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ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ Â ÄÂÓÕÇÎÍÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕÑ ÏÅ�ÅÌÅÍÍÎÉ ÏËÎÒÍÎÑÒÜÞ ÍÎÑÈÒÅËÅÉ ÇÀ�ßÄÀ.ÑËÓ×ÀÉ MgB2Ì. Å. Ïàëèñòðàíò *, Â. À. ÓðñóÈíñòèòóò ïðèêëàäíîé �èçèêè Àêàäåìèè íàóê Ìîëäîâû2028, Êèøèíåâ, ÌîëäîâàÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 7 èþëÿ 2006 ã.�àçâèòà òåîðèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ äâóõçîííîãî ñâåðõïðîâîäíèêà ïðè ïîíèæåííîé ïëîòíîñòèíîñèòåëåé çàðÿäà íà îñíîâå �îíîííîãî ìåõàíèçìà ñâåðõïðîâîäèìîñòè ñ ñèëüíîé ýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿ-çüþ. Ýòà òåîðèÿ ïðèñïîñîáëåíà äëÿ îïèñàíèÿ èçìåíåíèÿ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T, ýíåðãåòè÷åñêèõùåëåé �1, �2, à òàêæå îòíîñèòåëüíîãî ñêà÷êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè (CS�CN )=CN â òî÷êå T = T ñèçìåíåíèåì ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà ñîåäèíåíèÿ MgB2 ïðè ââåäåíèè â ñèñòåìó ïðèìåñåé çàìåùåíèÿðàçëè÷íîé âàëåíòíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî, â ñîîòâåòñòâèè ñ ìåõàíèçìîì çàïîëíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí �è �, ïåðåêðûâàþùèõñÿ íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, âåëè÷èíû T, �1 è �2 óáûâàþò ïðè äîïèðîâàíèè ýòî-ãî ñîåäèíåíèÿ ýëåêòðîíàìè è îñòàþòñÿ ïîñòîÿííûìè ëèáî ñëàáî ìåíÿþòñÿ ïðè äîïèðîâàíèè äûðêàìè.Òåîðèÿ êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ïîêàçàíî òàêæå, ÷òî ó÷åò ïðîöåññîââíóòðèçîííîãî è ìåæçîííîãî ðàññåÿíèé ýëåêòðîíîâ íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå óëó÷øàåò ýòî ñîãëàñèå.PACS: 74.20.Fg, 74.70.Ad1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎêîëî ïÿòè ëåò íàçàä áûëà îòêðûòà ñâåðõïðî�âîäèìîñòü â ñîåäèíåíèè MgB2 ñ òåìïåðàòóðîé ïå�ðåõîäà T � 39 K [1℄. Ýòî îòêðûòèå âûçâàëî áîëü�øîé èíòåðåñ è ïðèâëåêëî âíèìàíèå ìíîãèõ èññëå�äîâàòåëåé � êàê òåîðåòèêîâ, òàê è ýêñïåðèìåíòàòî�ðîâ. Òàêîé èíòåðåñ îáúÿñíÿåòñÿ áîëüøèìè çíà÷åíè�ÿìè T, âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè âåðõíåãî êðèòè÷åñêî�ãî ïîëÿ H2 è êðèòè÷åñêîãî òîêà j â ýòîì ñîåäè�íåíèè, ÷òî ñòàâèò ýòî îòíîñèòåëüíî ïðîñòîå âåùå�ñòâî â îäèí ðÿä ñî ñëîæíûìè îêñèäíûìè âûñîêî�òåìïåðàòóðíûìè ñîåäèíåíèÿìè. Â ðåçóëüòàòå ìíî�ãî÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé ñòàëî ÿñíî, ÷òî ñâåðõïðî�âîäÿùèå ñâîéñòâà MgB2 íåâîçìîæíî îïèñàòü òåîðè�åé ÁÊØ�Ýëèàøáåðãà. Ñâîéñòâà ýòîãî âåùåñòâà õà�ðàêòåðèçóþòñÿ öåëûì ðÿäîì àíîìàëèé, êîòîðûå íåâïèñûâàþòñÿ â ýòó òåîðèþ (ñì., íàïðèìåð, [2; 3℄).Âàæíóþ ðîëü ïðè ýòîì èãðàåò àíèçîòðîïèÿ ñèñòå�ìû, â ÷àñòíîñòè, ïåðåêðûòèå ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí íàïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïðèâîäÿùåå ê âîçíèêíîâåíèþäâóõ è áîëåå ùåëåé â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå. Òàêîå*E-mail: mepalistrant�yandex.ru

ïåðåêðûòèå ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí ïîäòâåðæäàåòñÿ çîí�íîé ñòðóêòóðîé MgB2 [4; 5℄. Âîçìîæíîñòü îïèñàíèÿýòîãî ñîåäèíåíèÿ ïóòåì ïðèìåíåíèÿ äâóõçîííîé òåî-ðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè áûëà âûñêàçàíà àâòîðàìèðÿäà ðàáîò (ñì., íàïðèìåð, [6℄). Ìîäåëü æå ñâåðõïðî�âîäíèêà ñ ïåðåêðûâàþùèìèñÿ íà ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè ýíåðãåòè÷åñêèìè çîíàìè áûëà ïðåäëîæåíà çàäîë�ãî äî îòêðûòèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîä�íèêîâ [7; 8℄. Èñòîðèþ ðàçâèòèÿ òåîðèè ìíîãîçîííûõñâåðõïðîâîäíèêîâ ìîæíî ïðîñëåäèòü, â ÷àñòíîñòè,ïî îáçîðàì [9�12℄. Ìîäåëü Ìîñêàëåíêî äëÿ äâóõçîí�íîé ñèñòåìû [7℄ ïðåäïîëàãàåò îáðàçîâàíèå êóïåðîâ�ñêèõ ïàð â êàæäîé çîíå è òóííåëèðîâàíèå ýòèõ ïàðêàê öåëîãî èç îäíîé çîíû â äðóãóþ. Ìîäåëü ïîçâî�ëÿåò ïîëó÷èòü âûñîêèå çíà÷åíèÿ T, äâå ýíåðãåòè÷å�ñêèå ùåëè (�1 è �2) (ïðè ýòîì ìîãóò âûïîëíÿòüñÿóñëîâèÿ 2�1=T > 3:5 è 2�2=T < 3:5, â îäíîçîí�íîì ñëó÷àå 2�=T = 3:5), ìàëûå çíà÷åíèÿ îòíîñè�òåëüíîãî ñêà÷êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè â òî÷êåT = T (äëÿ MgB2 ýòîò ñêà÷îê ðàâåí 0.8, â îäíîçîí�íîì ñëó÷àå � ýòî óíèâåðñàëüíàÿ âåëè÷èíà, ðàâíàÿ1.43), àíîìàëüíóþ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü òåï�ëîåìêîñòè â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçå, ïîëîæèòåëüíóþ59



Ì. Å. Ïàëèñòðàíò, Â. À. Óðñó ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007êðèâèçíó çàâèñèìîñòè âåðõíåãî êðèòè÷åñêîãî ïîëÿH2 îò òåìïåðàòóðû è äð. [9℄. Òàêèìè ñâîéñòâàìèîáëàäàåò ñîåäèíåíèå MgB2, è äâóõçîííàÿ ìîäåëü [7℄îïèñûâàåò êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó ïîâåäåíèÿ ðàçëè÷�íûõ �èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ýòîãî ñîåäèíåíèÿ.Íàðÿäó ñ ÷èñòûì MgB2 ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èäîâîëüíî èíòåíñèâíî èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå õèìè÷å�ñêîãî çàìåùåíèÿ àòîìîâ áîðà è ìàãíèÿ äðóãèìè ýëå�ìåíòàìè (íàïðèìåð, C, Li, Cu è äð. [13; 14℄) íà òåðìî�äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà MgB2. Òåðìîäèíàìè÷åñêèåñâîéñòâà äâóõçîííîãî ñâåðõïðîâîäíèêà ñ ïîíèæåí�íîé (ïåðåìåííîé) ïëîòíîñòüþ íîñèòåëåé çàðÿäà âïðåäïîëîæåíèè ñëàáîé ñâÿçè ïðè íå�îíîííîì ìåõà�íèçìå ñâåðõïðîâîäèìîñòè èññëåäîâàíû â ðàáîòå [15℄.Áîëåå îáùèé ñëó÷àé, êîãäà ó÷èòûâàþòñÿ âñåâîçìîæ�íûå ñïàðèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ (âíóòðèçîííûå è ìåæ�çîííûå), ðàññìîòðåí â ðàáîòå [16℄, à òàêæå â îáçî�ðå [12℄.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îïóáëèêîâàííî ìíîãî ðàáîò,â êîòîðûõ ñâîéñòâà ñîåäèíåíèÿ MgB2 èññëåäóþòñÿíà îñíîâå óðàâíåíèÿ Ýëèàøáåðãà ñ ó÷åòîì íàëè÷èÿäâóõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé. Òåì ñàìûì ýòî âåùå�ñòâî ðàññìàòðèâàåòñÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ ñèëüíîãî ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ñì., íàïðèìåð, ðà�áîòû [17; 18℄ è ññûëêè â íèõ).Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå òåî-ðèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñâåðõïðîâîäÿùåãîñîñòîÿíèÿ ñîåäèíåíèÿ MgB2 ñ ïåðåìåííîé ïëîòíî�ñòüþ íîñèòåëåé çàðÿäà. Â îñíîâó ïîëîæåíà äâóõ�çîííàÿ ìîäåëü [15℄ è ýëåêòðîí-�îíîííûé ìåõàíèçìñâåðõïðîâîäèìîñòè, ïðèñóùèé ýòîìó ñîåäèíåíèþ.Ïðè ýòîì ó÷èòûâàåòñÿ îòíîñèòåëüíîå ðàñïîëîæå�íèå ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí, à îöåíêà ïàðàìåòðîâ òåî-ðèè âûïîëíÿåòñÿ ñ ïîïðàâêîé íà ñèëüíîå ýëåêò-ðîí-�îíîííîå è êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàêîéïîäõîä ïîçâîëÿåò ïðîñëåäèòü çà çàïîëíåíèåì ýíåðãå�òè÷åñêèõ çîí è, ñëåäîâàòåëüíî, îïðåäåëèòü âëèÿíèåíà ñâåðõïðîâîäèìîñòü â MgB2 õèìè÷åñêîãî çàìåùå�íèÿ ìàãíèÿ è áîðà äðóãèìè ýëåìåíòàìè. Íàðÿäó ñýòèì ó÷èòûâàåòñÿ òàêæå ìåæçîííîå ðàññåÿíèå íîñè�òåëåé çàðÿäà íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå, ïðèñóùååäâóõçîííûì ñâåðõïðîâîäíèêàì [19℄.�àáîòà ïîñòðîåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ðàçä. 2íà îñíîâàíèè ãàìèëüòîíèàíà Ôðåëèõà ïîëó÷åíûóðàâíåíèÿ äëÿ òåìïåðàòóðíûõ �óíêöèé �ðèíà èìàññîâûõ îïåðàòîðîâ � äèàãîíàëüíîãî M(x; x0) èíåäèàãîíàëüíîãî �(x; x0). Âûïîëíåí ïåðåõîä ê çîí�íîìó ïðåäñòàâëåíèþ (nk
) ïóòåì ðàçëîæåíèÿ �óíê�öèé �ðèíà è ìàññîâûõ îïåðàòîðîâ ïî áëîõîâñêèì�óíêöèÿì. Ïîëó÷åíà ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ ïàðà�ìåòðîâ ïîðÿäêà�1 è�2 ñ ïåðåíîðìèðîâàííûìè êîí�ñòàíòàìè ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �nm

(n;m = 1; 2) çà ñ÷åò ó÷åòà çàâèñèìîñòè ìàññîâîãîîïåðàòîðà Mn(k;
) îò ýòèõ êîíñòàíò. Ýòà ñèñòåìàóðàâíåíèé äîïîëíåíà âûðàæåíèåì, îïðåäåëÿþùèìõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �. Â ðàçä. 3 ðàññìîòðåíûïðåäåëüíûå ñëó÷àè T � T è T = 0. Â êàæäîé èçýòèõ òåìïåðàòóðíûõ îáëàñòåé îïðåäåëåíû îñíîâíûåóðàâíåíèÿ òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Íàéäåíû àíà�ëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòó�ðû T, ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé �1 è �2 â îïðåäåëåí�íîé îáëàñòè çíà÷åíèé íîñèòåëåé çàðÿäà (õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà �). Ïîëó÷åíû òàêæå âûðàæåíèÿ äëÿñêà÷êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè CS � CN â òî÷�êå T = T. Â ðàçä. 4 âûïîëíåíà îöåíêà ïàðàìåòðîâòåîðèè äëÿ ñîåäèíåíèÿ MgB2 è ïîñòðîåíà çàâèñè�ìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí îò ïëîòíîñòè íî�ñèòåëåé çàðÿäà íà îñíîâàíèè ìåõàíèçìà çàïîëíåíèÿýíåðãåòè÷åñêèõ çîí.Â ïîñëåäíåì ðàçäåëå ó÷èòûâàåòñÿ äîïîëíèòåëü�íûé ìåõàíèçì âëèÿíèÿ ïðèìåñè íà ñâåðõïðîâîäè�ìîñòü, à èìåííî, ìåæçîííîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâíà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå [19℄. Èçó÷åíà çàâèñèìîñòüâåëè÷èíû T îò êîíöåíòðàöèè ââîäèìîé ïðèìåñè çà�ìåùåíèÿ C, Li è Cu. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñðàâ�íèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.2. �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ ÑÈÑÒÅÌÛ ÈÎÑÍÎÂÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈß�àìèëüòîíèàí ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû èìååòâèä H = H0 +H1; (1)ãäå H0 � ãàìèëüòîíèàí íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåê�òðîíîâ è �îíîíîâ, à H1 � ãàìèëüòîíèàí ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îïðåäåëÿåìûé âû�ðàæåíèåìH1 = gX� Z dx +� (x) �(x)'(x): (2)Çäåñü g � êîíñòàíòà ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ,  +� (x) è  �(x) � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè�÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì � â òî÷êå x, '(x) ��îíîííûé îïåðàòîð.Ïðèìåíÿÿ äèàãðàììíûé ìåòîä òåîðèè âîçìó�ùåíèé [20℄ äëÿ íîðìàëüíîé G(xx0) è àíîìàëüíîéF (xx0) òåìïåðàòóðíûõ ýëåêòðîííûõ �óíêöèé �ðè�íà, ïîëó÷àåì ñèñòåìó óðàâíåíèé60



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ : : :G(x; x0) = G0(x; x0) ++ ZZ dx1dx2G0(x; x1)M(x1; x2)G(x2; x0)�� ZZ dx1dx2G0(x; x1)�(x1; x2) ~F (x2; x0); (3)~F (x; x0) = Z dx1dx2G0(x1; x)~�(x1; x2)G(x2; x0) ++ Z dx1dx2G0(x1; x)M(x2; x1) ~F (x2; x0); (4)ãäå çíàê ¾òèëüäà¿ îçíà÷àåò êîìïëåêñíîå ñîïðÿæå�íèå ñîîòâåòñòâóþùåé âåëè÷èíû, G0(x; x1) � ýëåêò-ðîííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ.Äèàãîíàëüíûé M(x1; x2) è íåäèàãîíàëüíûé�(x1; x2) ìàññîâûå îïåðàòîðû èìåþò âèäM(x1; x2) = �g2D(x1; x2)G(x1; x2); (5)�(x1; x2) = �g2D(x1; x2)F (x1; x2): (6)Çäåñü D(x1; x2) � �îíîííûé ïðîïàãàòîð.Ïåðåéäåì â âûðàæåíèÿõ (3)�(6) ê nk
-ïðåäñòàâ-ëåíèþ, âûïîëíèâ ðàçëîæåíèÿ âõîäÿùèõ â ýòè �îð�ìóëû âåëè÷èí ïî áëîõîâñêèì �óíêöèÿì [21℄. Òîãäàíåòðóäíî ïîëó÷èòü ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ �óíê�öèé �ðèíà Gnm(k;k0;
) è Fnm(k;k0;
), à òàêæå âû�ðàæåíèÿ äëÿ ìàññîâûõ îïåðàòîðîâ Mmm0(p;p 0;
)è �mm0(p; p0;
). Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò èññëåäî�âàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà äâóõçîííûõ ñè�ñòåì ñ ó÷åòîì âñåâîçìîæíûõ âíóòðèçîííûõ è ìåæ�çîííûõ ñïàðèâàíèé ýëåêòðîíîâ. Ïðåäåë ñëàáîé ýëåê�òðîí-�îíîííîé ñâÿçè â ýòèõ ñèñòåìàõ ðàññìîòðåí âðàáîòàõ [12; 16℄.Çäåñü ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü áîëåå ïðîñòîéñëó÷àé, îãðàíè÷èâøèñü ïðèáëèæåíèåì äèàãîíàëü�íûõ ïî èíäåêñàì çîí �óíêöèé �ðèíà, ïðèâîäÿùèéê äâóõçîííîé ìîäåëè, ïðåäëîæåííîé â ðàáîòàõ [7; 8℄:Gn1n2(k1;k2;
) = Gn1(k1;
1)Æn1n2Æk1;k2 ;Fn1n2(k1;k2;
) = Fn1(k1;
1)Æn1n2Æk1;�k2 ;Mmm0(p;p0;
) =Mm(p;
)Æpp0Æmm0 ;�mm0(p;p0;
) = �m(p;
)Æp1;�p0Æmm0 : (7)Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé(3), (4) äëÿ �óíêöèé �ðèíà èìåþò âèäGn(k;
) = � iZn(
)
 + ~"nAn(k;
) ; (8)Fn(k;
) = �n(k;
)An(k;
) ; ~Fn(k;
) = ~�n(k;
)An(k;
) ; (9)

ãäåAn(k;
) = 
2Z2n(
)+~"2n(k)+�n(k;
)~�n(k;
);Zn(
) = 1� 1
 ImMn(k;
);~"n(k) = "n(k) +ReMn(k;
): (10)Âûðàæåíèÿ äëÿ ìàññîâûõ îïåðàòîðîâ Mn(p;
)è �n(p;
) ïðèâîäÿòñÿ ê âèäóMn(p;
) = � 1�Xk1 X
1 Xn1 g2nn1(p;k1)��D(p� k1;
�
1)Gn1(k1;
1); (11)�n(p;
) = � 1�Xk1 X
1 Xn1 g2nn1(p;k1)��D(p� k1;
�
1)Fn1(k1;
1); (12)ãäå g2mn(p;p0) = g2 j�(mpF ; np0F )j2 ;�(mpF ; np0F ) = ZV0 drU�mpF (r)Unp0F (r); (13)Unp(r) � àìïëèòóäà �óíêöèè Áëîõà, 
 � ìàöóáà�ðîâñêàÿ ÷àñòîòà äëÿ ýëåêòðîíîâ, V0 � îáúåì ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè.Ââåäåì îïðåäåëåíèå�n(
) = Zn(
)�n(
)è óïðîñòèì óðàâíåíèÿ (11) è (12), ïðåíåáðåãàÿ ý���åêòàìè çàïàçäûâàíèÿ. Âûïîëíèì çàòåì èíòåãðè�ðîâàíèå ïî 
1 è ïåðåéäåì ê èíòåãðèðîâàíèþ ïîýíåðãèè â ñîîòâåòñòâèè ñ çàêîíîì äèñïåðñèè ýíåð�ãèè ýëåêòðîíîâ äëÿ n-é çîíû:"n(k) = �n + k22mn � �: (14)Òîãäà íà îñíîâàíèè ñîîòíîøåíèé (9)�(12) ïîëó÷àåìñèñòåìó óðàâíåíèé�1 = ��11 d1Z�d1 d"1 th�E1=22E1 �1 ++ ��12 d2Z�d2 d"2 th�E2=22E2 �2;�2 = ��21 d1Z�d1 d"1 th�E1=22E1 �1 ++ ��22 d2Z�d2 d"2 th�E2=22E2 �2;
(15)
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Ì. Å. Ïàëèñòðàíò, Â. À. Óðñó ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007ãäå �nm = g2nmNm; En =p(�"n � �)2 +�2n;�"n = "nZn ; ��nm = �nmZn ;dn = �� �n; dn = �n � �; n;m = 1; 2; (16)Nm � ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà m-é ïî�ëîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, �n � ýíåðãèÿ îáðåçàíèÿâ n-é çîíå. Â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäåëåíèåì (10) èçàêîíîì äèñïåðñèè (14) äëÿ âåëè÷èí Zn ïîëó÷àåìZ1 = 1 + �11 + �12; Z2 = 1 + �22 + �21: (17)Ïîñêîëüêó ìû ðàññìàòðèâàåì ñèñòåìó ñ ïåðåìåí�íîé (â òîì ÷èñëå è íèçêîé) ïëîòíîñòüþ íîñèòåëåé çà�ðÿäà, äîïîëíèì ñèñòåìó óðàâíåíèé (15) ñîîòíîøåíè�åì, îïðåäåëÿþùèì õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë � (ïëîò�íîñòü íîñèòåëåé çàðÿäà ~n):~n =Xm Nm dnZ�dm d"m �Em(k) � j"m(k)� �jEm(k) ++ 2j�"m(k)� �jEm(k) 11 + exp�Em(k)� : (18)Ïðè íèçêèõ çíà÷åíèÿõ ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿ�äà ~n (� � �n) íåîáõîäèìî ñàìîñîãëàñîâàííî ðåøàòüñèñòåìó (15) è ñîîòíîøåíèå (18).�àññìîòðèì �îíîííûé ìåõàíèçì ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè, ïðèñóùèé ñîåäèíåíèþ MgB2. Â ñîîòâåòñòâèèñ ýòèì â óðàâíåíèè (15) ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî ýíåð�ãèè âûïîëíÿþòñÿ îáðåçàíèÿ â êàæäîé çîíå ïî õàðàê�òåðíîé �îíîííîé ÷àñòîòå !0n. Ñ ó÷åòîì èçìåíåíèÿõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � è çàêîíà äèñïåðñèè (14)ýòè îáðåçàíèÿ èìåþò âèä (�n = �� �n)dn = � !0n; �n � !on;�n; �n < !0n; ; (19à)dn = � !0n; �n � � � !on;�n � �; �n � � < !0n: : (19á)3. Ï�ÅÄÅËÜÍÛÅ ÑËÓ×ÀÈ T � T È T = 0Èññëåäóåì ñèñòåìó óðàâíåíèé (15) ïðè T � T.Ñ ýòîé öåëüþ âûïîëíèì ðàçëîæåíèå ïàðàìåòðîâ �nïî ðàçíîñòè (� � �), ãäå � = 1=T :�n = n(� � �)1=2 + (1)n (� � �)3=2 + : : : (20)

Ïîäñòàâëÿÿ ýòî ðàçëîæåíèå â óðàâíåíèÿ (15) è ïðè�ðàâíèâàÿ âûðàæåíèÿ ïðè îäèíàêîâûõ ñòåïåíÿõ ðàç�íîñòè (� � �), ïîëó÷àåì ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿîïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ n è (1)n (n = 1; 2):1 = ���11I1(�)1 � ��12I2(�)2;2 = ���21I1(�)1 � ��22I2(�)2; (21)(1)1 = ��11� ��1(�)� �3F1(�)21� 1 � ��11I1(�)(1)1 ++ ��12� ��2(�)� �3F2(�)32� 2 � ��12I2(�)(1)2 ;(1)2 = ��21� ��1(�)� �3F1(�)21� 1 ++ ��22� ��2(�)� �3F (�)22� 2 � ��22I2(�)(1)2 ; (22)ãäå In(�) = � �dnZ� �dn th �"=22" d";Fn = 18 �dn�Z� �dn� dx shx� xx3h2x=2 ;�n(�) = 12 �th � �dn2 + th � �dn2 � ;�dn = dnZn ; �dn = dnZn : (23)Ïðèðàâíèâàÿ íóëþ îïðåäåëèòåëü D ñèñòåìû (21),ïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿ�ùåãî ïåðåõîäà T, à íà îñíîâàíèè (18) � ñîîòíîøå�íèå, ñâÿçûâàþùåå ~n è �:1 + ��11I1(�) + ��22I2(�) + �aI1(�)I2(�) = 0;~n =Xn Nn ���n � ��n � j��n � ��j+ j��n � ��j� ; (24)ãäå �a = ��11��22 � ��12��21: (25)Íà îñíîâàíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé (21) íåòðóäíîîïðåäåëèòü îòíîøåíèå ïàðàìåòðîâ z = �1=�2 ïðèT = T:z = 12 = � ��12I2(�)1 + ��11I1(�) = �1 + ��22I2(�)��21I1(�) : (26)62



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ : : :Âåëè÷èíà z çàâèñèò îò ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà(õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà) íåÿâíî ÷åðåç çàâèñèìîñòüâåëè÷èíû T îò ýòîãî ïàðàìåòðà, à òàêæå ÿâíî áëà�ãîäàðÿ ïðåäåëàì èíòåãðèðîâàíèÿ â �îðìóëàõ (23).�åøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (22) ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå (1)1 = D1=D; (1)2 = D2=D;ãäå D;D1 è D2 � ñîîòâåòñòâóþùèå îïðåäåëèòåëèýòîé ñèñòåìû. Óñëîâèå D = 0 ñîîòâåòñòâóåò ðàçðå�øèìîñòè ñèñòåìû óðàâíåíèé (21) äëÿ òåìïåðàòóðûñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Ñëåäîâàòåëüíî, íåîáõî�äèìî íàëîæèòü óñëîâèåD1 = D2 = 0:Èç ýòîãî óñëîâèÿ âûòåêàåò ñîîòíîøåíèå21 = 1�3 N1�1(�) +N2�2(�)=z2N1F1(�) +N2F2(�)=z4 : (27)Áóäåì ïîëàãàòü äëÿ îïðåäåëåííîñòè�1 < �2 < �1 < �2 :Êàê ñëåäóåò èç çàêîíà äèñïåðñèè ýíåðãèè ýëåêòðî�íîâ (14), ýòè ïàðàìåòðû îïðåäåëÿþò âçàèìíîå ðàñ�ïîëîæåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí.Â îáëàñòè çíà÷åíèé�dn=T; �dn=T � 1óðàâíåíèå (23) ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêîåâûðàæåíèå äëÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïå�ðåõîäà T. Ïîëàãàÿ!01 = !02 = !0è âûïîëíÿÿ îáðåçàíèå ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî ýíåð�ãèè ñîãëàñíî (19), íà îñíîâàíèè (24) ïîëó÷àåìT = 2!0� e�� ; (28)ãäå� = ��11+��22��a'�p(��11+��22��a')2�4 2�a : (29)Çäåñü âåëè÷èíû ' è  îïðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèåì õè�ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �.1. Ïðè ��0 � ��2 < !0 è ��1 � �� > !0 èìååì' = 12 ln ��0 � ��2!0 ;  = 1� ��22 12 ln ��0 � ��2!0 : (30)

2. Ïðè ��� ��2 > !0 è ��1 � �� > !0 èìååì' = 0;  = 1: (31)3. Ïðè ��0 � ��2 > !0 è ��1 � �� < !0 èìååì' = 12 ln ��1 � ��!0 ;  = 1� ��11 12 ln ��1 � ��!0 ;�� = �Z1 ; ��0 = ��Z1=Z2: (32)Â òî÷êàõ � = �2 è � = �1 èìååì, ñîîòâåòñòâåííî,� = 2��11 + ��22 �p(2��11 � ��22)2 + 8��12��212�a ; (33)� = ��11 + 2��22 �p(��11 � 2��22)2 + 8��12��212�a : (34)Ïðè �1 < � < �2 è �1 < � < �2 âåëè÷èíà Tîïðåäåëÿåòñÿ ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâèåìâ ïåðâîé è âòîðîé çîíàõ, ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè ýòîìçàâèñèìîñòü îò � èìååò ìåñòî ïðè �� � ��1 < !0 è��2 � ��0 < !0:T = 2� q(��� ��1)!0e�1=��011 ;T = 2� q(��2 � ��0)!0e�1=��022 : (35)Çäåñü è íèæå ��011 = ��11 ïðè N2 = 0 è ��022 = ��22 ïðèN1 = 0.Äëÿ ñêà÷êà òåïëîåìêîñòè â òî÷êå T = T èìå�åì [15℄ CS � CNV = �5 Xn NnFn(�)4n: (36)Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (27) è (26), ïðèâåäåì ñêà÷îêòåïëîåìêîñòè ê âèäóCS � CNV = T [N1�1(�) +N2�2(�)=z2 ℄2N1F1(�) +N2F2(�)=z4 : (37)Ïðè ýòîì îòíîñèòåëüíûé ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè èìå�åò âèäCS � CNCN == [N1�1(�)+N2�2(�)=z2 ℄24[N1F1(�)+N2F2(�)=z4 ℄[N1'1(�)+N2'2(�)℄ ;(38)ãäå 'n(�) = 1Z�(���n) x2dx(1 + ex)(1 + e�x) : (39)63



Ì. Å. Ïàëèñòðàíò, Â. À. Óðñó ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007Ïðè T = 0 íà îñíîâàíèè ïðèâåäåííûõ âûøåâûðàæåíèé (15) è (18) íåòðóäíî ïîëó÷èòü ñèñòå�ìó óðàâíåíèé, îïðåäåëÿþùóþ ïàðàìåòðû ïîðÿäêà�m(0) = �m è õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �(0) = �. Ýòàñèñòåìà èìååò âèä�m = 12Xn ��mn�n ln �dn +p �d2n +�2n� �dn +p �d2n +�2n ; (40)~n =Xn Nn ���n � ��n �q(��n � ��)2 +�2n++ q(��n � ��)2 +�2n� : (41)Ïðè àíàëèòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ áóäåì ðàñ�ñìàòðèâàòü îïðåäåëåííûå îáëàñòè çíà÷åíèé õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà, êîãäà âûïîëíÿþòñÿ íåðàâåíñòâà�n= �dn;�n= �dn � 1:Èñïîëüçóåì îïðåäåëåíèå âåëè÷èí �dn è �dn â ñîîòâåò�ñòâèè ñ îáðåçàíèåì èíòåãðàëîâ ïî ýíåðãèè ïðè ýëåê�òðîí-�îíîííîì âçàèìîäåéñòâèè (19). Íà îñíîâàíèèñèñòåìû óðàâíåíèé (40) â îáëàñòè ïåðåêðûòèÿ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ çîí (�2 < � < �1) íåòðóäíî ïîëó÷èòü�1 = 2D0e��0 ; �0 = ��22 � ��12=z�a ; z = �1�2 : (42)Çäåñü D0 è z îïðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèåì õèìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà �. Â îáëàñòè çíà÷åíèé �2 < � < �1 ïî�ëó÷àåì ñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ.1) Ïðè ��0 � ��2 < !0, ��1 � �� > !0, D1 = !0 èìååì�a ln z = ��11���22���21z+��12z ��a12 ln� ��0���2!0 � : (43)2) Ïðè ��0 � ��2 > !0, ��1 � �� > !0, D0 = !0 èìååì�a ln z = ��11 � ��22 � ��21z + ��12z : (44)3) Ïðè ��0 � ��2 > !0, ��1 � �� < !0,D0 =p!0(��1 � ��) èìååì�a ln z = ��11���22+��12z ���21z��a12 ln !0��1��: (45)Â îáëàñòè îòñóòñòâèÿ ïåðåêðûòèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõïîëîñ ïðè � < �2 è � > �1 ñóùåñòâóåò îäíà ýíåðãå�òè÷åñêàÿ ùåëü � ñîîòâåòñòâåííî �1 è �2. Ïðè ýòîìäëÿ ìàëûõ (�� � ��1 < !0) è áîëüøèõ (��2 � ��0) < !0çíà÷åíèé õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èìååì�1 = 2q!0(��� ��1)e�1=��011 ;�2 = 2q!0(��2 � ��0)e�1=��022 : (46)

Ôîðìóëû (46) ïîêàçûâàþò, ÷òî ïàðàìåòð �1 ðàñ�òåò ñ ðîñòîì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � â íà÷àëå çà�ïîëíåíèÿ ïåðâîé ýíåðãåòè÷åñêîé çîíû, à ïàðàìåòð�2 óáûâàåò â êîíöå çàïîëíåíèÿ âòîðîé ýíåðãåòè÷å�ñêîé çîíû. Â îáëàñòè ïåðåêðûòèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõçîí �2 < � < �1 êàðòèíà áîëåå ñëîæíàÿ è ìîæåòáûòü ïîëó÷åíà â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííûõ îöåíîê ïðè�âåäåííûõ âûøå âûðàæåíèé. Â ñëó÷àå ìàëûõ çíà�÷åíèé ïàðàìåòðîâ �dn ( �dn � �n) íåîáõîäèìî ñà�ìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (40)è (41) ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè. Îòìåòèì, ÷òî àíà�ëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ �n è � íà îñíîâàíèèýòèõ óðàâíåíèé áûëè ïîëó÷åíû â ðàáîòå [22℄ äëÿ ñî�ñòîÿíèÿ ãëóáîêîé áîçå-êîíäåíñàöèè ëîêàëüíûõ ïàð(� < 0; (�n=�n)2 � 1).4. Ï�ÈÌÅÍÅÍÈÅ ÌÎÄÅËÈ Ê ÈÇÓ×ÅÍÈÞÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î MgB2Ïîëó÷åííûå âûøå óðàâíåíèÿ äëÿ T (24), (28) èäëÿ �n (40) ñîäåðæàò ïåðåìåííóþ ïëîòíîñòü íîñè�òåëåé çàðÿäà ~n (õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë �) è, ñëåäî�âàòåëüíî, ìîãóò îïèñûâàòü ïîâåäåíèå ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ âåëè÷èí äâóõçîííîãî ñâåðõïðîâîäíèêà ïðè õè�ìè÷åñêîì çàìåùåíèè åãî àòîìîâ äðóãèìè ýëåìåíòà�ìè.Â ÷àñòíîñòè, ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èíòåðåñ ñî�åäèíåíèÿ MgB2�xCx, Mg1�xCuxB2 è äð. [13; 14℄.Ìíîãî÷èñëåííûå òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëü�íûå èññëåäîâàíèÿ äîêàçûâàþò, ÷òî àíîìàëèè íàáëþ�äàåìûõ �èçè÷åñêèõ âåëè÷èí â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñî�åäèíåíèè MgB2 ìîæíî ïîíÿòü íà îñíîâå ó÷åòà ïå�ðåêðûòèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí íà ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè è íàëè÷èÿ äâóõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé (ñì., íà�ïðèìåð, [3�6℄). Â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå èìåþòñÿ ðàç�ëè÷íûå ïîäõîäû ê èçó÷åíèþ ñîåäèíåíèÿ MgB2, ÷òîïðèâîäèò ê íåîäíîçíà÷íûì çíà÷åíèÿì ïàðàìåòðîâòåîðèè.Ñîãëàñíî ñîâðåìåííûì èññëåäîâàíèÿì[2�6; 18; 23℄, ñîåäèíåíèå MgB2 ÿâëÿåòñÿ äâóõçîííûìñâåðõïðîâîäíèêîì ñ ñèëüíîé ýëåêòðîí-�îíîííîéñâÿçüþ. Íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïåðåêðûâàþò�ñÿ äâå ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû: äâóìåðíàÿ �-çîíàè òðåõìåðíàÿ �-çîíà. Â äàëüíåéøåì ìû áóäåìíàçûâàòü �-çîíó ïåðâîé çîíîé, à �-çîíó � âòî�ðîé. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì îáîçíà÷èì êîíñòàíòûýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �11 è �22 �âíóòðèçîííûå, �12 è �21 � ìåæçîííûå.Â òàáëèöå ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ýòèõ ïàðàìåò�ðîâ, à òàêæå ïàðàìåòðîâ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�64



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ : : :�11 �22 �12 �21 ��11 ��22 ��12 ��21 ��11 ��22 ��12 ��21 !0, ìýÂ T, Êa 1.017 0.448 0.213 0.155 0.21 0.172 0.095 0.069 0.362 0.172 0.054 0.053 65 39.4b 0.96 0.28 0.16 0.22 89 39.4 1.5 0.4 0.5 0.1 0.1 0.1 0.1 40d 0.302 0.135 0.04 0.038 75 39.4ñòâèÿ ��, ïîëó÷åííûå íà îñíîâàíèè óðàâíåíèé Ýëè�àøáåðãà àâòîðàìè ðàáîò [18; 23℄ (à), [24℄ (b ) è [6℄(). Êàê âèäíî èç ýòîé òàáëèöû, çíà÷åíèÿ âåëè�÷èí �nm è ïåðåíîðìèðîâàííûõ âåëè÷èí ��nm íå îä�íîçíà÷íû. Îáùèì äëÿ íèõ ÿâëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå��11 > ��22; ��12; ��21, ÷òî ãîâîðèò î ñóùåñòâåííîé ðî�ëè äâóìåðíîé çîíû � ïðè îáðàçîâàíèè êóïåðîâñêèõïàð â MgB2.�åøåíèå óðàâíåíèé Ýëèàøáåðãà äëÿ ÷èñòîãîMgB2 íà îñíîâàíèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ ïîçâîëÿåò ïîëó�÷èòü çíà÷åíèå äëÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãîïåðåõîäà T, áëèçêîå ê 40 K [18℄.Ìû ñòàâèì ïåðåä ñîáîé çàäà÷ó èññëåäîâàòü âëèÿ�íèå ïðèìåñè çàìåùåíèÿ íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîé�ñòâà äâóõçîííîãî ñâåðõïðîâîäíèêà. Ïîñêîëüêó ââå�äåíèå ïðèìåñè íå ìîæåò èçìåíèòü êàðòèíó �îíîí�íîãî ñïåêòðà íàñòîëüêî, ÷òîáû ýòî èçìåíåíèå ðàäè�êàëüíî âëèÿëî íà ñâåðõïðîâîäèìîñòü, ïðè ðåøåíèèýòîé çàäà÷è ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü ïðèâåäåííûå âû�øå ðåíîðìèðîâàííûå óðàâíåíèÿ äâóõçîííîé òåîðèè(24) è (40), â êîòîðûõ ïåðåíîðìèðîâàííûå êîíñòàí�òû ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõçîííîéòåîðèè îïðåäåëåíû ñîîòíîøåíèÿìè��11 = �11 � ��111 + �11 + �12 ; ��22 = �22 � ��221 + �22 + �21 ;��12 = �12 � ��121 + �11 + �12 ; ��21 = �21 � ��211 + �22 + �21 ; (47)ãäå ��nm � ïàðàìåòð êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿýëåêòðîíîâ.Âåëè÷èíû ��nm îïðåäåëÿåì èç óñëîâèÿ, ÷òîáûçíà÷åíèÿ T (28), (29), (31) è �1, �2 (42), (44) îò�âå÷àëè ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì.Îòìåòèì, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí ñîåäèíåíèÿ MgB2 íåîä�íîçíà÷íû è íàõîäÿòñÿ â îïðåäåëåííîì èíòåðâàëåçíà÷åíèé [18℄. Âûáèðàåì çíà÷åíèÿ T = 39:4 K,�1 = 7:1 ìýÂ, �2 = 2:7 ìýÂ, z = �1=�2 = 2:63,N1=N2 = 0:73 è !0 = 75 ìýÂ, ïîëó÷åííûå â ðà�áîòå [23℄ è âïèñûâàþùèåñÿ â ýòîò èíòåðâàë. Ïî�ëó÷åííûå òàêèì îáðàçîì ý��åêòèâíûå êîíñòàíòûýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèâåäåíû

â òàáëèöå (ñëó÷àé d). Èñïîëüçóåì ýòè çíà÷åíèÿ��nm äëÿ âû÷èñëåíèÿ íà îñíîâàíèè (31) îòíîøåíèÿz = �1=�2 è îòíîñèòåëüíîãî ñêà÷êà ýëåêòðîííîéòåïëîåìêîñòè (CS �CN )=CN (38) ïðè T = T. Ïîëó�÷àåì z = 3:2; (CS � CN )=CN = 0:79:Ñëåäîâàòåëüíî, z < z, à ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ìàëïî ñðàâíåíèþ ñ îäíîçîííûìè ñâåðõïðîâîäíèêàìè èáëèçîê ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ [2℄.Ïðèâåäåííàÿ âûøå òåîðèÿ ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòüçàâèñèìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê îòõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � (ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çà�ðÿäà ~n) â øèðîêîì èíòåðâàëå åãî çíà÷åíèé.Îäíàêî ïðè èçó÷åíèè äîïèðîâàíèÿ ñîåäèíåíèéMgB2 ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ðàññìàòðèâàòü � âáëè�çè çíà÷åíèÿ �0 � 0:74 ýÂ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ñëó÷àþ÷èñòîãî MgB2.Êàê ñëåäóåò èç çîííîãî ðàñ÷åòà [4℄, �0 ëåæèò âîáëàñòè çíà÷åíèé, áëèçêèõ ê ïîëíîìó çàïîëíåíèþýíåðãåòè÷åñêîé çîíû �. Âûáèðàåì äëÿ îïðåäåëåííî�ñòè ïàðàìåòðû �1 = �2 = 0, �1 = 0:8 ýÂ, �2 = 1:0 ýÂ.Îñíîâíîé âêëàä â ñâåðõïðîâîäèìîñòü äàåò îáëàñòüïåðåêðûòèÿ íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äâóõ ýíåðãåòè÷å�ñêèõ çîí �2 < � < �1 . Óäîáíî ïðåäñòàâèòü çàâèñè�ìîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí îò âåëè÷èíûÆ = �� �0�0 = ~n� ~n0~n0 ;îïðåäåëÿþùåé îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ïëîòíîñòèíîñèòåëåé çàðÿäà â ðåçóëüòàòå ââåäåíèÿ ïðèìåñè çà�ìåùåíèÿ â MgB2. Ïðè Æ > 0 ïðîèñõîäèò óâåëè÷å�íèå ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ, à ïðè Æ < 0 � äûðîê.Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò âûïîëíèòü ñðàâíåíèå ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ñì. ðèñ. 4 â ðàáîòå [13℄),ïîñêîëüêó èç ýòèõ äàííûõ ìîæíî îïðåäåëèòü îòíî�ñèòåëüíîå èçìåíåíèå çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè Æ.Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû Tîò ïàðàìåòðà Æ, ïîëó÷åííàÿ íà îñíîâàíèè ïðèâåäåí�íîé âûøå òåîðèè (êðèâàÿ 1 ). Íà ýòîì æå ðèñóíêåïîêàçàíû òî÷êè, ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëü�íûì çíà÷åíèÿì T äëÿ ðàçëè÷íûõ çàìåùåíèé àòî�5 ÆÝÒÔ, âûï. 1 65
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0.06�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùå-ãî ïåðåõîäà T îò îòíîñèòåëüíîãî èçìåíåíèÿ ïëîò-íîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà Æ â ñîåäèíåíèè MgB2. Êðè-âàÿ 1 � òåîðåòè÷åñêàÿ, êðèâàÿ 2 � ýêñïåðèìåíòàëü-íàÿ [13℄. Ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò ðàçëè÷íûì ñîåäè-íåíèÿììîâ Mg è B, âçÿòûå èç ðèñ. 4 ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðà�áîòû [13℄, à òàêæå ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòüT(Æ) (êðèâàÿ 2 ). Èç ðèñ. 1 ñëåäóåò, ÷òî òåìïåðàòó�ðà ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T óáûâàåò ñ ðîñòîìïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ (Æ > 0) è îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîéâåëè÷èíîé ïðè ââåäåíèè â MgB2 äûðîê (Æ < 0).Óáûâàíèå âåëè÷èíû T ñ ðîñòîì Æ ïîäòâåðæäà�åòñÿ ïîêàçàííûìè íà ýòîì æå ðèñóíêå ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè äëÿ ñîåäèíåíèé MgB2�xCx èMg0:95Cu0:05B2�xCx, äëÿ êîòîðûõ çíà÷åíèÿ ïàðàìåò�ðà Æ îïðåäåëÿþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ âàëåíòíîñòüþýëåìåíòîâ, âõîäÿùèõ â ðàññìàòðèâàåìûå ñîåäèíå�íèÿ, ñîîòíîøåíèÿìè Æ = x=8 è Æ = (x � 0:05)=8,ñîîòâåòñòâåííî. Â ñëó÷àå ñîåäèíåíèé Mg1�xLixB2,Mg1�xCuxB2, Mg0:8Li0:2B2�xCx äëÿ âåëè÷èí Æ èìå�åì ñîîòâåòñòâåííî Æ = �x=8,�x=8, (�0; 2+x)=8. Ïðèóñëîâèè Æ < 0, êîòîðîå èìååò ìåñòî ïðè ëþáîì x äëÿïåðâûõ äâóõ ñîåäèíåíèé è ïðè x < 0:2 äëÿ ïîñëåäíå�ãî èç íèõ, äàííàÿ òåîðèÿ äàåò ïîñòîÿííîå çíà÷åíèåêðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T = 39:4 K ñ èçìåíåíèåìïàðàìåòðà Æ. �èñóíîê 1 äåìîíñòðèðóåò êà÷åñòâåííîåñîãëàñèå íàøåé òåîðèè, îñíîâàííîé íà ó÷åòå äâóõ�çîííîñòè ñèñòåìû è �àêòîðà çàïîëíåíèÿ ýíåðãåòè�÷åñêèõ çîí, ñ ýêñïåðèìåíòîì. Òåîðåòè÷åñêàÿ êðèâàÿëåæèò âûøå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê. Ýòî îòëè�÷èå ñâÿçàíî ñ äâóìÿ �àêòîðàìè: âî-ïåðâûõ, ïàðà�ìåòðû òåîðèè áûëè îïðåäåëåíû, èñõîäÿ èç çíà÷åíèÿT = 39:4 K äëÿ ÷èñòîãî MgB2, à â ýêñïåðèìåíòàëü�íîé ðàáîòå [13℄ T = 39 K; âî-âòîðûõ, íå ó÷èòûâà�ëîñü ìåæçîííîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ íà ïðèìåñè.
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0.06�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé �1 è�2 (êðèâûå 1 è 2, ñîîòâåòñòâåííî) îò îòíîñèòåëü-íîãî èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà Æ ïðèäîïèðîâàíèè ñîåäèíåíèÿ MgB2 ýëåêòðîíàìè è äûð-êàìèÍà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû òåîðåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòèýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé �1 è �2 îò ïàðàìåòðà Æ â îá�ëàñòè çíà÷åíèé, èíòåðåñíûõ äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Çíà÷åíèÿ ýòèõ âåëè÷èíäëÿ ÷èñòîãî MgB2 ñîîòâåòñòâóþò �1 = 7:05 ìýÂ,�2 = 2:68 ìýÂ, îñòàþòñÿ ïîñòîÿííûìè ïðè äûðî÷�íîì äîïèðîâàíèè è óáûâàþò ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëàýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå, ò. å. êàðòèíà ïîâåäåíèÿ ýòèõâåëè÷èí êàê �óíêöèÿ îò ïàðàìåòðà Æ àíàëîãè÷íàïîâåäåíèþ âåëè÷èíû T.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè îòíîøå�íèé 2�1=kBT (êðèâàÿ 1 ) è 2�2=kBT (êðèâàÿ 2 )îò îòíîñèòåëüíîé ïëîòíîñòè çàðÿäîâ Æ. Äëÿ ÷èñ-òîãî MgB2 (Æ = 0) èìååì 2�1=kBT = 4:18,2�2=kBT = 1:58. Ýòè çíà÷åíèÿ îñòàþòñÿ ïîñòîÿí�íûìè ïðè Æ < 0 è óáûâàþò ïðè Æ > 0.Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíî èçìåíåíèå îòíîñèòåëüíîãîñêà÷êà ýëåêòðîííîé òåïëîåìêîñòè â òî÷êå T = T âðåçóëüòàòå äîïèðîâàíèÿ ñîåäèíåíèÿ MgB2. Êàê ñëå�äóåò èç ýòîãî ðèñóíêà, äîïèðîâàíèå ïðèâîäèò ê ñëà�áîìó ðîñòó ýòîé âåëè÷èíû ïðè Æ < 0 è áîëåå ñèëü�íîìó ðîñòó ïðè Æ > 0. Êàê ñëåäîâàëî îæèäàòü, åñëè�1 < �, çíà÷åíèå ñêà÷êà (CS � CN )=CN = 1:43 ïðèT = T, ÷òî îòâå÷àåò íàëè÷èþ îäíîé ýíåðãåòè÷åñêîéçîíû.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà çàâèñè�ìîñòü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � îò ïàðàìåòðà Æ âMgB2, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâàíèè âòîðîãî óðàâíåíèÿèç (24). Ýòî ñîîòíîøåíèå ïîçâîëèëî ïåðåéòè îò çàâè�ñèìîñòè ïðèâåäåííûõ âûøå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âå�66



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ : : :

−0.04 −0.02 0 0.02 0.04
δ

1.5

0

3.0

4.5

6.0

2
12|∆(0)|/kBTc

0.06�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îòíîøåíèé 2�1;2=kBT (êðè-âûå 1 è 2, ñîîòâåòñòâåííî) îò îòíîñèòåëüíîãî èç-ìåíåíèÿ ïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà Æ â ñîåäèíå-íèè MgB2
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�èñ. 4. Îòíîñèòåëüíûé ñêà÷îê ýëåêòðîííîé òåïëî-åìêîñòè (CS�CN )=CN â òî÷êå T = T êàê �óíêöèÿïàðàìåòðà Æ â ñîåäèíåíèè MgB2
ëè÷èí (õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �) ê ïëîòíîñòè íî�ñèòåëåé çàðÿäà, à òàêæå ê îòíîñèòåëüíîé âåëè÷èíåÆ = (~n� ~n0)=~n0. Òàêîé ïåðåõîä ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòüñðàâíåíèå íàøåé äâóõçîííîé òåîðèè ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè ïðè çàìåùåíèè Mg è B äðóãèìèýëåìåíòàìè òàáëèöû Ìåíäåëååâà.
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�èñ. 5. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë � êàê �óíêöèÿ ïà-ðàìåòðà Æ5. Ó×ÅÒ �ÀÑÑÅßÍÈß ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ ÍÀÏ�ÈÌÅÑÍÎÌ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÅÂ ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ íà îñíîâàíèè �îíîí�íîãî ìåõàíèçìà ïîñòðîåíà òåîðèÿ ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ ñ ïîíèæåííîé ïëîòíî�ñòüþ íîñèòåëåé çàðÿäà è íåìàãíèòíîé ïðèìåñüþ.Ïðè ýòîì âëèÿíèå ïðèìåñè îïðåäåëÿåòñÿ èçìåíåíè�åì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ñèñòåìû � (ïëîòíîñòüþíîñèòåëåé çàðÿäà), ÷òî ïðèâîäèò ê ïðîÿâëåíèþ ý���åêòà çàïîëíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí. Ñîãëàñèå ñýêñïåðèìåíòîì ìîæíî óëó÷øèòü, åñëè ó÷åñòü ïðî�öåññû âíóòðèçîííîãî è ìåæçîííîãî ðàññåÿíèé ýëåê�òðîíîâ íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå. Ýòè ïðîöåññû îêà�çûâàþò âëèÿíèå íå òîëüêî íà çíà÷åíèå õèìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà �, íî è íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòå�ðèñòèêè äâóõçîííîé ñèñòåìû [9; 19; 21℄.Â äàëüíåéøåì ìû áóäåì îïèðàòüñÿ íà ðåçóëüòà�òû èññëåäîâàíèÿ [25℄, â êîòîðîì ðåøàåòñÿ ïðîáëå�ìà âëèÿíèÿ íåìàãíèòíîé ïðèìåñè íà òåìïåðàòóðóñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà äâóõçîííûõ ñèñòåì ñ ïî�íèæåííîé ïëîòíîñòüþ íîñèòåëåé çàðÿäà. Ñ òî÷íî�ñòüþ äî ÷ëåíîâ, ëèíåéíûõ ïî êîíöåíòðàöèè ïðèìå�ñè, èìååìn0+�ni =Xm Nm ��m+xm���(�m+xm��)�� j�m + xm � �j+ j�m + xm � �j ++2�ym ln j�m � �jj�� �mj � ; (48)ãäå ~n0 � ïëîòíîñòü íîñèòåëåé çàðÿäà ÷èñòîãî âåùå�67 5*



Ì. Å. Ïàëèñòðàíò, Â. À. Óðñó ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007ñòâà, � � ðàçíîñòü âàëåíòíîñòè àòîìîâ ââîäèìîéïðèìåñè è îñíîâíîãî âåùåñòâà, ni � êîíöåíòðàöèÿïðèìåñè, à âåëè÷èíû xm è ym ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëå�íîâ, ëèíåéíûõ ïî êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè, îïðåäåëÿ�þòñÿ ñîîòíîøåíèÿìèxm = � 12�Xn 1�mn ln �����n � ��� �n ���� ;ym =Xn 12�mn : (49)Êàê ñëåäóåò èç âûðàæåíèÿ (48), õèìè÷åñêèé ïî�òåíöèàë � çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè ÿâíî, àòàêæå ÷åðåç ïàðàìåòðû �mn, îïðåäåëÿåìûå ñîîòíî�øåíèÿìè (m;n = 1; 2)12�mn = ~ni�mn; (50)ãäå ~ni = ni=2N1, à �mn îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèà�ëàìè ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ: âíóòðèçîí�íûì (n = m) è ìåæçîííûì (n 6= m) ïîòåíöèàëà�ìè [25℄, êîòîðûå çàâèñÿò îò áëîõîâñêèõ �óíêöèé èîáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.Äëÿ òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäàïîëó÷àåì T = �T0 � �� �8�12 �1 + N2N1� ; (51)ãäå �T0 îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëàìè (28), (29), âçÿòûìèâ ñîîòâåòñòâóþùèõ îáëàñòÿõ çíà÷åíèé õèìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà � (îáëàñòè 2 è 3), ñâÿçàííûõ ñ ni ñîîòíî�øåíèåì (48), à � îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì [9; 19; 25℄�� = 12�1� �N1 �N2N1 +N2 (��11 � ��22)++ 2 N1N1 +N2 ��12 + 2 N2N1 +N2 ��21��� �(��11 � ��22)2 � 4��12��21��1=2�: (52)Çäåñü �� < 1 (çíàê ¾+¿ èëè ¾�¿ âûáèðàåì èç óñëî�âèÿ ìàêñèìàëüíîñòè âåëè÷èíû T, îáåñïå÷èâàþùå�ãî áîëåå óñòîé÷èâîå ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ïîñðàâíåíèþ ñ íîðìàëüíûì). Âûðàæåíèå (51) ñïðàâåä�ëèâî ïðè óñëîâèè (2�nm�T)�1 � 1, êîòîðîå âûïîë�íÿåòñÿ ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè ïðèìåñèni ëèáî ïàðàìåòðîâ �nm.Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäíèêà T îò îòíîñèòåëüíîéïëîòíîñòè íîñèòåëåé çàðÿäà Æ, ïîëó÷åííûå íà îñíî�âàíèè âûðàæåíèÿ (51). Êðèâàÿ 1 íà ýòîì ðèñóíêå îò�âå÷àåò ñëó÷àþ îòñóòñòâèÿ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùå-ãî ïåðåõîäà îò îòíîñèòåëüíîé ïëîòíîñòè íîñèòåëåéçàðÿäà Æ â ñîåäèíåíèè MgB2. Êðèâàÿ 1 ñîîòâåòñòâó-åò îòñóòñòâèþ ðàññåÿíèÿ íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå(�11 = �21 = 0); êðèâûå 2 è 3 � çíà÷åíèÿì ïàðàìåò-ðîâ �11 = 0:65, �21 = 0:09 è �11 = 0:5, �21 = 0:06,ñîîòâåòñòâåííî. Øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ýêñïåðèìåí-òàëüíàÿ çàâèñèìîñòü [13℄. Ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþòðàçëè÷íûì ñîåäèíåíèÿìïðèìåñè (�nm = 0, n;m = 1; 2) è ñîâïàäàåò ñ êðèâîé1 íà ðèñ. 1. Êðèâàÿ 2 îòâå÷àåò çíà÷åíèÿì �11 = 0:65,�21 = 0:09. Øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ýêñïåðèìåíòàëüíàÿçàâèñèìîñòü [13℄. Êàê ñëåäóåò èç ýòîãî ðèñóíêà, ó÷åòäâóõ ìåõàíèçìîâ � çàïîëíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîíè ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå �ïðèâîäèò ê õîðîøåìó ñîãëàñèþ òåîðèè ñ ýêñïåðèìåí�òîì äëÿ ñëó÷àÿ äîïèðîâàíèÿ ñèñòåìû ýëåêòðîíàìè,åñëè ðàññìàòðèâàòü ñîåäèíåíèÿ Mg0:95Cu0:05B2�xCxè MgB2�xCx. Ïðè çàìåùåíèè àòîìîâ Mg àòîìàìèLi è Cu ìû íå ó÷èòûâàåì ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íàïðèìåñè, ïîëàãàÿ, ÷òî â ñëîèñòûõ ñîåäèíåíèÿõ MgB2îñíîâíîé âêëàä â ñâåðõïðîâîäèìîñòü äàþò çàðÿäû,ñâÿçàííûå ñ áîðîì. Çàìåùåíèå áîðà àòîìàìè C ïðè�âîäèò ê íàðóøåíèþ ïåðèîäè÷íîñòè ðåøåòêè â ýòîìñëîå è âîçíèêíîâåíèþ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ íà ïðè�ìåñè. Çàìåùåíèå æå àòîìîâ Mg àòîìàìè Cu èëèLi (ñîåäèíåíèÿ Mg1�xLixB2, Mg1�xCuxB2) ïðèâîäèòëèøü ê èçìåíåíèþ ý��åêòèâíîé âàëåíòíîñòè áîðà,îòâåòñòâåííîãî çà ñâåðõïðîâîäèìîñòü.Ýòà èäåÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ çàâèñèìîñòüþ òåìïå�ðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T îò Æ â ñî�åäèíåíèÿ Mg0:8Li0:2B2�xCx. Íà ðèñ. 6 ýòà çàâèñè�ìîñòü ïðåäñòàâëåíà êðèâîé 3, êîòîðàÿ ïðîõîäèòâáëèçè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê äëÿ ýòîãî ñîåäèíå�íèÿ. Óáûâàíèå T  óìåíüøåíèåì äûðîê îáÿçàíî ðàñ�ñåÿíèþ çàðÿäîâ íà ïðèìåñè áëàãîäàðÿ çàìåùåíèþáîðà àòîìàìè C. Êðèâàÿ 3 íà ýòîì ðèñóíêå ïîñòðî�68



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü â äâóõçîííûõ ñèñòåìàõ : : :åíà íà îñíîâàíèè âûðàæåíèÿ (51), â êîòîðîì âçÿòîçíà÷åíèå �T, ðàâíîå 39.4 K, è ïîäîáðàíû ïàðàìåò�ðû �11 = 0:5, �21 = 0:06. Îòëè÷èå ýòèõ ïàðàìåòðîâîò ïàðàìåòðîâ äëÿ ñîåäèíåíèÿ MgB2�xCx, âîçìîæ�íî, ñâÿçàíî ñ ðàçëè÷èåì îáúåìà ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååêýòèõ ñîåäèíåíèé [13℄.Îòìåòèì, ÷òî ïðè ïîñòðîåíèè äàííîé òåîðèèíå ó÷èòûâàëîñü âëèÿíèå äîïèðîâàíèÿ íà ïëîòíîñòèýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé N1 è N2, à òàêæå íà õàðàê�òåðíóþ �îíîííóþ ÷àñòîòó !0. Ó÷åò ýòîãî âëèÿíèÿ,ïî-âèäèìîìó, ìîæåò èçìåíèòü çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ�nm. 6. ÂÛÂÎÄÛÏðåäñòàâëåííàÿ â äàííîé ðàáîòå òåîðèÿ òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ äâóõçîííûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâñ ïåðåìåííîé ïëîòíîñòüþ íîñèòåëåé çàðÿäà íà îñíî�âå �îíîííîãî ìåõàíèçìà ñâåðõïðîâîäèìîñòè ìîæåòîïèñûâàòü ïîâåäåíèå òàêèõ âåëè÷èí, êàê T, �1, �2,(CS � CN )=CN ïðè T = T êàê �óíêöèé ïëîòíîñòèíîñèòåëåé çàðÿäà â MgB2 ïðè çàìåùåíèè Mg è Bäðóãèìè ýëåìåíòàìè òàáëèöû Ìåíäåëååâà.Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ñëåäóþùèåäåéñòâèÿ.1. Èñõîäèòü èç óðàâíåíèÿ òèïà ÁÊØ äëÿ äâóõ�çîííîé ìîäåëè [7℄ ñ êîíñòàíòàìè ýëåêòðîí-�îíîí-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïåðåíîðìèðîâàííûìè èç-çàñèëüíîé ýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿçè è êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ.2. �àññìîòðåòü îáëàñòü ïåðåêðûòèÿ íà ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè äâóìåðíîé �- è òðåõìåðíîé �-çîí. Ïî�ñòðîèòü çàâèñèìîñòè óêàçàííûõ âûøå âåëè÷èí îòõèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �, ó÷èòûâàÿ áëèçîñòü çíà�÷åíèÿ � = �0 � 0:74 ýÂ äëÿ MgB2 ê âåðõíåìó êðàþýíåðãåòè÷åñêîé çîíû �, îòâåòñòâåííîé çà ñâåðõïðî�âîäèìîñòü [4℄.3. Ââåñòè îòíîñèòåëüíóþ ïëîòíîñòü íîñèòåëåé çà�ðÿäà Æ = (� � �0)=�0, êîòîðàÿ ñîâïàäàåò ñ ñîîò�âåòñòâóþùåé âåëè÷èíîé, âû÷èñëåííîé íà îñíîâàíèèó÷åòà âàëåíòíîñòåé ýëåìåíòîâ, âõîäÿùèõ â ñîåäè�íåíèÿ Mg1�xLixB2, Mg1�xCuxB2, Mg0:8Li0:2B2�xCx,Mg0:95Cu0:05B2�xCx è MgB2�xCx ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ x. Ïîñòðîåííûå òàêèì îáðàçîì çàâèñèìî�ñòè âåëè÷èíû T îò Æ ïîçâîëÿþò ñðàâíèòü òåîðåòè�÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (ñì. ðèñ. 1).Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòûêà÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðè�ìåíòîâ [13℄. À èìåííî, ââåäåíèå â MgB2 ýëåêòðî�íîâ (Æ > 0) ïðèâîäèò ê óáûâàíèþ êðèòè÷åñêîé òåì�ïåðàòóðû T (MgB2�xCx è Mg0:95Cu0:05B2�xCx), à

ïðè äîïèðîâàíèè äûðêàìè (Æ < 0) âåëè÷èíà T(Mg1�xLixB2, Mg1�xCuxB2) ñ èçìåíåíèåì ïàðàìåò�ðà Æ íå èçìåíÿåòñÿ. Â ýòó ñõåìó íå âïèñûâàåòñÿ ñî�åäèíåíèå Mg0:8Li0:2B2�xCx [13℄, â êîòîðîì T ïðèÆ = �0:02 äîñòèãàåò çíà÷åíèÿ 39.4 K (÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò MgB2) è óáûâàåò ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòèäûðîê.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äåìîíñòðèðóþò òàêæåêîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ïðåäëîæåííîé â ðàáîòåòåîðèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ òåìïå�ðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà T (ñì. ðèñ. 6).Ïðè ýòîì íàðÿäó ñ ó÷åòîì �àêòîðà çàïîëíåíèÿ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ çîí (èçìåíåíèÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà �) íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâíà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëå ïðè ââåäåíèè â ñëîèñòóþñòðóêòóðó àòîìîâ C âìåñòî àòîìîâ B, îòâåòñòâåí�íîãî çà ñâåðõïðîâîäèìîñòü. Ïðè ó÷åòå ýòèõ äâóõìåõàíèçìîâ ìû ïîëó÷àåì çàâèñèìîñòü (êðèâàÿ 2 ),íåïëîõî îïèñûâàþùóþ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå(MgB2�xCx è Mg0:95Cu0:05B2�xCx). Äîïèðîâàíèåäûðêàìè Æ < 0 (Mg1�xLixB2, Mg1�xCuxB2) íå ìåíÿ�åò âåëè÷èíó T, ïîñêîëüêó â ñëîé, îòâåòñòâåííûé çàñâåðõïðîâîäèìîñòü, ïðèìåñü íå ââîäèòñÿ, à ââåäåí�íûå âìåñòî Mg ýëåìåíòû Li è Cu ñïîñîáñòâóþò ëèøüèçìåíåíèþ ý��åêòèâíîé âàëåíòíîñòè B. Óáûâàíèåâåëè÷èíû T (êðèâàÿ 3 ) â Mg0:8Li0:2B2�xCx ñâÿçàíîñ ðàññåÿíèåì ýëåêòðîíîâ íà ïðèìåñíîì ïîòåíöèàëåàòîìîâ C. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. Nagamatsu, N. Nakagawa, T. Muranaka et al.,Nature (London) 410, 63 (2001).2. F. Bouqet, I. Wang, I. Sheikin et al., Physia C 385,192 (2003); E-print arhives, ond-mat/0210706.3. P. C. Confield, S. L. Bud'ko, and D. K. Finemore,Physia C 385, 1 (2003).4. J. Kortus, I. I. Mazin, K. D. Belashhenko et al., Phys.Rev. Lett. 86, 4656 (2001).5. J. M. An and W. E. Pikett, Phys. Rev. Lett. 86, 4366(2001).6. S. V. Shulga, S. L. Drehsler, H. Eshrig et al., E-printarhives, ond-mat/0103154.7. V. A. Moskalenko, Fiz. Met. Metalloved. 8, 503 (1959);Phys. Met. Metallogr. 8, 25 (1959).8. H. Suhl, B. T. Matthias, and L. R. Walker, Phys. Rev.Lett. 3, 552 (1959).69
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