçêî ìåíÿòüñÿíà âåëè÷èíó ïîðÿäêà ùåëè ñ ðîñòîì ëåãèðîâà�íèÿ [10℄. Îäíàêî â ýòîé ìîäåëè ùåëåâàÿ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé îñòàåòñÿ êîíå÷íîé äàæå ïðè îòñóòñòâèèëåãèðîâàíèÿ. Â òî æå âðåìÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîåèññëåäîâàíèå ñòðóêòóðíîãî ïèêà ïëîòíîñòè ùåëå�âûõ ñîñòîÿíèé ñ èçìåíåíèåì óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿïîêàçàëî, ÷òî ïëîùàäü ïîä íèì ïðîïîðöèîíàëüíàóðîâíþ ëåãèðîâàíèÿ (ñì. ðàáîòó [12℄ è ññûëêè âíåé).Äëÿ èçó÷åíèÿ ÂÒÑÏ-ïðîáëåìû âàæíóþ ðîëü èã�ðàåò ìåõàíèçì ëåãèðîâàíèÿ. Â òåîðèÿõ �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ, êîíòðîëèðóåìûõ ïåðåìåííûì çàïîëíåíèåìêóïðàòíûõ ïëîñêîñòåé, ïîñòóëèðóåòñÿ, ÷òî àòîìûïðèìåñè ïîñòàâëÿþò íîñèòåëè çàðÿäà, êîòîðûå ñâî�áîäíî ìèãðèðóþò â êóïðàòíûå ñëîè, ìåíÿÿ ÷èñëîíîñèòåëåé çàðÿäà íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ðåøåò�êè [13, 14℄. Êàê èçâåñòíî, ýòî ïðèâîäèò ê ïåðåñêî�êó õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ÷åðåç ùåëü êàê ïðè äû�ðî÷íîì, òàê è ïðè ýëåêòðîííîì ëåãèðîâàíèè [4, 15℄,òàê ÷òî ïðîèñõîäèò ìåòàëëèçàöèÿ îäíîé èç ðàçðå�øåííûõ çîí èñõîäíîãî ñîåäèíåíèÿ.Íàìè áûëà ïðåäñòàâëåíà òåîðèÿ ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè â ïðèìåñíûõ çîíàõ ëåãèðîâàííûõ ïîëóïðîâîä�íèêîâ, â êîòîðûõ íîñèòåëè çàðÿäà, ââîäèìûå ïðè�ìåñüþ, èñõîäíî ñâÿçàíû ñ ïðèìåñíûìè èîíàìè [16℄.Îáîñíîâàíèåì òàêîãî ìåõàíèçìà ëåãèðîâàíèÿ äëÿÂÒÑÏ-ìàòåðèàëîâ ñëóæàò ìíîãî÷èñëåííûå ýêñïåðè�

ìåíòàëüíûå äàííûå (ñì. ðàáîòó [16℄ è ññûëêè â íåé).Èñõîäíûå ÂÒÑÏ-ìàòåðèàëû ÿâëÿþòñÿ, êàê ïðàâè�ëî, àíòè�åððîìàãíåòèêàìè. Ïðè ýòîì òåìïåðàòóðàÍååëÿ ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ.Òàê, â La2�xSrxCuO4 ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå èñ�÷åçàåò ïðè óðîâíå ëåãèðîâàíèÿ x = 0:02 è ïðèçíà÷åíèÿõ x � 0:05 èìåþò ìåñòî ïåðåõîäû èçîëÿ�òîð � ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë â ïàðàìàãíèòíîé �à�çå ëåãèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿ.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèåñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â ïðèìåñíûõ ïîëóïðî�âîäíèêàõ, ó êîòîðûõ ïðè ïåðåõîäå îò äèýëåêòðè÷å�ñêîé �àçû ê ïðîâîäÿùåé âîçíèêàåò ïëîòíîñòü îä�íî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñ�õîäíîé çàïðåùåííîé çîíû. Äëÿ îïèñàíèÿ ïðèìåñ�íîãî ïîëóïðîâîäíèêà èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü Õîëñòåé�íà �Àíäåðñîíà, â êîòîðîé ó÷èòûâàåòñÿ àíñàìáëüïðèìåñíûõ óçëîâ, ñëó÷àéíûì îáðàçîì ðàñïðåäåëåí�íûõ â èñõîäíîé ðåøåòêå, è ó÷òåíû ýëåêòðîííûå êîð�ðåëÿöèè íà ïðèìåñíûõ îðáèòàëÿõ. Â ïåðåäîïèðîâàí�íîé îáëàñòè �àçîâîé äèàãðàììû ïðîâîäèòñÿ èññëå�äîâàíèå âîëíîâîé �óíêöèè êîíäåíñàòà â çàâèñèìî�ñòè îò òåìïåðàòóðû è óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ, à òàêæåýíåðãèè êîíäåíñàöèè è ñêà÷êà òåïëîåìêîñòè ïðè ïå�ðåõîäå ñâåðõïðîâîäíèê � ïëîõîé ìåòàëë â ïðèìåñíîìïîëóïðîâîäíèêå. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñ äàííûìèäëÿ La2�xSrxCuO4.2. ÌÎÄÅËÜÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÝëåêòðîííûé ñïåêòð â La2CuO4 âáëèçè ùå�ëè îïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîì CuO2-ðåøåòêîé. ÂLa2�xSrxCuO4 êóïðàòíûé ñëîé CuO2 íàõîäèòñÿìåæäó äâóìÿ ïðîìåæóòî÷íûìè ñëîÿìè ñîñòàâàLa1�x=2Srx=2O. Ïðèìåñíûå îðáèòàëè, ïîÿâëåíèåêîòîðûõ ñâÿçàíî ñ çàìåùåíèåì èîíîâ La èîíàìè Sr,ïðèæàòû ê êóïðàòíîìó ñëîþ, à èõ öåíòðû ðàñïîëî�æåíû âíå CuO2-ïëîñêîñòè. Ïðè äîïîëíåíèè áàçèñàîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé CuO2-ïëîñêîñòè ïðèìåñ�íûìè ñîñòîÿíèÿìè â ãàìèëüòîíèàíå ïîÿâëÿåòñÿ÷ëåí, îòâå÷àþùèé ãèáðèäèçàöèè ìåæäó çîííûìèñîñòîÿíèÿìè è ïðèìåñíûìè îðáèòàëÿìè. Ó÷èòûâàÿñèëüíóþ àíèçîòðîïèþ �èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêêóïðàòîâ, ìû íå áóäåì ðàññìàòðèâàòü ïåðåíîñçàðÿäà ïîïåðåê ñëîåâ CuO2.Ñòðóêòóðà Nd2CuO4 ÿâëÿåòñÿ ïîäîáíîéLa2CuO4 çà èñêëþ÷åíèåì ïîçèöèé àòîìîâ Oâíå CuO2-ïëîñêîñòåé. Â Nd2�xCexCuO4 çàìåùåíèåàòîìîâ Nd3+ àòîìàìè Ce4+ ìîæåò ïðèâåñòè êâîçíèêíîâåíèþ îäíîêðàòíî çàïîëíåííîãî ãëóáîêîãîïðèìåñíîãî ñîñòîÿíèÿ.896



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006 Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áîçîíà è ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè : : :Îáîáùàÿ îäíîóçåëüíóþ ìîäåëü Àíäåðñîíà �Õàë-äàéíà [17℄ 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 òèïà (ëîêàëüíàÿ ìîäà)íà ïðèìåñíûõ óçëàõ, ãàìèëüòîíèàí ïðåäñòàâëåííîéìîäåëè ìîæíî çàïèñàòü â âèäåH =Xk� "knk� +Xj� "0nj� ++Xj Unj�nj;�� +Xj;k� fVkja+k�aj� +H..g++Xj� �~
nj�(bj + b+j ) +Xj ~
�b+j bj + 12� : (1)Çäåñü îïåðàòîð ÷èñëà ÷àñòèö nk� = a+k�ak� îòíîñèò�ñÿ ê èñõîäíîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà ñ çàêîíîì äèñ�ïåðñèè "k; k � âîëíîâîé âåêòîð; � ="; # � ñïèíî�âûé èíäåêñ; îïåðàòîð ÷èñëà ÷àñòèö nj� = a+j�aj� îò�íîñèòñÿ ê àíñàìáëþ óçëîâ, ñëó÷àéíûì îáðàçîì ðàñ�ïðåäåëåííûõ â èñõîäíîé ðåøåòêå ïîëóïðîâîäíèêà;"0 � çàòðàâî÷íàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ëîêàëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ íà óçëå; j � íîìåð óçëà; U � âíó�òðèóçåëüíàÿ ýëåêòðîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ;Vkj � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ãèáðèäèçàöèè,Vkj = Vkl exp(ik �Rj);ãäåRj � ðàäèóñ-âåêòîð ïðèìåñíîãî j-öåíòðà; � ïðåä�ñòàâëÿåò ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå; b+j �îïåðàòîð ðîæäåíèÿ ëîêàëüíîãî �îíîíà íà óçëå.Â ìîäåëè (1) èñïîëüçóåòñÿ îäíîçîííîå ïðèáëè�æåíèå äëÿ ïîëóïðîâîäíèêà. Ýòî âûçâàíî òåì, ÷òî÷èñëåííûé àíàëèç ïðåäñòàâëåííûõ íèæå àíàëèòè�÷åñêèõ ðåøåíèé çàìêíóòûõ ñèñòåì óðàâíåíèé äëÿ�óíêöèé �ðèíà óäàëîñü ïðîâåñòè òîëüêî â ýòîì ïðè�áëèæåíèè.Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ ãàìèëüòîíèàíà (1) çà�âèñÿò îò èñõîäíîãî óçåëüíîãî çàïîëíåíèÿ 2A0 == hjjnj;"+nj;#jji. Áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñëó÷àé îäíî�ãî ýëåêòðîíà íà ïðèìåñíóþ îðáèòàëü 2A0 = 1. Ïîë�íîå ÷èñëî ïðèìåñíûõ óçëîâ Nim = Pj ïðåäñòàâèìâ âèäå Nim = xNt, ãäå Nt � ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿ�íèé â çàòðàâî÷íîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà, à x áóäåìðàññìàòðèâàòü êàê óðîâåíü ëåãèðîâàíèÿ.Äëÿ âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ìîäå�ëè (1) êëþ÷åâàÿ ðîëü îòâîäèòñÿ îáðàçîâàíèþ ëî�êàëüíûõ áîçîí-�åðìèîííûõ ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèéíà ïðèìåñíûõ óçëàõ [16℄. Â ýòîì ñëó÷àå óçåëüíîåñîñòîÿíèå èìååò âèäj	i = (A� �2)1=2j	F i+ � exp (i�)j	Bi; (2)

ãäå A � ñðåäíåå çàïîëíåíèå óçåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ;j	F i � äâóõ÷àñòè÷íîå �åðìèîííîå ñîñòîÿíèå íà óç�ëå; � � àìïëèòóäà óçåëüíîãî ñèíãëåòíîãî áîçîííîãîñîñòîÿíèÿ j	Bi. Âåëè÷èíîé �2 îïðåäåëÿåòñÿ âåðîÿò�íîñòü íàõîæäåíèÿ çàðÿæåííîãî áîçîíà íà óçëå.Â ñëó÷àå îáðàçîâàíèÿ óçåëüíûõ áîçîí-�åðìèîí-íûõ ñîñòîÿíèé (2) ñ � 6= 0 ãèáðèäèçàöèÿ â (1) ïðèâå�äåò ê äâóõ÷àñòè÷íûì ïåðåõîäàì ïî ïðèìåñíîìó àí�ñàìáëþ: ëîêàëüíûé áîçîí íà j-óçëå ! (�k;k)-ïàðàêâàçè÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè ñ ïîêîÿùèìñÿöåíòðîì èíåðöèè ! ëîêàëüíûé áîçîí íà j1-óçëå èòàê äàëåå. Òàêèå ïåðåõîäû ëîêàëüíûõ óçåëüíûõ ñèí�ãëåòíûõ áîçîíîâ âûçîâóò ïîÿâëåíèå ðàñïðîñòðàíåí�íûõ çàðÿæåííûõ áîçîíîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ âîçíèê�íîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè [18℄.Ïðè òåìïåðàòóðå íèæå T(x) ðàñïðîñòðàíåííûåçàðÿæåííûå áîçîíû êîíäåíñèðóþòñÿ íà îñíîâíîéóðîâåíü, õàðàêòåðèçóþùèéñÿ òåì, ÷òî âñå ñâÿçàííûåïàðû âõîäÿò â âîëíîâóþ �óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-íèÿ â îäíîì è òîì æå âíóòðåííåì ñîñòîÿíèè ñ ïîêî�ÿùèìñÿ öåíòðîì èíåðöèè. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îòíî�ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ïàðû f (+)(r1 � r2) îäíà è òàæå äëÿ âñåõ ïàð êîíäåíñàòà. Âàæíûé ìîìåíò â ýòîéòåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîòåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé âïåðâûå âîçíèêàåò òàêàÿíåóñòîé÷èâîñòü, ñâÿçàíà ñ òåìïåðàòóðîé, ïðè êîòî�ðîé âîçíèêàþò óçåëüíûå áîçîí-�åðìèîííûå ñìåøàí�íûå ñîñòîÿíèÿ (2) â ëåãèðîâàííîì ïîëóïðîâîäíèêå.3. ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÅÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ�àññìîòðåíèå ïðîâîäèòñÿ â òåðìîäèíàìè÷åñêèõïåðåìåííûõ, ãäå çàäàíî ïîëíîå ÷èñëî �åðìèîíîâ âëåãèðîâàííîé ñèñòåìå. Â ñòàíäàðòíîì ïðåäñòàâëå�íèè �óíêöèè �ðèíà îïðåäåëÿþòñÿ êàê [19℄g��1(�; �1; � � �1) = �hT�f~a��(�)~�a�1�(�1)gi;f (+)��1(�; �1; � � �1) = hT�f~�a��(�)~�a�1�(�1)gi;ãäå � = j;k è h: : : i îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî �èááñó.Äëÿ ìîäåëè (1) çàìêíóòàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèéäëÿ �óíêöèé �ðèíà áûëà ïîëó÷åíà â ðàáîòå [16℄.Ïðè ýòîì óðàâíåíèÿ äëÿ �óíêöèé �ðèíà ñ ïåðâûìj-ïàðàìåòðîì g��1(j; �; �) è f (+)��1(j; �; �) áûëè âûâå�äåíû â äâóõ ïðèáëèæåíèÿõ, êîòîðûå òàêæå èñïîëü�çîâàëèñü â òåîðèè Ýëèàøáåðãà [20℄. Äëÿ ïîÿâëÿ�þùèõñÿ äâóõ÷àñòè÷íûõ �óíêöèé �ðèíà èñïîëüçî�âàëèñü ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ è çàòðàâî÷íàÿýëåêòðîí-�îíîííàÿ âåðøèíà â ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè-÷åñêèõ ÷àñòÿõ.7 ÆÝÒÔ, âûï. 5 897



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006Îäíèì èç âçàèìîñîãëàñîâàííûõ ïàðàìåòðîâ ýòîéñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ ïàðàìåòð �(x; T ), êîòîðûì îïðå�äåëÿþòñÿ ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèé â ëåãèðîâàííîì ñîåäèíåíèè [16℄:� = g#"(j; j; � ! 0): (3)Óðàâíåíèå �(x; T ) = 0 îïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðóT�(x), ïðè êîòîðîé çàòóõàþò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèèâ ýëåêòðîííî-êîððåëèðîâàííîé ñèñòåìå (1). Íà �àçî�âîé äèàãðàììå òåìïåðàòóðà � óðîâåíü ëåãèðîâàíèÿäëÿ íîðìàëüíûõ ñîñòîÿíèé êðèâàÿ T�(x) ðàçäåëÿåòýòó äèàãðàììó íà íåäîäîïèðîâàííóþ è ïåðåäîïèðî�âàííóþ îáëàñòè, à òàêæå îïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðóT �(x) � T�(x), ïðè êîòîðîé èìååò ìåñòî ïëàâíûé ïå�ðåõîä èçîëÿòîð � ïàðàìàãíèòíûé ïëîõîé ìåòàëë [21℄.Ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå T �(x) ïðîèñõîäèò ïåðåõîä îòïîëóïðîâîäíèêîâîãî òèïà ïðîâîäèìîñòè ê ìåòàëëè�÷åñêîìó.Áûëî ïîêàçàíî [16℄, ÷òî â íåäîäîïèðîâàííîé ÷àñ-òè �àçîâîé äèàãðàììû, ãäå ñóùåñòâåííû ñïèíîâûå�ëóêòóàöèè, ìîæåò ñóùåñòâîâàòü ñìåøàííîå ñâåðõ�ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå, â êîòîðîì ñîñóùåñòâóþò ñèí�ãëåòíûé è òðèïëåòíûé êàíàëû ñïàðèâàíèÿ êâàçè�÷àñòèö. Ýòîò ðåçóëüòàò î âîçìîæíîñòè ñìåøàííî�ãî ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â ñèëüíî ëåãèðîâàí�íîì ïîëóïðîâîäíèêå íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ îáùèìçàêëþ÷åíèåì, ÷òî òàêîå âîçìîæíî ëèøü â òîì ñëó�÷àå, åñëè ñèììåòðèÿ òâåðäîãî òåëà íå âêëþ÷àåò ïðî�ñòðàíñòâåííóþ ñèììåòðèþ ïî îòíîøåíèþ ê èíâåð�ñèè.Â ïåðåäîïèðîâàííîé îáëàñòè (� = 0) èìååò ìå�ñòî òîëüêî ñèíãëåòíîå ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå,êàê ýòî ïîêàçàíî â ðàáîòå [16℄. Îïóñêàÿ ñïèíîâûåèíäåêñû, ïîñëå �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ ñèñòåìó óðàâ�íåíèé äëÿ ãðèíîâñêèõ �óíêöèé, îïèñûâàþùèõ ñâîé�ñòâà ëåãèðîâàííîãî ïîëóïðîâîäíèêà â ñâåðõïðîâîäÿ�ùåì ñîñòîÿíèè, ïðèâåäåì ê âèäó:g(k;k1;!n) = g(0)(k;k) ��0�Æk;k1 +Xj Vkjg(j;k1;!n)1A ; (4)g(j;k;!n) = g(0)(l; l) Xk1 Vjk1g(k1;k;!n)++ (�U ��)f (+)(j;k;!n)! ; (5)

f (+)(j;k;!n) == f (0)(l; l) �Xk1 Vk1jf (+)(k1;k;!n)++ (�U ��)g(j;k;!n)! ; (6)f (+)(k;k1;!n) == �f (0)(k;k)Xj Vjkf (+)(j;k1;!n); (7)g(j; j1;!n) = g(0)(l; l) Æj;j1+Xk Vjkg(k; j1;!n) ++ (�U ��)f (+)(j; j1;!n)! ; (8)g(k; j;!n) = g(0)(k;k)Xj1 Vkj1g(j1; j;!n); (9)f (+)(j; j1;!n) = f (0)(l; l) �Xk Vkjf (+)(k; j1;!n)++ (�U ��)g(j; j1;!n)! ; (10)f (+)(k; j;!n) == �f (0)(k;k)Xj1 Vj1kf (+)(j1; j;!n): (11)Â ýòèõ óðàâíåíèÿõ èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿ!n = (2n+ 1)�T , çàòðàâî÷íûå �óíêöèè �ðèíàg(0)�� (k;k;!n) = (i!n � "k)�1; (12)f (0)�� (k;k;!n) = (i!n + "k � 2�)�1; (13)g(0)(l; l;!n) = �i!n � "0 � UA���(!n)��1; (14)f (0)(l; l;!n) == �i!n + "0 + UA+�+(!n)� 2���1; (15)ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêèå ÷àñòè��(!n) == �T (�~
)2Xn1 d0(!n � !n1)g(j; j;!n1); (16)898



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006 Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áîçîíà è ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè : : :�(!n) == �T (�~
)2Xn1 d0(!n � !n1)f (+)(j; j;!n1) (17)è �îíîííàÿ �óíêöèÿ �ðèíàd0(!m = 2m�T ) = (i!m�
)�1�(i!m+
)�1: (18)Èç �îðìóë (4)�(11) âèäíî, ÷òî ýòà ñèñòåìàóðàâíåíèé äëÿ ãðèíîâñêèõ �óíêöèé ðàñïàäàåòñÿíà äâå ïîäñèñòåìû. Ïåðâàÿ ïîäñèñòåìà óðàâíåíèé(4)�(7) îïðåäåëÿåò ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè ðàñ�ïðîñòðàíåííûõ �åðìèîíîâ (g(k;k;!n)) è áîçîíîâ(f (+)(�k;k;!n)), à âòîðàÿ ïîäñèñòåìà óðàâíåíèé(8)�(11) îïðåäåëÿåò ñîñòîÿíèÿ ëîêàëüíûõ �åðìèî�íîâ (g(j; j1;!n)) è áîçîíîâ (f (+)(j; j;!n)).Èñïîëüçóÿ òåõíèêó êîí�èãóðàöèîííîãî óñðåäíå�íèÿ [22℄ ïî ïîëîæåíèÿì ïðèìåñíûõ àòîìîâ fRjg èïðîâîäÿ ÷àñòè÷íîå ñóììèðîâàíèå äèàãðàìì, ïðîïîð�öèîíàëüíûõ xn  n � 2, àâòîðû ðàáîòû [16℄ íàøëèðåøåíèå ïîäñèñòåì óðàâíåíèé (4)�(7) è (8)�(11). Ýòîðåøåíèå ñàìîñîãëàñîâàííî çàâèñèò îò òðåõ ïàðàìåò�ðîâ. Ïåðâûé èç íèõ åñòü ñðåäíåå óçåëüíîå çàïîëíå�íèå: A� = g��(j; j; � ! �0): (19)Äëÿ íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ A� = A�� = A, àóçåëüíîå çàïîëíåíèå ïðèâîäèòñÿ ê âèäóA = +1Z�1 d! �lo(!)n(! � �): (20)Çäåñü n(! � �) � ðàñïðåäåëåíèå Ôåðìè, � � õè�ìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, �lo(!) � ñïåêòðàëüíàÿ ïëîò�íîñòü ëîêàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ íà óçëå:�lo(!) = � 1� Im g(j; j;!n)ji!n!!+i0; (21)êîòîðàÿ èìååò íîðìèðîâêó+1Z�1 �lo(") d" = 1: (22)Èç óñëîâèÿ ñîõðàíåíèÿ ïîëíîãî ÷èñëà �åðìèîíîâïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ âòîðîãî ïàðà�ìåòðà � õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � â ëåãèðîâàííîìñîåäèíåíèè �1 + x2 Nt = xNtA+ +1Z�1 d!�ext(!)n(! � �): (23)

Çäåñü �ext(!)� ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðîñòðà�íåííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â ïðèìåñíîì ïîëó�ïðîâîäíèêå:�ext(!) = � 1� ImXk g(k;k;!n)ji!n!!+i0: (24)Ïîñëåäíèé ïàðàìåòð îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé �,êâàäðàò ìîäóëÿ êîòîðîãî äàåò âåðîÿòíîñòü íàõîæäå�íèÿ ëîêàëüíîãî ñèíãëåòíîãî áîçîíà íà ïðèìåñíîì óç�ëå: � = f (+)(j; j; 0): (25)Èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ�óíêöèé �ðèíà, ïîëó÷àåì� = +1Z�1 d!�blo(!)n(! � �); (26)ãäå âåùåñòâåííàÿ áîçîííàÿ ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü�blo(!) = � 1� Im f (+)(j; j;!n)ji!n!!+i0 (27)èìååò ñâîéñòâî +1Z�1 �blo(") d" = 0: (28)Àíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèå (17) ñ äèñêðåòíîãîìíîæåñòâà òî÷åê íà âñþ âåðõíþþ ïîëóïëîñêîñòü !èìååò âèä�(!) = (�
)2 +1Z�1 �blo(x) dx �� � n(�� x) +N! � x�
+ i + n(x� �) +N! � x+
+ i � : (29)Çäåñü N = (exp(
=T )� 1)�1, a ïîëîæèòåëüíàÿ êîí�ñòàíòà  â ðàñ÷åòàõ ïîëàãàëàñü êîíå÷íîé, òàê ÷òî � 
.Âûðàæåíèå äëÿ àíîìàëüíîé ãðèíîâñêîé �óíê�öèè f (+)(�k;k;!n) ïîçâîëÿåò íàéòè �óðüå-êîìïî-íåíòó â k-ïðîñòðàíñòâå âîëíîâîé �óíêöèè ïàðû ÷àñ�òèö â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè:f (+)(�k;k; 0) = T +1Xn=�1 f (+)(�k;k;!n): (30)Èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ899 7*



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006�óíêöèé �ðèíà [19℄, âûðàæåíèå (30) ìîæíî ïðèâå�ñòè ê âèäóf (+)(�k;k; 0) == +1Z1 d!�bext(�k;k;!)12 th�! � �2T � ; (31)ãäå ââåäåíà ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü�bext(�k;k;!) == � 1� Im f (+)(�k;k;!n)ji!n!!+i0+ : (32)Ïîëîæèì, ÷òî ýíåðãèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèéâ èñõîäíîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà çàâèñèò òîëüêî îòìîäóëÿ âîëíîâîãî âåêòîðà, "(k). Òîãäà èç (31) ëåã�êî ïîëó÷èòü âîëíîâóþ �óíêöèþ ñâÿçàííîé ïàðû âêîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè. Â òðåõìåðíîì ñëó÷àåýòà âîëíîâàÿ �óíêöèÿ èìååò âèäf (+)(r; 0) = 12� kmaxZ0 k2dk sin(kr)kr f (+)("(k); 0); (33)ãäå r = jr1 � r2j � ìîäóëü ðàäèóñà-âåêòîðà ìåæäó÷àñòèöàìè ïàðû; kmax � ìàêñèìàëüíûé ìîäóëü âîë�íîâîãî âåêòîðà è ââåäåíî îáîçíà÷åíèåf (+)("(k); 0) = f (+)(�k;k; 0);ïîñêîëüêó çàêîí äèñïåðñèè çàâèñèò òîëüêî îò ìîäó�ëÿ âîëíîâîãî âåêòîðà.Ñîîòâåòñòâåííî, â äâóìåðíîì ñëó÷àå ìû ïîëó÷à�åìf (+)(r; 0) = 12� kmaxZ0 k dk J0(kr)f (+)("(k); 0); (34)ãäå J0 � �óíêöèÿ Áåññåëÿ.Îòìåòèì, ÷òî âîëíîâûå �óíêöèè (33) è (34) íîð�ìèðîâàíû íà êîíöåíòðàöèþ êîíäåíñèðîâàííûõ áîçî�íîâ òàê, ÷òî 2 Z jf (+)(r; 0)j2dr = N bext; (35)ãäå N bext � êîíöåíòðàöèÿ êîíäåíñèðîâàííûõ áîçî�íîâ.Äëÿ êîíöåíòðàöèè ëîêàëüíûõ áîçîíîâ èìååìN blo = 2�2Nim:Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñâÿçàííîé ïàðû (33) èëè (34)ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ðàçìåð ïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàí�íîì ñîñòîÿíèè. Â ëèòåðàòóðå èñïîëüçóþòñÿ äâà ìå�òîäà åãî îïðåäåëåíèÿ (ñì. ðàáîòû [23, 24℄ è ññûëêè

â íèõ). Â ïåðâîì ìåòîäå ýòîò ðàçìåð �0 âû÷èñëÿåòñÿêàê �20 = R r2jf (+)(r; 0)j2drR jf (+)(r; 0)j2dr : (36)Âî âòîðîì ìåòîäå èñïîëüçóåòñÿ ïðåäñòàâëåíèåâîëíîâîé �óíêöèè ïàðû â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ îñöèë�ëèðóþùåé ÷àñòè è óáûâàþùåé ñ r àìïëèòóäû:f (+)(r; 0) = a(r)rd�2 �os(r); (37)ãäå d = 2; 3 ñîîòâåòñòâåííî â äâóìåðíîì è òðåõìåð�íîì ñëó÷àÿõ è a(r) � àìïëèòóäà âîëíîâîé �óíêöèè:a(r) / exp��r��; (38)îïðåäåëÿþùàÿ ðàçìåð ïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñîñ-òîÿíèè �.Â âû÷èñëåíèÿõ èñïîëüçîâàëàñü ïîëóýëëèïòè÷å�ñêàÿ ìîäåëü ñèììåòðè÷íîé âàëåíòíîé çîíû èñõîäíî�ãî ïîëóïðîâîäíèêà ñ øèðèíîé çîíû 2Db è ïîëíûì÷èñëîì ñîñòîÿíèé â çîíå Nt. Òîãäà, ïîëàãàÿ, ÷òî çà�êîí äèñïåðñèè çàâèñèò òîëüêî îò ìîäóëÿ âîëíîâîãîâåêòîðà, ìîæíî ïîëó÷èòü çàâèñèìîñòü k("), íåîáõî�äèìóþ äëÿ âû÷èñëåíèÿ âîëíîâîé �óíêöèè ñâÿçàí�íîé ïàðû:k(") = kmax " "Db �1� "2D2b �1=2++ 1� artg� "D2b � "2�+ 12#1=d : (39)Çäåñü d = 2; 3 è kmax = (3�2Nt)1=3 â òðåõìåðíîìñëó÷àå, kmax = (4�Nt)1=2 â äâóìåðíîì ñëó÷àå.Íèæå ïðåäñòàâèì ðåçóëüòàòû äëÿ âîëíîâîé�óíêöèè çàðÿæåííîãî áîçîíà â çàâèñèìîñòè îòòåìïåðàòóðû è óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ â äâóìåðíîìñëó÷àå. Òðåõìåðíûé ñëó÷àé íå äàåò êàêèõ-òîïðèíöèïèàëüíûõ îòëè÷èé â ïðåäñòàâëåííûõ íèæåçàâèñèìîñòÿõ.Âûðàæåíèå äëÿ ýëåêòðîííîé ýíåðãèè íà ïðèìåñ�íûé àòîì èìååò âèäE(x; T ) = 2 +1Z�1 ! d!� 1xNt �ext(!) + �lo(!)��� n(! � �)� U(A2 + �2): (40)900



ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006 Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áîçîíà è ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè : : :Ýëåêòðîííàÿ ýíòðîïèÿ íà ïðèìåñíûé àòîì âû�÷èñëÿëàñü ñëåäóþùèì îáðàçîì:S(x; T ) == �2kB +1Z�1 �(1�n(!)) ln(1�n(!))+n(!) ln(n(!))���� 1xNt �ext(!) + �lo(!)� d!: (41)Ïðè � = 0 ðåøåíèå ñèñòåì óðàâíåíèé (4)�(7)è (8)�(11) îïðåäåëÿåò ýëåêòðîííûå ñïåêòðû ïðè�ìåñíîãî ïîëóïðîâîäíèêà â ñîñòîÿíèè ïëîõîãî ìå�òàëëà. Çàòåì ñ ïîìîùüþ �îðìóë (40) è (41) ïîëó�÷àëè ýíåðãèþ è ýíòðîïèþ íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿEn(x; T ) è Sn(x; T ). Äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿ�íèÿ àìïëèòóäà óçåëüíîãî áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ � 6= 0è ïîäñòàíîâêà â (40) è (41) ñîîòâåòñòâóþùèõ îäíî�÷àñòè÷íûõ ñïåêòðîâ ïîçâîëÿëè îïðåäåëèòü ýíåðãèþè ýíòðîïèþ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ Es(x; T )è Ss(x; T ). Íàéäåííûå âåëè÷èíû ïîçâîëÿëè îïðåäå�ëèòü ýíåðãèþ êîíäåíñàöèè íà ïðèìåñíûé àòîì êàêðàçíîñòü ñâîáîäíûõ ýíåðãèé íîðìàëüíîãî è ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèé:Eond(x; T ) = (En(x; T )� TSn(x; T ))�� (Es(x; T )� TSs(x; T )): (42)Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýíòðîïèè S(T; x)ïîçâîëÿëà îïðåäåëèòü ýëåêòðîííóþ òåïëîåìêîñòüC(T; x) íà ïðèìåñíûé àòîì:C(T; x) = T �S(T; x)�T : (43)Â ðåçóëüòàòàõ, ïðåäñòàâëåííûõ íèæå, ïëîòíîñòüêàê ëîêàëüíûõ, òàê è ðàñïðîñòðàíåííûõ îäíî÷àñòè÷�íûõ ñîñòîÿíèé íîðìèðîâàíà íà êîíöåíòðàöèþ àòî�ìîâ çàìåùåíèÿ Nim = xNt. Ïðè âû÷èñëåíèÿõ âåëè�÷èíà Vk = VklN1=2t ïîëàãàëàñü íå çàâèñèìîé îò k.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëüÍà ðèñ. 1 ñïëîøíûìè êðèâûìè ïîêàçàíû îäíî�÷àñòè÷íûå ïëîòíîñòè ëîêàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåí�íûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé çàïðåùåííîé çî�íû (! > 1:5 ýÂ) â ñâåðõïðîâîäÿùèõ ñîñòîÿíèÿõ äëÿòðåõ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð, ìåíüøèõ T � 55:4 K.Çäåñü ìû íå ïîêàçûâàåì èçìåíåíèé â ïëîòíîñòÿõ îä�íî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòè èñõîäíîé âàëåíò�íîé çîíû (ñì. [16℄). Âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà

îòêðûâàþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèå ùåëè â ïëîòíîñòÿõ îä�íî÷àñòè÷íûõ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé. Äëÿ òî�ãî ÷òîáû áîëåå íàãëÿäíî ïðåäñòàâèòü ýòó ïåðåñòðîé�êó îäíî÷àñòè÷íûõ ñïåêòðîâ ïðè ïåðåõîäå â ñâåðõ�ïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå, íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû òàêæåâáëèçè � ýëåêòðîííûå ñïåêòðû â ñîñòîÿíèè ïëîõîãîìåòàëëà (øòðèõîâûå êðèâûå). Êàê âèäíî, ïîëîæå�íèå è âåëè÷èíà ùåëè îäèíàêîâû äëÿ îáîèõ òèïîâíîñèòåëåé çàðÿäà. Ïîêàçàíî ïîëîæåíèå � â ñâåðõ�ïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè ïðè T = 45 Ê, êîòîðîå ïîíè�æàåòñÿ íà 0:36 ìýÂ ïî ñðàâíåíèþ ñ ìåòàëëè÷åñêèìñîñòîÿíèåì ïðè òîé æå òåìïåðàòóðå.Îòìåòèì, ÷òî â îáëàñòè ïîëîæåíèÿ ñâåðõïðîâî�äÿùåé ùåëè ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèéðåçêî ïîíèæàåòñÿ, íî îñòàåòñÿ êîíå÷íîé êàê äëÿ ëî�êàëüíûõ, òàê è äëÿ ðàñïðîñòðàíåííûõ ñîñòîÿíèé.Ýòî ïðèâîäèò, â ÷àñòíîñòè, ê îñîáåííîñòè òåìïåðà�òóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè, êî�òîðàÿ áóäåò îáñóæäàòüñÿ íèæå.Äëÿ �èêñèðîâàííîãî óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ ñïåêò-ðàëüíàÿ ïëîòíîñòü óçåëüíîãî áîçîíà çàòóõàåò ïðèóâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû. Ñîîòâåòñòâåííî, ïàðà�ìåòð � è ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü óìåíüøàþòñÿ, àïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïëàâíî ðàñòåòâ îáëàñòè ùåëè. Òàêîå ïîâåäåíèå ñïåêòðàëüíûõïëîòíîñòåé ïðåäîïðåäåëÿåò òåìïåðàòóðíûé ïåðå�õîä ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíûòåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà � è ùå�ëè �s â ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ, îïðåäåëåííûåïî ïîëîæåíèþ äâóõ ìàêñèìóìîâ â ïëîòíîñòÿõîêîëî �. Âáëèçè òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãîïåðåõîäà T � 55:4 Ê îáå ýòè âåëè÷èíû õîðîøîàïïðîêñèìèðóþòñÿ õàðàêòåðíûìè çàâèñèìîñòÿìè� = 0:0915p1� T=T;�s = 107:56p1� T=T (ìýÂ): (44)Ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå T < T(x) ñ ðîñòîìóðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ ïàðàìåòð �, õàðàêòåðèçóþùèéóçåëüíûå áîçîíû, è ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü óìåíü�øàþòñÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê èíäóöèðîâàííîìó ëåãèðî�âàíèåì ïåðåõîäó ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë. Èçìåíå�íèÿ â ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ îòëè÷àþòñÿ îò ïðåä�ñòàâëåííûõ íà ðèñ. 1 ëèøü òåì, ÷òî ñïåêòðû êàêöåëîå ñìåùàþòñÿ âïðàâî ñ ðîñòîì x (ñì. [16℄).Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ êîíäåíñàòà â çàâèñèìîñòè îòòåìïåðàòóðû è óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿÂ òåîðèè ÁÊØ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ êóïåðîâñêîéïàðû ñèëüíî îñöèëëèðóåò, à åå àìïëèòóäà óáûâàåòïî÷òè ýêñïîíåíöèàëüíî íà ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó ÷àñ-òèöàìè ïàðû r = jr1 � r2j, ïðåâûøàþùèõ �0. Ïî�901
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�èñ. 1. Îäíî÷àñòè÷íûå ñïåêòðû ïðèìåñíûõ çîí âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè äëÿòåìïåðàòóð T = 45, 54, 55 Ê (ñïëîøíûå êðèâûå). Øòðèõîâàÿ êðèâàÿ ïîêàçûâàåò ýëåêòðîííûé ñïåêòð â ìåòàëëè-÷åñêîì ñîñòîÿíèè ïðè T = 55:5 Ê ñðàçó çà ïåðåõîäîì ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëë, T � 55:4 Ê. Óðîâåíü ëåãèðîâàíèÿx = 0:15. Ïàðàìåòðû: Db = 1:5 ýÂ, "0 = Db � 0:2 ýÂ, Vk = 1:3 ýÂ, U = 0:5 ýÂ, � = 6, ~
 = 30 ìýÂ è  = 0:1~
ýòîìó â òåîðèè ïîÿâëÿåòñÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèé ìàñ�øòàá � ðàçìåð êóïåðîâñêîé ïàðû èëè äëèíà êîãå�ðåíòíîñòè, êîòîðûå ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò òåìïå�ðàòóðû.Òåïåðü ïðåäñòàâèì ðåçóëüòàòû äëÿ äâóìåðíîéâîëíîâîé �óíêöèè ïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñîñòîÿ�íèè â òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ïðèìåñíûõ ïîëó�ïðîâîäíèêàõ. Íà ðèñ. 3à ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü âîë�íîâîé �óíêöèè f (+)(�k;k; 0) îò ñîáñòâåííûõ çíà�÷åíèé ýíåðãèé "(k) èñõîäíîãî ïîëóïðîâîäíèêà äëÿòðåõ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð, îäíà èç êîòîðûõ áëèç�êà ê òåìïåðàòóðå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T.Âèäíî, ÷òî ýòà çàâèñèìîñòü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé øè�ðîêèé ïèê, ïëîùàäü ïîä êîòîðûì óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñ�òîì òåìïåðàòóðû. Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà âîëíîâîé�óíêöèè ïðèõîäèòñÿ íà ýíåðãèþ, êîòîðàÿ íå çàâè�ñèò îò òåìïåðàòóðû.Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, âîëíîâûå �óíêöèè (33) è(34) íîðìèðîâàíû íà êîíöåíòðàöèþ êîíäåíñèðîâàí�íûõ áîçîíîâ. Ýòî íàõîäèò ñâîå îòðàæåíèå â òîì, ÷òîïëîùàäü ïîä ïèêàìè íà ðèñ. 3à óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñ�

òîì T < T. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áîçîíà â êîîðäèíàò�íîì ïðåäñòàâëåíèè f (+)(r1 � r2; 0) âû÷èñëÿëàñü ïî�îðìóëå (34). ×òîáû ïîêàçàòü, êàê ìåíÿåòñÿ ñ òåì�ïåðàòóðîé ïðîñòðàíñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü âîëíîâîé�óíêöèè áîçîíà, ìû, èñêëþ÷àÿ åñòåñòâåííóþ íîðìè�ðîâêó, ïåðåõîäèì ê åå íîðìèðîâêå íà åäèíèöó. �å�çóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîêàçàíû íà ðèñ. 3á. Îêàçàëîñü,÷òî òàêàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áîçîíà íå çàâèñèò îòòåìïåðàòóðû.Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ýòîò ðåçóëüòàò (îá îòñóòñòâèèòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âîëíîâîé �óíêöèè ïà�ðû â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè) ÿâëÿåòñÿ îáùåé çàêî�íîìåðíîñòüþ ïðè ðàçëè÷íûõ ðàçóìíûõ èçìåíåíè�ÿõ ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ. Ýòî ñóùåñòâåííî îòëè�÷àåòñÿ îò ðåçóëüòàòà â ìîäåëè ÁÊØ, â êîòîðîé�0 / (1� T=T)�1=2. Ýòîò, íà ïåðâûé âçãëÿä, íåîæè�äàííûé ðåçóëüòàò èìååò ïðîñòîå îáúÿñíåíèå. Ïå�ðåõîä â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå â ëåãèðîâàí�íîì ïîëóïðîâîäíèêå ñâÿçàí ñ òåìïåðàòóðîé, ïðè êî�òîðîé âîçíèêàþò óçåëüíûå áîçîí-�åðìèîííûå ñìå�øàííûå ñîñòîÿíèÿ (2). Îáðàçîâàíèå ðàñïðîñòðàíåí�902
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�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû óçåëüíîãî áîçîííîãî ñîñòîÿíèÿ �(T ) è ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè �s.Øòðèõîâûå êðèâû � àïïðîêñèìàöèÿ ýòèõ çàâèñèìîñòåé ïî �îðìóëå (44). Óðîâíè ëåãèðîâàíèÿ è ïàðàìåòðû òå æå,÷òî è íà ðèñ. 1
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r;�A"; ýÂ�èñ. 3. à) Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñâÿçàííîé ïàðû êâàçè÷àñòèö f (+)(�k;k; 0) êàê �óíêöèÿ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåð-ãèé "k èñõîäíîãî ïîëóïðîâîäíèêà äëÿ òðåõ ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð. á ) Íîðìèðîâàííàÿ íà åäèíèöó âîëíîâàÿ �óíêöèÿñâÿçàííîé ïàðû â êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè. Ëåãèðîâàíèå è ïàðàìåòðû òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 1903
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x = 0:150:200:24 r;�A�èñ. 4. Êîîðäèíàòíàÿ çàâèñèìîñòü àìïëèòóäû âîë-íîâîé �óíêöèè ñâÿçàííîé ïàðû äëÿ òðåõ ðàçëè÷íûõóðîâíåé ëåãèðîâàíèÿ. Íà âñòàâêå: çàâèñèìîñòü ðàç-ìåðà âîëíîâîé �óíêöèè îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ. Ïà-ðàìåòðû òå æå, ÷òî è íà ðèñ. 1íûõ çàðÿæåííûõ áîçîíîâ îáóñëîâëåíî ãèáðèäèçàöè�åé, ïðèâîäÿùåé ê äâóõ÷àñòè÷íûì ïåðåõîäàì ïî ïðè�ìåñíîìó àíñàìáëþ: ëîêàëüíûé áîçîí íà j-óçëå !! (�k;k)-ïàðà êâàçè÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèèñ ïîêîÿùèìñÿ öåíòðîì èíåðöèè ! ëîêàëüíûé áîçîííà j1-óçëå è ò. ä. Î÷åâèäíî, ÷òî âëèÿíèå òåìïåðà�òóðû íà ýòîò ý��åêò àíñàìáëÿ ïðèìåñè ÿâëÿåòñÿíåñóùåñòâåííûì.Çàâèñèìîñòü àìïëèòóäû âîëíîâîé �óíêöèè ïà�ðû ñâÿçàííûõ ÷àñòèö îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìèäëÿ òðåõ ðàçëè÷íûõ óðîâíåé ëåãèðîâàíèÿ x ïðåä�ñòàâëåíî íà ðèñ. 4. Âèäíî, ÷òî íà ìàëûõ ðàññòîÿ�íèÿõ óìåíüøåíèå ýòîé àìïëèòóäû ñ ðîñòîì r áëèç�êî ê ýêñïîíåíöèàëüíîìó. Ïðè óðîâíå ëåãèðîâàíèÿx = 0:15 õàðàêòåðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà, îïðå�äåëÿþùàÿ ýòî çàòóõàíèå àìïëèòóäû, ðàâíà 12:9�A, àñðåäíåå çíà÷åíèå ðàçìåðà âîëíîâîé �óíêöèè áîçîíà,âû÷èñëåííîå ïî �îðìóëå (36), ïðèâîäèò ê âåëè÷èíå�0 = 17:2�A.Îòìåòèì, ÷òî àìïëèòóäà âîëíîâîé �óíêöèè ïà�ðû ñâÿçàííûõ ÷àñòèö è, ñîîòâåòñòâåííî, êîððåëÿöè�îííàÿ äëèíà �0 íå çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû. Ïðè àíà�ëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò ìû íå íàøëè äàí�íûõ äëÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ðàçìåðà âîë�íîâîé �óíêöèè áîçîíà äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ëåãè�

ðîâàííûõ êóïðàòîâ.Â ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ ñâåðõïðîâî�äÿùåãî ñîñòîÿíèÿ (4)�(11), â êîòîðîì ó÷èòûâàþòñÿâêëàäû îò ðàçëè÷íûõ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ [16℄, óðî�âåíü ëåãèðîâàíèÿ x âõîäèò ñëîæíûì îáðàçîì. Ïî�ýòîìó âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàííîìñîñòîÿíèè îêàçûâàåòñÿ çàâèñÿùåé îò x. Ñíà÷àëà ïðèóâåëè÷åíèè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ ïîäàâëÿþòñÿ êîððå�ëÿöèè â îòíîñèòåëüíîì äâèæåíèè ïàðû íà áîëüøèõðàññòîÿíèÿõ, êàê ýòî ÿñíî ïîêàçàíî íà ðèñ. 4 äëÿäâóõ êðèâûõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óðîâíÿì ëåãèðîâà�íèÿ x = 0:15 è x = 0:20. Çàòóõàíèå êîððåëÿöèé âîòíîñèòåëüíîì äâèæåíèè ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ ñâÿ�çàííóþ ïàðó, âûçâàíî èõ ðàññåÿíèåì íà ïðèìåñíîìàíñàìáëå. Ïðè ýòîì êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà íà ìà�ëûõ ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó ÷àñòèöàìè íå ìåíÿåòñÿ. Âðåçóëüòàòå ñðåäíèé ðàçìåð ïàðû �0, îïðåäåëåííûéïî �îðìóëå (36), óìåíüøàåòñÿ ïðè èçìåíåíèè óðîâ�íÿ ëåãèðîâàíèÿ îò x = 0:15 äî x = 0:20, êàê ýòîïîêàçàíî íà âñòàâêå íà ðèñ. 4.Ïîñëåäóþùåå óâåëè÷åíèå x ïðèâîäèò ê äàëüíåé�øåìó óìåíüøåíèþ êîððåëÿöèè â îòíîñèòåëüíîì äâè�æåíèè ïàðû ñâÿçàííûõ ÷àñòèö íà áîëüøèõ ðàññòîÿ�íèÿõ çà ñ÷åò ðàññåÿíèÿ íà ïðèìåñíîì àíñàìáëå. Íîïðè ýòîì ïðîèñõîäèò óâåëè÷åíèå êîððåëÿöèîííîéäëèíû âîëíîâîé �óíêöèè ïàðû íà ìàëûõ ðàññòîÿ�íèÿõ ìåæäó ÷àñòèöàìè, êàê ýòî ïîêàçàíî íà ðèñ. 4äëÿ äâóõ êðèâûõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óðîâíÿì ëåãè�ðîâàíèÿ x = 0:20 è x = 0:25. Â ðåçóëüòàòå ñðåäíèéðàçìåð ïàðû �0, îïðåäåëåííûé ïî �îðìóëå (36), óâå�ëè÷èâàåòñÿ ïðè èçìåíåíèè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ îòx = 0:20 äî x = 0:25, êàê ýòî ïîêàçàíî íà âñòàâêå íàðèñ. 4.Ïîëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî ðàçìåðà ïà�ðû �0 îò óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ x, èìåþùàÿ ìèíèìóìâáëèçè x � 0:20 (ñì. âñòàâêó íà ðèñ. 4), êà÷åñòâåí�íî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïî�êàçàííûìè íà ðèñ. 5, äëÿ ðàçìåðà âîëíîâîé �óíê�öèè ïàðû êàê �óíêöèè äûðî÷íîãî ëåãèðîâàíèÿ âLa2�xSrxCuO4 [25℄. Â ýòîé ðàáîòå òàêæå îòìå÷àëîñüðàñõîæäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ òåì, ÷òîîæèäàåòñÿ â ìîäåëè ïðåäâàðèòåëüíî îáðàçîâàííûõïàð â íîðìàëüíîé �àçå.Ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè è ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ïðèïåðåõîäå ñâåðõïðîâîäíèê �ìåòàëëÑóùåñòâóåò áîëüøîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èòåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ èçó÷åíèþ ýíåð�ãèè êîíäåíñàöèè è ñêà÷êà òåïëîåìêîñòè ïðè ïåðå�õîäå â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå â ëåãèðîâàííûõêóïðàòàõ (ñì. ðàáîòû [26�28℄ è ññûëêè â íèõ). Îäíà904
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�èñ. 5. Ïîëó÷åííàÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõçàâèñèìîñòü äëèíû êîãåðåíòíîñòè îò óðîâíÿ ëåãè-ðîâàíèÿ â La2�xSrxCuO4 (òåìíûå è ñâåòëûå êðóæ-êè) [25℄, òðåóãîëüíèêè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà â ìî-äåëè ïðåäâàðèòåëüíî îáðàçîâàííûõ ïàð, êâàäðà-òû � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ YBCO�123èç ãëàâíûõ ïðîáëåì çàêëþ÷àåòñÿ â áîëüøîé ýíåð�ãèè êîíäåíñàöèè íà ïðèìåñíûé àòîì, íàïðèìåð íààòîì O â Tl2Ba2CuOy [29℄, è áîëüøîé âåëè÷èíå ñêà÷�êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè íà íîñèòåëü çàðÿäà âêóïðàòàõ, ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé, ïðåäñêàçûâàå�ìîé â òåîðèè ÁÊØ [30�33℄.Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîéýíåðãèè, âû÷èñëåííûå ïî �îðìóëå (40) äëÿ íîð�ìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ïëîõîãî ìåòàëëà (êðèâàÿ n)è ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ (êðèâàÿ s) ïðèx = 0:15. Âèäíî ñóùåñòâåííîå ïîíèæåíèå ýëåê�òðîííîé ýíåðãèè â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè,ñâÿçàííîå ñ îòêðûòèåì ñâåðõïðîâîäÿùåé ùåëè,ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ.Ïðè òåìïåðàòóðå T îáå êðèâûå äîëæíû ïåðå�ñå÷üñÿ. Ýíòðîïèÿ (41) â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè(êðèâàÿ n) è â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè (êðè�âàÿ s) òàêæå ïîêàçàíà íà ðèñ. 6. Èç-çà áàëàíñàýíòðîïèè ïðè òåìïåðàòóðå T äîëæíî âûïîëíÿòñÿñîîòíîøåíèå Ss = Sn. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî âíîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè ýíòðîïèÿ õîðîøî îïèñûâà�åòñÿ çàâèñèìîñòüþ Sn=kB = 0:03616(T=1K)0:335 íàïðèìåñíûé àòîì. Äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿSs=kB = 1:1443 � 10�8(T=1K)4:0561 íà ïðèìåñíûéàòîì. Áîëåå ðåçêàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü óïîñëåäíåé ñâÿçàíà ñ îòêðûòèåì ñâåðõïðîâîäÿùåéùåëè.Íà ðèñ. 7à ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ýíåðãèèêîíäåíñàöèè (42) îò òåìïåðàòóðû äëÿ äâóõ óðîâíåé

ëåãèðîâàíèÿ x = 0:15 è x = 0:20. Ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ âèäíà òåíäåíöèÿ ê íàñûùåíèþ çàâèñèìî�ñòè Eond(T ). Ïðè ýòîì â ïåðåäîïèðîâàííîé îáëà�ñòè ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì x.Êîãäà òåìïåðàòóðà óâåëè÷èâàåòñÿ, ïðèáëèæàÿñü êT(x), Eond óìåíüøàåòñÿ è îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðèòåìïåðàòóðå ïåðåõîäà.Â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ýíåðãèþ êîíäåíñà�öèè ÷àñòî îïðåäåëÿþò êàê âåëè÷èíó U0, ñâÿçàííóþñ ðàçíîñòüþ ýíòðîïèè â íîðìàëüíîì è ñâåðõïðîâî�äÿùåì ñîñòîÿíèÿõ (ñì., íàïðèìåð, [28, 34℄):U0 = TZ0 (Sn � Ss) dT: (45)Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå âðàáîòå [34℄ ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ (45) äëÿLa2�xSrxCuO4, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 7á. Â ïåðåäî�ïèðîâàííîé îáëàñòè ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè óìåíü�øàåòñÿ ñ ðîñòîì óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ. Ñîãëàñíîðèñ. 7á [34℄, äëÿ x = 0:15 ýêñïåðèìåíòàëüíîåñðåäíåå çíà÷åíèå ýíåðãèè êîíäåíñàöèè ñîñòàâëÿåòïðèìåðíî 2 Äæ/ìîëü è ñîîòâåòñòâóåò U0 � 1 ìýÂíà ïðèìåñíûé àòîì Sr. Òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòûïîêàçàíû íà ðèñ. 7à. Äëÿ ýíåðãèè êîíäåíñàöèè ïðèx = 0:15 èìååì Eond � 0:9 ìýÂ ïðè íèçêèõ òåìïå�ðàòóðàõ. Òàêèì îáðàçîì, èìååòñÿ ñîãëàñèå ìåæäóýêñïåðèìåíòàëüíûìè è òåîðåòè÷åñêèìè äàííûìè.Ïîñêîëüêó ìû òàêæå âû÷èñëÿëè ýíòðîïèþ íîð�ìàëüíîãî è ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèé (ðèñ. 6),áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ýíåðãèè êîíäåíñàöèè U0ïî �îðìóëå (45). Îäíàêî ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â(45) ïðîâîäèòñÿ èíòåãðèðîâàíèå îò íóëåâîé òåìïå�ðàòóðû äî T. Ïðè ÷èñëåííîì àíàëèçå ïîëó÷åííîãîñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ ñóùåñòâîâàëî îãðàíè�÷åíèå ïî òåìïåðàòóðå, ñâÿçàííîå ñ âû÷èñëèòåëüíû�ìè âîçìîæíîñòÿìè è òî÷íîñòüþ ñ÷åòà. Ïî ýòîé ïðè�÷èíå íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû äàííûå ïðè òåìïåðàòóðàõ40 K < T < T. Âûøå ìû ïðèâåëè ñïëàéíîâûå âûðà�æåíèÿ äëÿ ýíòðîïèè â íîðìàëüíîì è ñâåðõïðîâîäÿ�ùåì ñîñòîÿíèÿõ ïðè x = 0:15 â óêàçàííîì äèàïàçîíåòåìïåðàòóð. Èñïîëüçóÿ ýòè âûðàæåíèÿ è äëÿ áîëååíèçêèõ òåìïåðàòóð T < 40 K, ìû ïîëó÷èëè îöåíî÷�íîå çíà÷åíèå äëÿ ýíåðãèè êîíäåíñàöèè U0 � 0:4 ìýÂíà ïðèìåñíûé àòîì. Â ýòîì ñëó÷àå ñîãëàñèå ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì U0 [34℄ õóæå. Òåì íå ìåíååêà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû èìååòñÿè çäåñü.Â ðàáîòå [34℄ áûëè òàêæå ïðèâåäåíû äàí�íûå è äëÿ ñêà÷êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè âLa2�xSrxCuO4 ïðè îäíîì óðîâíå ëåãèðîâàíèÿx = 0:14. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïîêàçàíû905



À. È. Àãà�îíîâ, Ý. À. Ìàíûêèí ÆÝÒÔ, òîì 129, âûï. 5, 2006

40 44 48 52 56 60
T,K 40 44 48 52 56 60

T,K0.745

0.746

0.747

E, ýÂ
n

s

0.04

0.08

0.12

S, kB

n

s

�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé ýíåðãèè E è ýíòðîïèè S äëÿ íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ (êðèâûå n) èñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ (êðèâûå s) ïðè x = 0:15. Ïàðàìåòðû òå æå, ÷òî íà ðèñ. 1
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�èñ. 7. à) Çàâèñèìîñòè ýíåðãèè êîíäåíñàöèè îò òåìïåðàòóðû äëÿ äâóõ óðîâíåé ëåãèðîâàíèÿ x = 0:15 è x = 0:20.á ) Ýíåðãèÿ êîíäåíñàöèè ïðè ïåðåõîäå â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå äëÿ La2�xSrxCuO4 [34℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíûåòî÷êè � òåìíûå êðóæêèíà ðèñ. 8à. Îöåíêà ñêà÷êà òåïëîåìêîñòè äàåò âåëè÷è�íó �C � 0:17 Äæ/K�ìîëü. Ïåðåñ÷åò êîíöåíòðàöèèíà àòîì ñòðîíöèÿ äàåò âåëè÷èíó �Cel � kB íàïðèìåñíûé àòîì. Â ýòîì ñîåäèíåíèè îäèí àòîì Sräàåò îäèí íîñèòåëü çàðÿäà. Ïîýòîìó ýòó âåëè÷èíóìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàòü â åäèíèöàõ ñêà÷êà
òåïëîåìêîñòè íà îäèí ââîäèìûé íîñèòåëü çàðÿäà.Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðåäñòàâèòåëåé èçñåìåéñòâà ëåãèðîâàííûõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ êóïðà�òîâ ñêà÷îê ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè �C � kBíà îäèí ââîäèìûé íîñèòåëü çàðÿäà ÿâëÿåòñÿ òèïè÷�íûì [33℄.906
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�èñ. 8. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü  = Cel=T îò òåìïåðàòóðû äëÿ La2�xSrxCuO4 ïðè x = 0:14 [34℄.á ) Âû÷èñëåííûé ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ïðè ïåðåõîäå ñâåðõïðîâîäíèê� ìåòàëë äëÿ óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ x = 0:15Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýëåêòðîííîé ýíòðî�ïèè â íîðìàëüíîì è ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèÿõ,ïîêàçàííûå íà ðèñ. 6á, ïîçâîëÿþò âû÷èñëèòü ñêà�÷îê ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè ïðè ïåðåõîäå ñâåðõ�ïðîâîäíèê �ìåòàëë. Íà ðèñ. 8á ïîêàçàíà òåìïåðà�òóðíàÿ çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè ïðè óðîâíå ëåãè�ðîâàíèÿ x = 0:15. Âèäåí ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ëå�ãèðîâàííîãî ïîëóïðîâîäíèêà âáëèçè òåìïåðàòóðûñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Ýòîò ñêà÷îê ñîñòàâëÿ�åò �Cel � 0:5kB íà ïðèìåñíûé àòîì, ÷òî íàõîäèòñÿâ ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûì [34℄.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñî�ñòîÿíèÿ â ïðèìåñíîì ïîëóïðîâîäíèêå, ó êîòîðî�ãî ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü îòêðûâàåòñÿ â ãëóáîêèõïðèìåñíûõ çîíàõ ëîêàëüíûõ è ðàñïðîñòðàíåííûõñîñòîÿíèé, ïîÿâëÿþùèõñÿ â èñõîäíîé çàïðåùåííîéçîíå. Äëÿ âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ìî�äåëè (1) êëþ÷åâàÿ ðîëü îòâîäèòñÿ îáðàçîâàíèþ ëî�êàëüíûõ áîçîí-�åðìèîííûõ ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèéíà ïðèìåñíûõ óçëàõ (2). Â ñëó÷àå îáðàçîâàíèÿ óçåëü�íûõ áîçîí-�åðìèîííûõ ñîñòîÿíèé ñ íåíóëåâîé àì�ïëèòóäîé óçåëüíîãî ñèíãëåòíîãî áîçîííîãî ñîñòîÿ�íèÿ ãèáðèäèçàöèÿ â (1) ïðèâåäåò ê äâóõ÷àñòè÷íûìïåðåõîäàì ïî ïðèìåñíîìó àíñàìáëþ: ëîêàëüíûé áî�çîí íà j-óçëå ! (�k;k)-ïàðà êâàçè÷àñòèö â ñâÿçàí�íîì ñîñòîÿíèè ñ ïîêîÿùèìñÿ öåíòðîì èíåðöèè !

ëîêàëüíûé áîçîí íà j1-óçëå è òàê äàëåå. Òàêèå ïåðå�õîäû ëîêàëüíûõ óçåëüíûõ ñèíãëåòíûõ áîçîíîâ âû�çîâóò ïîÿâëåíèå ðàñïðîñòðàíåííûõ çàðÿæåííûõ áî�çîíîâ.Ïðè òåìïåðàòóðå íèæå T(x) ðàñïðîñòðàíåííûåçàðÿæåííûå áîçîíû êîíäåíñèðóþòñÿ íà îñíîâíîéóðîâåíü, õàðàêòåðèçóþùèéñÿ òåì, ÷òî âñå ñâÿçàííûåïàðû âõîäÿò â âîëíîâóþ �óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ â îäíîì è òîì æå âíóòðåííåì ñîñòîÿíèè ñ ïîêîÿ�ùèìñÿ öåíòðîì èíåðöèè. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îòíîñè�òåëüíîãî äâèæåíèÿ ïàðû f (+)(r1 � r2) îäíà è òà æåäëÿ âñåõ ïàð êîíäåíñàòà. Òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîéâïåðâûå âîçíèêàåò òàêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü, ñâÿçàíà ñòåìïåðàòóðîé, ïðè êîòîðîé âîçíèêàþò óçåëüíûå áî�çîí-�åðìèîííûå ñìåøàííûå ñîñòîÿíèÿ â ëåãèðîâàí�íîì ïîëóïðîâîäíèêå.Ïðè ïåðåõîäå ìåòàëë ! ñâåðõïðîâîäíèê â ñïåê�òðå îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé îòêðûâàåòñÿ ýíåðãå�òè÷åñêàÿ ùåëü. Îäíàêî â îáëàñòè ùåëè ïëîòíîñòüìîæåò áûòü êîíå÷íîé. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû è/èëèóðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ àìïëèòóäà ñèíãëåòíîãî áîçîí�íîãî ñîñòîÿíèÿ è ñâåðõïðîâîäÿùàÿ ùåëü óìåíüøà�þòñÿ, à ïëîòíîñòü îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé â ùåëèóâåëè÷èâàåòñÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê �àçîâîìó ïåðåõîäóñâåðõïðîâîäíèê ! ìåòàëë.Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âîëíîâîé �óíêöèè îòíî�ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ïàðû ÷àñòèö â ñâÿçàííîì ñî�ñòîÿíèè. Ïîëó÷åíî êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ìåæäóòåîðåòè÷åñêîé è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çàâèñèìîñòÿ�907
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