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�ÀÑÙÅÏËÅÍÈÅ ÍÈÆÍÅÉ ÏÎÄÇÎÍÛ ÔÅ�ÌÈÎÍÎÂÕÀÁÁÀ�ÄÀ Â ÌÎÄÅËÈ ØÓÁÈÍÀ�ÂÎÍÑÎÂÑÊÎ�Î ÏÎÄÂËÈßÍÈÅÌ ÑÈËÜÍÛÕ ÌÅÆÓÇÅËÜÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉÂ. Â. Âàëüêîâ a;b*, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí aaÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòí�åâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 7 ìàÿ 2010 ã.Ìåòîäîì äèàãðàììíîé òåõíèêè äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà èññëåäîâàíî âëèÿíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâ-ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ýíåðãåòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó è êóïåðîâñêóþ íåóñòîé÷èâîñòü ñèëüíîêîððåëèðî-âàííûõ �åðìèîíîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ëåãèðîâàííûõ ìîòò-õàááàðäîâñêèõ äèýëåêòðèêàõ ó÷åò ìåæóçåëü-íûõ êîððåëÿöèé ïðèâîäèò ê ðàñùåïëåíèþ íèæíåé ïîäçîíû �åðìèîíîâ Õàááàðäà è âîçíèêíîâåíèþ çîíû�ëóêòóàöèîííûõ ñîñòîÿíèé, êàê òîëüêî ýíåðãèÿ ìåæóçåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñòàíîâèòñÿ ñðàâíèìîé ñêèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé èëè ïðåâûøàåò åå. Ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îòùåïëåííîé çîíû ïðîïîðöèî-íàëüíà ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé �ëóêòóàöèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ è ðàñòåò ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ óðîâíÿ ëåãèðî-âàíèÿ. Ïðåäñêàçàííûé ý��åêò ñóùåñòâåííî èçìåíÿåò ñòðóêòóðó ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ýòîïðèâîäèò ê ðåíîðìèðîâêå ïîëþñà àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ â êóïåðîâñêîì êàíàëå è ïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå íåîä-íîðîäíîé ïî êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ ìîäè�èêàöèè çàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà âñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎäíèì èç ÿðêèõ ïðèìåðîâ íåòðèâèàëüíîãî ïðî�ÿâëåíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ â �èçèêå êîí�äåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîä ìå-òàëë�äèýëåêòðèê [1℄. Òàêîé ïåðåõîä ìîæåò ðåàëèçî�âàòüñÿ â ñèñòåìå êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîââ ñëó÷àå êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ n = 1 â ðàñ÷å�òå íà îäíó ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ïðè âîçðàñòàíèèýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåê�òðîíàìè äî âåëè÷èí, ñîèçìåðèìûõ èëè ïðåâûøàþ�ùèõ ñðåäíåå çíà÷åíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Ïðèòåîðåòè÷åñêîì èññëåäîâàíèè òàêîãî ïåðåõîäà ÷àùåâñåãî èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü Õàááàðäà [2℄. Â ðàìêàõýòîé ìîäåëè êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ó÷èòûâà�åòñÿ òîëüêî ìåæäó ýëåêòðîíàìè, íàõîäÿùèìèñÿ íàîäíîì èîíå è îáëàäàþùèìè ïðîòèâîïîëîæíûìè ïðî�åêöèÿìè ñïèíîâûõ ìîìåíòîâ. Äëÿ îïèñàíèÿ òàêèõñèñòåì ý��åêòèâíûì îêàçàëñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûéíà èñïîëüçîâàíèè àòîìíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ [3℄ è ðàç�*E-mail: vvv�iph.krasn.ru

âèòîé â ðàáîòàõ [4℄ äèàãðàììíîé òåõíèêè äëÿ îïå�ðàòîðîâ Õàááàðäà (ÄÒÕ). Â ðàáîòàõ [5�7℄ îòìå÷à�ëèñü îãðàíè÷åíèÿ, ñâÿçàííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìî�äåëè Õàááàðäà ïðè îïèñàíèè ïåðåõîäà Ìîòòà â ðå�àëüíûõ âåùåñòâàõ, è áûëà ðàçâèòà òåîðèÿ òàêîãî ïå�ðåõîäà â ðàìêàõ áîëåå ðåàëèñòè÷íîé ìîäåëè Øóáè�íà �Âîíñîâñêîãî [8, 9℄. Â ýòîé ìîäåëè, íàðÿäó ñ êóëî�íîâñêèì îòòàëêèâàíèåì ýëåêòðîíîâ íà îäíîì óçëå,ó÷èòûâàåòñÿ òàêæå ìåæóçåëüíîå êóëîíîâñêîå âçà�èìîäåéñòâèå, êîòîðîå âáëèçè äèýëåêòðè÷åñêîé �à�çû ìîæåò îêàçàòüñÿ ñóùåñòâåííûì èç-çà óõóäøåíèÿýêðàíèðîâêè. Èñïîëüçîâàíèå äèàãðàììíîé �îðìûòåîðèè âîçìóùåíèé ïîçâîëèëî ðàññ÷èòàòü êîððåëÿ�öèîííûå ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ âêëþ÷åíèåì ìåæ�óçåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è èçó÷èòü âëèÿíèå ýòèõý��åêòîâ íà êóïåðîâñêóþ íåóñòîé÷èâîñòü â ìîäåëèØóáèíà �Âîíñîâñêîãî [10℄. Íåòðèâèàëüíàÿ ðîëü êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â âîçìîæíîñòè ðåàëèçà�öèè êóïåðîâñêîãî ñïàðèâàíèÿ ñ íåíóëåâûì ñóììàð�íûì èìïóëüñîì îáñóæäàëàñü â ðàáîòå [11℄. Âëèÿ-íèå ìåæóçåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé íà ýíåðãåòè÷åñ-êóþ ñòðóêòóðó, ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ ïñåâäîùå�126



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 �àñùåïëåíèå íèæíåé ïîäçîíû �åðìèîíîâ Õàááàðäà : : :ëåâîãî ïîâåäåíèÿ è ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ èçó÷àëèñü â ðà�áîòàõ [12, 13℄.Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ý��åêò, êîòîðûé ñëå�äóåò îæèäàòü äëÿ óçêîçîííûõ ñîåäèíåíèé, êîãäàèíòåãðàë ïåðåñêîêà ñîèçìåðèì ñ ïàðàìåòðîì ìåæ�óçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ. Â ýòîì ñëó�÷àå áóäåò ïðîÿâëÿòüñÿ çàâèñèìîñòü îäíîóçåëüíîéýíåðãèè ýëåêòðîíà îò êîí�èãóðàöèîííîãî îêðóæå�íèÿ. Äëÿ ïîÿñíåíèÿ ý��åêòà îáðàòèìñÿ ê ðàññìîò�ðåíèþ ïðåäåëüíîãî ñëó÷àÿ, êîãäà èíòåãðàë ïåðåñêî�êà îáðàùàåòñÿ â íóëü. Â ýòîì ñëó÷àå âñå îäíîýëåê�òðîííûå ýíåðãèè íàõîäÿòñÿ òî÷íî. Â ÷àñòíîñòè, äëÿïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè, êîãäà íà êàæäîì èç záëèæàéøèõ ñîñåäåé íàõîäèòñÿ ïî îäíîìó ýëåêòðî�íó, ¾ïîñàäî÷íàÿ¿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íà öåíòðàëü�íûé èîí áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ íå ïðîñòî çàòðàâî÷íîéîäíîóçåëüíîé ýíåðãèåé "0, à ðåíîðìèðîâàííûì âû�ðàæåíèåì "0 + zV , ãäå V � ïàðàìåòð, îïðåäåëÿþ�ùèé â ïðåäñòàâëåíèè Âàíüå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåé�ñòâèå äâóõ ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà ñîñåäíèõ óç�ëàõ. Åñëè íà èîíàõ, âõîäÿùèõ â áëèæàéøåå îêðóæå�íèå ðàññìàòðèâàåìîãî óçëà, îòñóòñòâóåò îäèí ýëåê�òðîí, òî ïîñàäî÷íàÿ ýíåðãèÿ áóäåò èíîé, à èìåííî:"0+(z�1)V . Ýòè ïðîñòûå ðàññóæäåíèÿ ïîêàçûâàþò,÷òî ïðè îòêëîíåíèè êîí�èãóðàöèîííîãî îêðóæåíèÿîò íîìèíàëüíîãî â ñïåêòðå �åðìèåâñêèõ âîçáóæäå�íèé ñëåäóåò îæèäàòü ïîÿâëåíèÿ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãè�ÿìè, ðàçëè÷àþùèìèñÿ íà âåëè÷èíó V .Ïðè âêëþ÷åíèè îòíîñèòåëüíî ñëàáîãî èíòåãðà�ëà ïåðåñêîêà, êîãäà �îðìèðóåòñÿ óçêàÿ çîíà �åð�ìèåâñêèõ ñîñòîÿíèé, îïèñàííûé ý��åêò ïðèâåäåòê ðàñùåïëåíèþ èñõîäíîé çîíû �åðìèåâñêèõ ñîñòî�ÿíèé. Çàìåòèì, ÷òî ýòî ðàñùåïëåíèå íå ñâÿçàíî ñõîðîøî èçâåñòíûì õàááàðäîâñêèì ìåõàíèçìîì �îð�ìèðîâàíèÿ äâóõ ïîäçîí è áóäåò ïðîÿâëÿòüñÿ â âè�äå äîïîëíèòåëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ íèæíåé (èëè âåðõ�íåé) õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû. Î÷åâèäíî, ÷òî ñïåê�òðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îòùåïëåííîé çîíû áóäåòòåì âûøå, ÷åì ñ áîëüøåé âåðîÿòíîñòüþ áóäåò ïðîèñ�õîäèòü îòêëîíåíèå ýëåêòðîííîé êîí�èãóðàöèè îêðó�æåíèÿ îò íîìèíàëüíîé. Êîëè÷åñòâåííîé ìåðîé òà�êîãî îòêëîíåíèÿ áóäåò âûñòóïàòü ñðåäíåêâàäðàòè÷�íàÿ �ëóêòóàöèÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ. Èìåÿ ýòî â âè�äó, â äàëüíåéøåì îòùåïëåííóþ çîíó áóäåì íàçû�âàòü çîíîé �ëóêòóàöèîííûõ ñîñòîÿíèé (ÇÔÑ). Äëÿìîòò-õàááàðäîâñêèõ äèýëåêòðèêîâ áåç ëåãèðîâàíèÿýëåêòðîííàÿ êîí�èãóðàöèÿ îêðóæåíèÿ ñîîòâåòñòâó�åò íîìèíàëüíîé. Ïðè ëåãèðîâàíèè áóäåò ïðîèñõî�äèòü íàðóøåíèå íîìèíàëüíîñòè è â ñïåêòðå ïîÿâèò�ñÿ ÇÔÑ, ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü êîòîðîé áóäåòíàðàñòàòü ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ñòåïåíè ëåãèðîâàíèÿ.

Èçëîæåíèå ðåçóëüòàòîâ ïîñòðîåíî ñëåäóþùèìîáðàçîì. Â ðàçä. 2 �îðìóëèðóþòñÿ îñíîâíûå �èçè�÷åñêèå äîïóùåíèÿ, â ðàìêàõ êîòîðûõ áóäåò àíàëèçè�ðîâàòüñÿ ïðîÿâëåíèå ìåæóçåëüíûõ êóëîíîâñêèõ âçà�èìîäåéñòâèé â ñâîéñòâàõ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõñèñòåì. Íà îñíîâå àòîìíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ â ìîäå�ëè Øóáèíà �Âîíñîâñêîãî äåìîíñòðèðóåòñÿ �èçè÷å�ñêèé ìåõàíèçì, ïðèâîäÿùèé ê çàâèñèìîñòè ïîñàäî÷�íîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà îò êîí�èãóðàöèîííîãî îêðó�æåíèÿ èîíà è ê èíäóöèðîâàíèþ ÇÔÑ. Â ðàçä. 3 ââî�äèòñÿ ïàðàìåòð ìàëîñòè, ïîçâîëÿþùèé âûïîëíèòüîòáîð ãëàâíûõ äèàãðàìì äëÿ ìàññîâîãî è ñèëîâî�ãî îïåðàòîðîâ. Íà îñíîâå òàêîãî ïîäõîäà ðåàëèçó�åòñÿ âû÷èñëåíèå îäíîóçåëüíîãî ïðîïàãàòîðà, êîòî�ðûé èç-çà îòìå÷åííîé âûøå ðåíîðìèðîâêè ïîñàäî÷�íîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà ïðèîáðåòàåò äâóõïîëþñíóþñòðóêòóðó. Âîçíèêíîâåíèå ðàñùåïëåííîé ñòðóêòó�ðû íèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíû, èíäóöèðîâàííîåîòíîñèòåëüíî ñèëüíûìè ìåæóçåëüíûìè êóëîíîâñêè�ìè êîððåëÿöèÿìè, îáñóæäàåòñÿ â ðàçä. 4. Çäåñü æåíà îñíîâå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïðèâîäÿòñÿ äàííûå îïåðåðàñïðåäåëåíèè èíòåãðàëüíîé ñïåêòðàëüíîé èí�òåíñèâíîñòè. Â ðàçä. 5 äåìîíñòðèðóåòñÿ óñòîé÷è�âîñòü ïðåäñêàçûâàåìîãî ý��åêòà ïî îòíîøåíèþ êó÷åòó ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ. Â ðàçä. 6 ñîäåðæàòñÿ ðå�çóëüòàòû âû÷èñëåíèÿ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ â êóïå�ðîâñêîì êàíàëå, ïîëó÷åííûå ïðè ó÷åòå âêëàäîâ îòÇÔÑ. Äåìîíñòðèðóåòñÿ íåîäíîðîäíàÿ ïî êîíöåíòðà�öèè ðåíîðìèðîâêà êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ïåðå�õîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå. Â çàêëþ÷èòåëü�íîì ðàçäåëå îáñóæäàþòñÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû.
2. �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ ÑÈÑÒÅÌÛ ÂÀÒÎÌÍÎÌ Ï�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈÄëÿ äåìîíñòðàöèè ý��åêòà â íàèáîëåå ïðîñòîìâèäå ðàññìîòðèì ìîäåëüØóáèíà �Âîíñîâñêîãî â ðå�æèìå ñèëüíûõ îäíîóçåëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿ�öèé (U !1) ïðè êîíöåíòðàöèÿõ ýëåêòðîíîâ n � 1.Â ýòîì ñëó÷àå ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ïîëó÷åííîé ñè�ñòåìû â àòîìíîì ïðåäñòàâëåíèè áóäóò îïðåäåëÿòüñÿíèæíåé õàááàðäîâñêîé ïîäçîíîé. Ïðèíèìàÿ âî âíè�ìàíèå àðãóìåíòû ðàáîò [5, 7℄, îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîò�ðåíèåì êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ìåæäóýëåêòðîíàìè, íàõîäÿùèìèñÿ íà ñîñåäíèõ óçëàõ. Ïî�ëó÷åííàÿ ñèñòåìà õàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ áóäåòîïèñûâàòüñÿ ãàìèëüòîíèàíîì127



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011Ĥ =Xf� ("0 � �)X��f + Xfm� tfmX�0f X0�m ++ V2 XfÆ n̂f n̂f+Æ : (1)Çäåñü ïåðâîå ñëàãàåìîå îòðàæàåò àíñàìáëü íåâçàè�ìîäåéñòâóþùèõ �åðìèîíîâ Õàááàðäà â ïðåäñòàâëå�íèè Âàíüå. Ïîÿâëåíèå íà óçëå f �åðìèîíà ñ ïðîåê�öèåé ñïèíà � = �1=2 óâåëè÷èâàåò ýíåðãèþ ñèñòå�ìû íà âåëè÷èíó "0, � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñè�ñòåìû, Xpqf = jf; pihf; qj � îïåðàòîðû Õàááàðäà [3℄,îïèñûâàþùèå ïðîöåññ ïåðåõîäà èç îäíîóçåëüíîãî ñî�ñòîÿíèÿ jqi â ñîñòîÿíèå jpi. Âòîðîå ñëàãàåìîå ñîîò�âåòñòâóåò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè õàááàðäîâñêèõ �åð�ìèîíîâ, ãäå ìàòðè÷íûé ýëåìåíò tfm îïðåäåëÿåò èí�òåíñèâíîñòü ïðîöåññà ïåðåñêîêà ýëåêòðîíà ñ óçëà fíà óçåë m. Ïîñëåäíèé ÷ëåí ãàìèëüòîíèàíà ó÷èòûâà�åò êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿ�ùèõñÿ íà ñîñåäíèõ óçëàõ f è f+Æ, èíòåíñèâíîñòü êî�òîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé V . Îïåðàòîð ÷èñëàõàááàðäîâñêèõ �åðìèîíîâ äëÿ óçëà f îïðåäåëÿåòñÿâûðàæåíèåì n̂f =X� X��f :Â äàëüíåéøåì îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì ñëó�÷àÿ, êîãäà ÷èñëî äûðîêh = 1N Xf hX00f iâ ñèñòåìå ìàëî, ò. å. âûïîëíÿåòñÿ íåðàâåíñòâîh = 1� n� 1: (2)Â ýòîì ðåæèìå öåëåñîîáðàçíî âûäåëèòü â ÿâíîìâèäå ý��åêòû ñðåäíåãî ïîëÿ, îáóñëîâëåííûå ìåæ�óçåëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Èñïîëüçóÿ óñëîâèåïîëíîòû äèàãîíàëüíûõ X-îïåðàòîðîâ â óñå÷åííîìãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâåX00f +X""f +X##f = 1;ïðåäñòàâèì ãàìèëüòîíèàí (1) â âèäåĤ = �E0+Xf� �"�4V h���X��f +Xfm� tfmX�0f X0�m ++ 12XfÆ V �X00f � h��X00f+Æ � h�; (3)ãäå âåëè÷èíà E0 = 2NV (1�h)2 â ïðèáëèæåíèè ñðåä�íåãî ïîëÿ îïðåäåëÿåò ýíåðãèþ êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ñèñòåìû, ñîäåðæàùåé h äûðîê â ðàñ÷åòå íàîäèí óçåë. Ïðè h = 0 âåëè÷èíà E0 îòðàæàåò ýíåð�ãèþ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñèñòåìû, êîãäà

íà êàæäîì óçëå ïðèñóòñòâóåò ðîâíî îäèí ýëåêòðîí.�åíîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå îäíîýëåêòðîííîãî óðîâ�íÿ " = "0 + 4V îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî â óñëîâèÿõíàõîæäåíèÿ íà ñîñåäíèõ óçëàõ ïî îäíîìó ýëåêòðîíóýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ íà 4V . Ñäâèãýòîãî óðîâíÿ íà âåëè÷èíó �4V h ñâÿçàí ñ óìåíüøå�íèåì ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ, åñëè ñðåä�íåå ÷èñëî äûðîê â ñèñòåìå îòëè÷íî îò íóëÿ.Çàìåòèì, ÷òî òàêèå ñðåäíåïîëåâûå ðåíîðìèðîâ�êè îäíîóçåëüíûõ ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ èñïîëüçîâà�ëèñü ðàíåå, íàïðèìåð, â ìîäåëè Ôàëèêîâà �Êèìáàë-ëà [14℄ ïðè èññëåäîâàíèè ïåðåõîäîâ ñ èçìåíåíèåì âà�ëåíòíîñòè [15℄. Ñìûñë âûäåëåíèÿ î÷åâèäíûõ ý��åê�òîâ ñðåäíåãî ïîëÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ïðåä�ñòàâèòü ìåæóçåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå â �îðìå, ñî�äåðæàùåé òîëüêî êîððåëÿöèîííûå ý��åêòû. Âèä�íî, ÷òî âêëàä ïîñëåäíåãî ñëàãàåìîãî ãàìèëüòîíèàíà(3) áóäåò èìåòü ìåñòî òîëüêî ïðè íàëè÷èè çàìåòíûõ�ëóêòóàöèé ÷èñåë çàïîëíåíèÿ, ò. å. ïðè îòíîñèòåëü�íî áîëüøèõ ìåæóçåëüíûõ êîððåëÿöèÿõ.3. ÏÀ�ÀÌÅÒ� ÌÀËÎÑÒÈ È Ï�ÈÍÖÈÏÎÒÁÎ�À ÄÈÀ��ÀÌÌÄëÿ îïèñàíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû ðàñ�ñìàòðèâàåìîé ñèñòåìû ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ�åðìèîíîâ ââåäåì ìàöóáàðîâñêóþ �óíêöèþ �ðè�íà [4℄D(f; � ; f 0; � 0) = �hT� ~X0�f (�) ~X�0f 0 (� 0)i == TN Xk!n exp fik(f�f 0)�i!n(��� 0)gD(k; i!n) (4)è âîñïîëüçóåìñÿ ÄÒÕ. �àññìîòðèì ñèòóàöèþ, â êî�òîðîé ïàðàìåòð ïåðåñêîêà ìàë ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåð�ãèåé êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ, íàõî�äÿùèõñÿ íà ñîñåäíèõ óçëàõ ðåøåòêè, ò. å. jtj � V .Â ýòîì ñëó÷àå ïåðâîñòåïåííîå çíà÷åíèå ïðèîáðåòà�åò ó÷åò êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ, îáóñëîâëåííûõìåæóçåëüíûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì.Îäíà èç îñíîâíûõ îñîáåííîñòåé ÄÒÕ ñâÿçàíàñ íàëè÷èåì êîíöåâûõ äèàãðàìì [4; 16; 17℄. Èõ ïîë�íàÿ ñîâîêóïíîñòü íàçûâàåòñÿ êîíöåâûì ìíîæèòå�ëåì èëè ñèëîâûì îïåðàòîðîì P (k; i!n). Ïîñëåäíèéòåðìèí áûë ïðåäëîæåí â ðàáîòå [18℄ ïðè àíàëèçåîñîáåííîñòåé äèàãðàììíîé òåõíèêè äëÿ ñïèíîâûõîïåðàòîðîâ. Èç àíàëèçà äèàãðàììíîãî ðÿäà äëÿ �ó�ðüå-îáðàçà �óíêöèè �ðèíà ñëåäóåò, ÷òî òî÷íîå ïðåä�ñòàâëåíèå, ñâÿçûâàþùåå D0�;0�(k; i!n) ñ ìàññîâûìè ñèëîâûì îïåðàòîðàìè, ìîæåò áûòü çàïèñàíî â âè�äå [16, 19℄128
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�èñ. 1. Äèàãðàììû íóëåâîãî ïîðÿäêà ïî ïàðàìåòðó ïåðåñêîêà äëÿ ìàññîâîãî � è ñèëîâîãî P îïåðàòîðîâD0�;0�(k; i!n) == P0�;0�(k; i!n)i!n�~"+��P0�;0�(k; i!n)tk��0�;0�(k; i!n) ; (5)ãäå �0�;0�(k; i!n) � ìàññîâûé îïåðàòîð, à ~" == "� 4V h.Äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà â ïðåäåëüíîì ðåæèìåñèëüíûõ êîððåëÿöèé è êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîân � 1 ïåðåõîä ê àòîìíîìó ïðåäñòàâëåíèþ ïðèâîäèòê òîìó, ÷òî â ðîëè îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ âûñòó�ïàåò òîëüêî îïåðàòîð ïåðåñêîêîâ äëÿ íèæíåé õàá�áàðäîâñêîé ïîäçîíû. Ïðè ýòîì ìàññîâûé îïåðàòîðâñåãäà ñîäåðæèò ïàðàìåòð ïåðåñêîêà.Èíàÿ ñèòóàöèÿ ðåàëèçóåòñÿ â ìîäåëè Øóáè-íà �Âîíñîâñêîãî. Çäåñü îïåðàòîð âîçìóùåíèÿ ñêëà�äûâàåòñÿ èç îïåðàòîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè èîïåðàòîðà, îïèñûâàþùåãî ìåæóçåëüíîå âçàèìîäåé�ñòâèå. Ñîîòâåòñòâåííî ýòîìó ïðîèñõîäèò óñëîæíå�íèå ñòðóêòóðû ìàññîâîãî îïåðàòîðà è �óíêöèè �ðè�íà.Ïðåæäå âñåãî ðàññìîòðèì ìîäè�èêàöèþ îäíî�óçåëüíîãî ïðîïàãàòîðà, îáóñëîâëåííîãî ìåæóçåëü�íûìè êóëîíîâñêèìè êîððåëÿöèÿìè. �ðà�èêè äëÿìàññîâîãî è ñèëîâîãî îïåðàòîðîâ â ýòîì ñëó÷àå�îðìèðóþòñÿ èç ïðîñòûõ ëèíèé äëÿ îäíîóçåëüíûõ�óíêöèé �ðèíà è âîëíèñòûõ ëèíèé, îòðàæàþùèõìåæóçåëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðèìåðû òàêèõ äèà�ãðàìì ïîêàçàíû íà ðèñ. 1. Íà ýòèõ äèàãðàììàõ ïî�ñðåäñòâîì îâàëîâ, ñîäåðæàùèõ âíóòðè ñåáÿ äâà, òðèè ò. ä. ìàëåíüêèõ êðóæêà, îáîçíà÷åíû êóìóëÿíòû ñî�îòâåòñòâåííî âòîðîãî K2, òðåòüåãî K3 è ò. ä. ïîðÿä�êîâ. Êóìóëÿíò n-ãî ïîðÿäêà Knîïðåäåëÿåòñÿ âûðà�æåíèåì Kn = h(X00 � h)ni: (6)Èñïîëüçîâàíèå àëãåáðû îïåðàòîðîâ Õàááàðäà ïîçâî�

ëÿåò óñòàíîâèòü òî÷íîå ðåêóððåíòíîå ñîîòíîøåíèå,óäîáíîå äëÿ âû÷èñëåíèÿ êóìóëÿíòîâ Kn, n � 2:Kn = (1� 2h)Kn�1 + h(1� h)Kn�2;K0 = 1; K1 = 0: (7)Èç ýòèõ ðàâåíñòâ ñëåäóåò, ÷òî â çàäà÷å î íàõîæäå�íèè àíàëèòè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ äëÿ êóìóëÿíòà n-ãîïîðÿäêà âîçíèêàåò ïàðàìåòðÆ = h(1� h)� 1; (8)ÿâëÿþùèéñÿ ìàëûì ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ h. Äëÿ äàëü�íåéøåãî ñóùåñòâåííî, ÷òî â ëèíåéíîì ïî ýòîìó ïà�ðàìåòðó ìàëîñòè ïðèáëèæåíèè ÿâíàÿ çàâèñèìîñòüêóìóëÿíòà Kn îò íîìåðà n îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíè�åì Kn = h(1� h)(1� 2h)n�2 +O(Æ2); n � 2: (9)Âèäíî, ÷òî êóìóëÿíò ïðîèçâîëüíîãî ïîðÿäêà èìå�åò ïåðâûé ïîðÿäîê ìàëîñòè ïî ïàðàìåòðó Æ. Ñëå�äîâàòåëüíî, ãðà�èêè, ñîäåðæàùèå îäèí êóìóëÿíò,äàþò âêëàä ïåðâîãî ïîðÿäêà ìàëîñòè ïî ïàðàìåòðóÆ. ×åì áîëüøå êóìóëÿíòîâ âõîäèò â äèàãðàììó, òåìâûøå ïîðÿäîê ìàëîñòè ó òàêîé äèàãðàììû. Ýòè ðàñ�ñóæäåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â ëèíåéíîì ïî ïàðàìåòðóÆ ïðèáëèæåíèè äîñòàòî÷íî îãðàíè÷èòüñÿ âêëàäàìèòåõ äèàãðàìì, êîòîðûå ñîäåðæàò òîëüêî îäèí êóìó�ëÿíò. Â íàøåì ñëó÷àå áåñêîíå÷íàÿ ïîñëåäîâàòåëü�íîñòü äèàãðàìì ïåðâîãî ïîðÿäêà ïî Æ äëÿ ìàññîâîãîîïåðàòîðà èìååò âèä, ïîêàçàííûé íà ðèñ. 2.Ïîäñòàâëÿÿ �îðìóëó äëÿ êóìóëÿíòà Kn, âèäèì,÷òî ðÿä äëÿ ìàññîâîãî îïåðàòîðà9 ÆÝÒÔ, âûï. 1 129
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� = + + + : : :�èñ. 2. Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü äèàãðàìì äëÿ ìàññîâîãî îïåðàòîðà ��oval(i!n) = zh(1� h)V 2i!n � ("� 4V h) �� zh(1� h)V 3(1� 2h)�i!n � ("� 4V h)�2 ++ zh(1� h)V 4(1� 2h)2�i!n � ("� 4V h)�3 � : : :ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ãåîìåòðè÷åñêóþ ïðîãðåññèþ.Ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïîëó÷àåì çàâèñÿùèé îò ìà�öóáàðîâñêîé ÷àñòîòû ìàññîâûé îïåðàòîð äëÿ îäíî�óçåëüíîãî ïðîïàãàòîðà:�oval(i!n) = zh(1� h)V 2i!n � ("� V ) + 2hV + �: (10)Íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî äèàãðàììû äëÿ ñèëî�âîãî îïåðàòîðà ñîäåðæàò, êàê ìèíèìóì, äâà êóìó�ëÿíòà. Ïîýòîìó â ëèíåéíîì ïî Æ ïðèáëèæåíèè ñè�ëîâîé îïåðàòîð îïðåäåëÿåòñÿ ïðîñòûì âûðàæåíèåìP = 1 � n=2. Ñ ó÷åòîì ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ïîëó÷àåì,÷òî âûðàæåíèå äëÿ îäíî÷àñòè÷íîé �óíêöèè �ðèíàïðèîáðåòàåò äâóõïîëþñíóþ ñòðóêòóðóD(k; i!n) = �1�n2��i!n��~"�V (1�2h)�+������i!n�"k+���i!n��~"�V (1�2h)�+���� zh(1� h)V 2��1: (11)Çäåñü "k = ~" + (1 � n=2)tk, tk � �óðüå-îáðàç èíòå�ãðàëà ïåðåñêîêà.Èç âûðàæåíèÿ (11) ñëåäóåò, ÷òî ñïåêòð �åðìèåâ�ñêèõ âîçáóæäåíèé îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ âåòâÿìèE�k = "k + �2 � �k; � = ~"� V (1� 2h);�k =s�"k � �2 �2 + zh(1� h)V 2: (12)Âèäíî, ÷òî ðåçóëüòèðóþùàÿ êàðòèíà ýíåðãåòè÷å�ñêîãî ñïåêòðà �îðìèðóåòñÿ â ðåçóëüòàòå ãèáðèäè�çàöèè ñîñòîÿíèé èç îáû÷íîé õàááàðäîâñêîé ïîäçî�íû ñ ýíåðãèÿìè "k è ñîñòîÿíèé, èíäóöèðîâàííûõ

�ëóêòóàöèÿìè êîí�èãóðàöèîííîãî îêðóæåíèÿ. Èí�òåíñèâíîñòü ãèáðèäèçàöèè îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé,ïðîïîðöèîíàëüíîé îäíîóçåëüíîé ñðåäíåêâàäðàòè÷�íîé �ëóêòóàöèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ(�n)2 = h(X00f � h)(X00f � h)i = h(1� h):Ïîñëå àíàëèòè÷åñêîãî ïðîäîëæåíèÿ íàõîäèìñïåêòðàëüíóþ èíòåíñèâíîñòüA(k; !) = �12 ImD(k; ! + iÆ) == �1� n2���1 + �k2 �Æ(! �E+k + �) ++ �1� �k2 �Æ(! �E�k + �)�; (13)ãäå �k = �kp�2k + zh(1� h)V 2 ;�k = 12 �V (1� 2h) + �1� n2� tk� : (14)Èç �îðìóëû (13) ñëåäóåò, ÷òî ñïåêòðàëüíàÿ èí�òåíñèâíîñòü îòùåïëåííîé çîíûA(�)(k; !) = �1� n2��1� �k2 �Æ(! �E�k + �)â èíòåðåñóþùåì íàñ ðåæèìå V � jtkj ïðîïîðöèî�íàëüíà ââåäåííîé âûøå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé �ëóê�òóàöèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ (�n)2:A(�)(k; !) � 4 (1 + h) (�n)21 + 16(�n)2 +q1 + 16(�n)2 �� Æ(! �E�k + �): (15)Èìåÿ ýòî â âèäó, îòùåïëåííóþ çîíó ìîæíî ðàññìàò�ðèâàòü êàê ÇÔÑ. Ñ óâåëè÷åíèåì h ïðîèñõîäèò áû�ñòðîå íàðàñòàíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà ÇÔÑ. Âìåñòåñ òåì íàðàñòàåò è âêëàä ýòîé çîíû â èíòåãðàëüíóþïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, êîòîðûé ïðè óâåëè÷åíèè ëåãè�ðîâàíèÿ ìîæåò äîñòèãàòü 35% îò ïîëíîé ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé (ñì. ðàçä. 4).130
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(0:0) (�:�) (�:0) (0:0)k�èñ. 3. Ñïåêòð �åðìèåâñêèõ âîçáóæäåíèé, ïîëó÷åííûé áåç ó÷åòà (ñëåâà) è ïðè ó÷åòå (ñïðàâà) ìåæóçåëüíûõ êîððå-ëÿöèé äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ t0 = �0:1, t00 = �0:5, V = 2 (â åä. jtj) ïðè êîíöåíòðàöèè äûðîê h = 0:2. Øòðèõîâûìèëèíèÿìè ïîêàçàíî ïîëîæåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàÓðàâíåíèå, îïðåäåëÿþùåå ñâÿçü ìåæäó õèìè÷å�ñêèì ïîòåíöèàëîì � è ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ n â ðàñ÷å�òå íà îäèí óçåë, ïðè ó÷åòå ÇÔÑ ïðèîáðåòàåò ñëåäó�þùèé âèä:n2 = �1� n2� 1N Xk ��1 + �k2 �nF (E+k ) ++�1� �k2 �nF (E�k )�; (16)ãäå nF (x) = (e(x��)=T + 1)�1 � �óíêöèÿ Ôåð�ìè �Äèðàêà.4. ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÎÉÑÒ�ÓÊÒÓ�Û Ï�È ÑÈËÜÍÛÕÌÅÆÓÇÅËÜÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈßÕÂîñïîëüçóåìñÿ ïîëó÷åííûìè âûøå âûðàæåíèÿ�ìè äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû ðàññìàò�ðèâàåìîé ñèñòåìû â ñëó÷àå ïðîñòîé äâóìåðíîé êâà�äðàòíîé ðåøåòêè (z = 4). Â ýòîì ñëó÷àå �óðüå-îáðàçèíòåãðàëà ïåðåñêîêà áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ âûðàæåíè�åì tk = 2t(os kx + os ky) +Rk;Rk = 4t0 os kx os ky + 2t00(os 2kx + os 2ky); (17)ãäå t0 è t00 èíòåãðàëû ïåðåñêîêà ñîîòâåòñòâåííî âîâòîðóþ è òðåòüþ êîîðäèíàöèîííûå ñ�åðû. Íà ðèñ. 3

(ñïðàâà) ïðåäñòàâëåíà çîííàÿ êàðòèíà ðàññìàòðè�âàåìîé ìîäåëè, ðàññ÷èòàííàÿ ñ ïîìîùüþ âûðàæå�íèé (12). Ýòà êàðòèíà ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðàñ÷åòîì, ïðî�âåäåííûì â òîé æå ìîäåëè, ïðè òåõ æå ïàðàìåòðàõè äëÿ òîãî æå óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ, íî ïðè ó÷åòåñèëüíûõ ìåæóçåëüíûõ êîððåëÿöèé (ÑÌÊ) â ïðèáëè�æåíèè Õàááàðä-I (ñëåâà). Èç ñðàâíåíèÿ äâóõ ïðåä�ñòàâëåííûõ ñïåêòðîâ ñëåäóåò, ÷òî êîððåêòíûé ó÷åòÑÌÊ ïðèâîäèò ê êà÷åñòâåííîìó ðàçëè÷èþ, êîòîðîåçàêëþ÷àåòñÿ â ïîÿâëåíèè â ñòðóêòóðå ýíåðãåòè÷å�ñêîãî ñïåêòðà ìîäåëè äîïîëíèòåëüíîé çîíû.Íà ðèñ. 3 (ñïðàâà) âåðõíÿÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ çîíàñîîòâåòñòâóåò äâèæåíèþ ýëåêòðîíà ïî óçëàì ðåøåò�êè, íà ñîñåäíèõ óçëàõ ñ êîòîðûìè îòñóòñòâóþò äûð�êè. Õàðàêòåðíàÿ ¾ïîñàäî÷íàÿ¿ ýíåðãèÿ òàêîãî ýëåê�òðîíà ðàâíÿåòñÿ "0 + 4V . Íèæíÿÿ çîíà îïèñûâàåòäâèæåíèå ýëåêòðîíà ïî òàêèì óçëàì ðåøåòêè, íà îä�íîì èç ñîñåäíèõ óçëîâ ñ êîòîðûìè â ðåçóëüòàòå ëå�ãèðîâàíèÿ ïîÿâèëàñü äûðêà. Ïîÿâëåíèå â áëèæàé�øåé îêðåñòíîñòè äûðêè óìåíüøàåò ¾ïîñàäî÷íóþ¿ýíåðãèþ òàêîãî ýëåêòðîíà äî õàðàêòåðíîé âåëè÷èíû"0+3V . Èìåííî ïîýòîìó ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû, èçîá�ðàæåííûå íà ðèñóíêå, ðàçíåñåíû íà âåëè÷èíó ìåæ�óçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ V . Î÷åâèäíî,÷òî ó÷åò äèàãðàìì, ñîäåðæàùèõ áîëåå îäíîãî îâà�ëà, ïðèâåë áû ê ïîÿâëåíèþ äîïîëíèòåëüíûõ çîí ñõàðàêòåðíûìè ýíåðãèÿìè "0 + 2V è "0 + V . Íî òà�êàÿ ñèòóàöèÿ íàìè íå ðàññìàòðèâàåòñÿ, ïîñêîëüêóîíà ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ ñèëüíîãî ëåãèðîâàíèÿ èíàðóøàåò óñëîâèÿ (2) è (8).131 9*
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�èñ. 4. Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííàÿ áåç ó÷åòà (ñâåðõó) è ïðè ó÷åòå (ñíèçó) ìåæóçåëüíûõ êîð-ðåëÿöèé äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ t0 = �0:1, t00 = �0:5, V = 2 (â åäèíèöàõ jtj) ïðè êîíöåíòðàöèè äûðîê h = 0:2.Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè ïîêàçàíî ïîëîæåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàÒàêèì îáðàçîì, �îðìèðîâàíèå äîïîëíèòåëüíîéçîíû, ÇÔÑ, îáóñëîâëåíî èçìåíåíèåì ýíåðãèè ýëåê�òðîíà, íàõîäÿùåãîñÿ íà óçëå, åñëè âáëèçè ýòîãî óçëàïðîèñõîäèò îòêëîíåíèå ýëåêòðîííûõ êîí�èãóðàöèéîò íîìèíàëüíûõ.Ïîÿâëåíèå ÇÔÑ ïðèâîäèò ê êà÷åñòâåííîìó èçìå�íåíèþ âèäà ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �åð�ìèîíîâ Õàááàðäà. Íà âåðõíåì ãðà�èêå ðèñ. 4 ïî�êàçàíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ðàññìàòðèâàåìîé ìîäå�ëè áåç ó÷åòà ìåæóçåëüíûõ êóëîíîâñêèõ êîððåëÿöèé(ÌÊÊ). Âèäíî, ÷òî èãíîðèðîâàíèå ýòèõ êîððåëÿ�öèé ïðèâîäèò ê òðèâèàëüíîìó ñìåùåíèþ ïîëîæå�íèÿ çîíû �åðìèîíîâ Õàááàðäà. Íà íèæíåì ãðà�èêåðèñ. 4 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ñóììàðíîéïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîäåëè äëÿ òîãîæå ñàìîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ, íî ïðè ó÷åòå ÌÊÊ.Èç ñðàâíåíèÿ ñ âåðõíèì ãðà�èêîì âèäíî, ÷òî ó÷åòÌÊÊ ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó êà÷åñòâåííîìó èç�ìåíåíèþ âèäà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé: ïðîèñõîäèò îò�

ùåïëåíèå ÇÔÑ è �îðìèðîâàíèå ùåëè â ñòðóêòóðåýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà. Äëÿ íàãëÿäíîñòè íà äàí�íîì ãðà�èêå ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ÇÔÑ g�(E) îò�ðàæåíà ïîñðåäñòâîì ëèíèè, îãðàíè÷èâàþùåé çàòå�íåííûé ó÷àñòîê. Ïðè ýòîì íà äîëþ ÇÔÑ ïðèõîäèò�ñÿ 35% îò ïîëíîãî ÷èñëà ñîñòîÿíèé ñèñòåìû, òîãäàêàê íà îñíîâíóþ çîíó ñ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé g+(E)ïðèõîäèòñÿ 65% ñîñòîÿíèé. Ñëîæåíèå ïëîòíîñòåég+(E) è g�(E) è ïðèâîäèò ê ïîëíîé ïëîòíîñòè g(E).Ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 4 ãðà�èêè ðàññ÷èòàíûïðè h = 0:2. Åñëè h = 0, òî âêëàä ÑÌÊ îáðàùà�åòñÿ â íóëü è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñèñòåìû áóäåòòàêîé, êàê ïîêàçàíî íà âåðõíåì ãðà�èêå ðèñ. 4. Èçýòîãî ñëåäóåò âûâîä î íàëè÷èè êà÷åñòâåííî íîâîãîý��åêòà, ñâÿçàííîãî ñ ó÷åòîì ÑÌÊ: ïðè ëåãèðîâà�íèè ïðîèñõîäèò íå òîëüêî ñìåùåíèå õèìè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà, íî è ïåðåñòðîéêà âèäà ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé.132
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�èñ. 5. Óðàâíåíèå äëÿ ïîëíîé àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ
q p += +q p q p q pkp+ k � qp+ k � qp+ k � qp+ k � q kkk

�èñ. 6. Óðàâíåíèå äëÿ çàòðàâî÷íîé àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ5. ËÅÑÒÍÈ×ÍÎÅ È ÁÎ�ÍÎÂÑÊÎÅÏ�ÈÁËÈÆÅÍÈß ÄËß ÀÌÏËÈÒÓÄÛ�ÀÑÑÅßÍÈßÏðè ïîÿâëåíèè äûðîê â ñèñòåìå ìîäè�èêàöèÿýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû áóäåò ïðîèñõîäèòü òàê�æå è çà ñ÷åò ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ, îáóñëîâëåííûõêèíåìàòè÷åñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó õàááàðäîâ�ñêèìè êâàçè÷àñòèöàìè [4℄. Êðîìå ýòîãî íåîáõîäè�ìî ó÷åñòü âêëàäû îò ðàññåÿíèÿ íà êóëîíîâñêîìïîòåíöèàëå [7℄. Â ðåçóëüòàòå àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ�(q; p + k � qjp; k) â ëåñòíè÷íîì ïðèáëèæåíèè óäî�âëåòâîðÿåò ãðà�è÷åñêîìó óðàâíåíèþ [4, 7, 16, 20℄,èçîáðàæåííîìó íà ðèñ. 5, â êîòîðîì p � (p; i!n),k � (k; i!m), q � (q; i!l), q0 � (q0; i!l0), à çàòðàâî÷�íàÿ àìïëèòóäà (ðèñ. 6) íå çàâèñèò îò ìàöóáàðîâñêîé÷àñòîòû è îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì�0(q;p+ k� qjp;k) = Vq�p � tp � tk: (18)Ñîîòâåòñòâåííî ýòîìó àìïëèòóäà �(q; p+ k � qjp; k)íå çàâèñèò îò ìàöóáàðîâñêîé ÷àñòîòû !l [20℄ è åå íà�õîæäåíèå ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ èíòåãðàëüíîãî óðàâ�íåíèÿ�(q; p+ k � qjp; k) = Vq�p � tp � tk ++ 1N Xq0 (tq0 + tp+k�q0 � Vq�q0)�� Lq0(p+ k)�0(q0; p+ k � q0jp; k) (19)òîëüêî â îòíîøåíèè çàâèñèìîñòè îò êâàçèèìïóëüñàq. Çäåñü èñïîëüçóåòñÿ ââåäåííàÿ â ðàáîòå [20℄ �óíê�öèÿ Lq(p+ k), îïðåäåëÿåìàÿ âûðàæåíèåìLq(p+ k) = nq + np+k�q � 1i!n + i!m � "q � "p+k�q + 2�: (20)

Â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé ðåøåíèå èí�òåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ (19) ìîæåò áûòü çàïèñàíî ââèäå�(q; p+ k � qjp; k) = Vq�p � tp � tk ++X� �2t(1 + osQ�)� 2V os q��C�(Qjp; k) ++X� �2t sinQ� � 2V sin q��S�(Qjp; k); (21)ãäå Q = p + k, à íåèçâåñòíûå �óíêöèè Cx; Cy; : : : ,Sx; Sy; : : : óäîâëåòâîðÿþò ïðîñòîé ñèñòåìå àëãåáðàè�÷åñêèõ óðàâíåíèé (�; � = x; y; : : : ):X� �Æ�� � 2t(1 + osQ�)A� + 2V B����� C�(Qjp; k)�X� �2t sinQ�A� � 2V P����� S�(Qjp; k) = 2V ��X� �B�� os p��P�� sin p���(tp+tk)A�;X� �Æ�� � 2t sinQ�R� + 2VW���S�(Qjp; k)��X� �2t(1 + osQ�)R� � 2V P����� C�(Qjp; k) = 2V ��X� �P�� os p�+W�� sin p��� (tp + tk)R�:
(22)

Â ýòèõ óðàâíåíèÿõ èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáîçíà�÷åíèÿ:133



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011A� = 1N Xq os q�Lq(Q);R� = 1N Xq sin q�Lq(Q);B�� = 1N Xq os q� os q�Lq(Q);P�� = 1N Xq os q� sin q�Lq(Q);W�� = 1N Xq sin q� sin q�Lq(Q):
(23)

Â äâóìåðíîì ñëó÷àå âîçíèêàåò ñèñòåìà èç ÷åòû�ðåõ óðàâíåíèé. Êàê èçâåñòíî, ìàññîâûé îïåðàòîðâûðàæàåòñÿ ÷åðåç àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿ âïåðåä�(p; kjp; k). Ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîëíîé àìïëèòó�äû ðàññåÿíèÿ ïðîìåæóòî÷íîå ñóììèðîâàíèå ïîìàöóáàðîâñêèì ÷àñòîòàì ïðîâåñòè â ÿâíîì âèäåíå óäàåòñÿ, à ïðèìåíåíèå êîìïüþòåðíûõ ìåòîäîâòðåáóåò áîëüøîãî âðåìåíè (åñëè ó÷åñòü, ÷òî íåîáõî�äèìî ïðîâîäèòü èíòåãðèðîâàíèå ïî êâàçèèìïóëüñók, à ïðè íàõîæäåíèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé åùå è ïîêâàçèèìïóëüñó p).Âûõîä èç ýòîé ñèòóàöèè âèäèòñÿ â ïðèìåíå�íèè ïîäõîäÿùåãî ïðèáëèæåíèÿ. Äëÿ îáîñíîâàíèÿèñïîëüçóåìîãî íèæå ïðèáëèæåíèÿ áóäåì àïåëëèðî�âàòü ê òî÷íîìó ðåøåíèþ äëÿ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ.×èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû (22) ïîñëå ïîäñòàíîâêèâ (21) ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè ñðàâíåíèå êâàçèèìïóëüñ�íîé çàâèñèìîñòè ëåñòíè÷íîé àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿâïåðåä �(p; kjp; k) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ìàöó�áàðîâñêèõ ÷àñòîò ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè çàâèñèìîñòÿ�ìè, ïîëó÷åííûìè íà îñíîâå ïðèáëèæåííîãî ðåøåíèÿäëÿ ýòîé âåëè÷èíû. Â êà÷åñòâå òàêîãî ïðèáëèæå�íèÿ íèæå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ áîðíîâñêîå ïðèáëè�æåíèå. Àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ âïåðåä â áîðíîâñêîìïðèáëèæåíèè äàëåå áóäåò îáîçíà÷àòüñÿ ïîñðåäñòâîì�(2)(p; kjp; k).Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè îò êâàçèèìïóëü�ñà p â íàïðàâëåíèè py = px äëÿ ðåàëüíîé è ìíèìîé÷àñòåé âûðàæåíèé äëÿ âåëè÷èí � è �(2). Ïðè ðàñ÷å�òàõ ïðèíèìàëîñü, ÷òî V = 1:5, n = 0:8. �ðà�è÷åñêîåïðåäñòàâëåíèå äëÿ ýòèõ âåëè÷èí èìååò âèä, èçîáðà�æåííûé íà ðèñ. 8. Êàê âèäíî, áîðíîâñêîå ïðèáëèæå�íèå äëÿ âåëè÷èíû � (áåç ó÷åòà íåîäíîðîäíîé ÷àñòèèíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ (19)) ïîëó÷àåòñÿ ïîñðåä�ñòâîì ïîäñòàíîâêè âìåñòî ïðàâîãî çàøòðèõîâàííîãîêâàäðàòà (ïîëíîé àìïëèòóäû) çàòðàâî÷íîé àìïëèòó�äû ðàññåÿíèÿ. Èç ðèñ. 7 ñëåäóåò, ÷òî áîðíîâñêîå ïðè�áëèæåíèå íå òîëüêî êà÷åñòâåííî, íî è êîëè÷åñòâåí�íî âîñïðîèçâîäèò îñîáåííîñòè êâàçèèìïóëüñíîé çà�
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1

�èñ. 7. �åàëüíûå è ìíèìûå ÷àñòè ïîëíîé è áîðíîâ-ñêîé àìïëèòóä ðàññåÿíèÿ âïåðåäâèñèìîñòè àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ âïåðåä. Àíàëîãè÷�íàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî è ïðè äðóãèõ çíà÷åíèÿõïàðàìåòðîâ ñèñòåìû.Ïðèâåäåííîå ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿ ó÷å�òà ãëàâíûõ ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ ðàññåÿíèåì çàñ÷åò êèíåìàòè÷åñêîãî è êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèé ìîæíî èñïîëüçîâàòü áîðíîâñêîå ïðèáëèæå�íèå. Â ýòîì ñëó÷àå â âûðàæåíèè äëÿ �B ñóììè�ðîâàíèå ïî ïðîìåæóòî÷íîé ìàöóáàðîâñêîé ÷àñòîòå!m ìîæíî ïðîâåñòè â ÿâíîì âèäå. Ïðè ïîëó÷åíèèîêîí÷àòåëüíîé �îðìóëû, â êîòîðóþ âõîäÿò òîëüêî�åðìèåâñêèå �óíêöèè, ïðèìåíÿëàñü ìåòîäèêà, ðàç�âèòàÿ â ðàáîòå [21℄. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì�B(p; i!n) = 1N2 Xqk �0(p;kjq;p+ k� q)�� �0(q;p+ k� qjp;k) ���nk(1� nq � np+q�k) + nqnp+q�ki!n + "k � "q � "p+q�k + � �� 2n�(1� n�)i!n � "q + �� ; (24)ãäå �0(q;p+ k� qjp;k) = Vq�p � tp � tk;nq = nF�"q � �T �; n� = nF� ~"� �T �:Òàêèì îáðàçîì ïîëíûé ìàññîâûé îïåðàòîð �îð�ìèðóåòñÿ èç äâóõ ñëàãàåìûõ:�(p; i!n) = �oval(i!n) + �B(p; i!n): (25)Èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå äëÿ ìàññîâî�ãî îïåðàòîðà, ïîñëå àíàëèòè÷åñêîãî ïðîäîëæåíèÿ134



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 �àñùåïëåíèå íèæíåé ïîäçîíû �åðìèîíîâ Õàááàðäà : : :
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�èñ. 8. �ðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ïîëíîé è áîðíîâñêîé àìïëèòóä áåç îäíîðîäíûõ ÷àñòåé
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�èñ. 9. Ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííûå íàîñíîâå ïîëíîãî ìàññîâîãî îïåðàòîðà (ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ) è íà îñíîâå ìàññîâîãî îïåðàòîðà â îäíîîâàëü-íîì ïðèáëèæåíèè (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ)íåòðóäíî âû÷èñëèòü ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé. Íà ðèñ. 9ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà äëÿ ïîë�íîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) ïðè òåõæå çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ, ÷òî è íà ðèñ. 7. Äëÿ âû�ÿñíåíèÿ îòíîñèòåëüíîãî âêëàäà �B(p; i!n) íà ýòîìæå ðèñóíêå øòðèõîâîé ëèíèåé äëÿ òîãî æå íàáî�ðà ïàðàìåòðîâ ïîêàçàíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ïî�ëó÷åííàÿ â îäíîîâàëüíîì ïðèáëèæåíèè, ò. å. êîãäà�(p; i!n) = �oval(i!n). Èç ñðàâíåíèÿ ïðåäñòàâëåí�íûõ çàâèñèìîñòåé âèäíî, ÷òî 1) âûõîä çà ðàìêè îä�íîîâàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðèâîäèò ê íåáîëüøîìóñìåùåíèþ ïî ýíåðãèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Âåðõíÿÿçîíà èñïûòûâàåò èçìåíåíèÿ âáëèçè ïîòîëêà; 2) ïðî�èñõîäèò óøèðåíèå íèæíåé çîíû (ÇÔÑ); 3) âîçíèê�íîâåíèå ìíèìîé ÷àñòè ìàññîâîãî îïåðàòîðà ïðèâî�äèò ê ÷àñòè÷íîìó çàìûâàíèþ ùåëè ìåæäó ÇÔÑ èîñíîâíîé çîíîé. Âìåñòå ñ òåì, ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü,÷òî ãëàâíàÿ îñîáåííîñòü, ñâÿçàííàÿ ñ �îðìèðîâàíè�åì îòùåïëåííîé ÇÔÑ ñîõðàíÿåòñÿ è îïèñûâàåòñÿ, âîñíîâíîì, ìàññîâûì îïåðàòîðîì, ïîëó÷åííûì â îä�íîîâàëüíîì ïðèáëèæåíèè.

6. ÂËÈßÍÈÅ ÇÎÍÛ ÔËÓÊÒÓÀÖÈÎÍÍÛÕÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÍÀÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÎÍÍÓÞ ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�Û ÏÅ�ÅÕÎÄÀ ÂÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄßÙÓÞ ÔÀÇÓÂ ðàçä. 4 áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èíäóöèðîâàíèåÇÔÑ ïðèâîäèò ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ñïåêòðàëüíîéèíòåíñèâíîñòè ýëåêòðîííîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè. Ýòîò ý��åêò íàðàñòàåò ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿóðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ è ïîýòîìó ìîæåò îêàçàòü âëèÿ�íèå íà êîíöåíòðàöèîííóþ çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿ�íèå. Èññëåäîâàíèå ýòîãî âîïðîñà ïðîâåäåì â ðàìêàõìåòîäà, ðàçâèòîãî â ðàáîòå [7℄.Ïîâåäåíèå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà âñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåò�ðîâ ìîäåëè (íàïðèìåð, êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ)ìîæåò áûòü èçó÷åíî íà îñíîâå àíàëèçà ïîëþñààìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ â êóïåðîâñêîì êàíàëå. Âãðà�è÷åñêîì âèäå ýòà àìïëèòóäà �(p;�pjk;�k) �� �(pjk) óäîâëåòâîðÿåò ëåñòíè÷íîìó óðàâíåíèþ,èçîáðàæåííîìó íà ðèñ. 10, ãäå ñâåòëûé êâàäðàòñîîòâåòñòâóåò çàòðàâî÷íîé àìïëèòóäå ðàññåÿíèÿ�0(p;�pjk;�k) � �0(pjk). Çäåñü ïðèíÿòî, ÷òîp � (p; i!n); k � (k; i!m).Êîíêðåòíûé âèä ðåøåíèÿ èíòåãðàëüíîãî óðàâíå�íèÿ äëÿ �(pjk) çàâèñèò êàê îò ñòðóêòóðû çàòðàâî÷�íîé àìïëèòóäû �0(pjk) (èìååòñÿ â âèäó õàðàêòåð çà�âèñèìîñòåé îò êâàçèèìïóëüñîâ è îò ìàöóáàðîâñêèõ÷àñòîò), òàê è îò âõîäÿùèõ â ýòî óðàâíåíèå �óíê�öèé �ðèíà G(q; i!l) è G(�q;�i!l). Â ñëó÷àå, êîãäàýòè �óíêöèè áðàëèñü áåç ó÷åòà ý��åêòîâ, îáóñëîâ�ëåííûõ �îðìèðîâàíèåì ÇÔÑ, ðåøåíèÿ äëÿ îäíîðîä�íîé ÷àñòè èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ äëÿ àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ áûëè ïîäðîáíî èññëåäîâàíû â ðàáîòå [7℄.Îïèñàíèå ý��åêòîâ, îáóñëîâëåííûõ èíäóöèðîâà�íèåì ÇÔÑ, â �îðìàëüíîì îòíîøåíèè ñâîäèòñÿ ê èñ�ïîëüçîâàíèþ â êà÷åñòâå �óíêöèè �ðèíà �óíêöèèG(q; i!n) = i!n � � + �(i!n �E+q + �)(i!n �E�q + �) ; (26)ïîëó÷àåìîé èç âûðàæåíèÿ (11), ñ ó÷åòîì òîãî,135
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��� = +p k�p �k p pk k�k �k�p �p �qq�èñ. 10. Óðàâíåíèå äëÿ êóïåðîâñêîé àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ+= +�p �k �p �k �p �k �k�pp pk k p k p k�èñ. 11. �ðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ çàòðàâî÷íîé êóïåðîâñêîé âåðøèíû÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè D(q; i!l) == (1� n=2)G(q; i!l).Ïðîàíàëèçèðóåì èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèîííîéçàâèñèìîñòè êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû, ñâÿçàííûåñ âîçíèêíîâåíèåì ÇÔÑ ïðè âîçðàñòàíèè ëåãèðîâà�íèÿ. Äëÿ íàãëÿäíîñòè äåìîíñòðàöèè îãðàíè÷èìñÿðåøåíèåì çàäà÷è áåç ó÷åòà ðàññåÿíèÿ íà ñïèíîâûõ�ëóêòóàöèÿõ. Â ýòîì ñëó÷àå çàòðàâî÷íàÿ àìïëèòó�äà îòðàæàåò õîðîøî èçâåñòíûå ïðîöåññû [7℄ è èìååòãðà�è÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå, ïîêàçàííîå íà ðèñ. 11.Â àíàëèòè÷åñêîé çàïèñè ýòà àìïëèòóäà îïðåäåëÿåò�ñÿ âûðàæåíèåì�0(pjk) = Vp�k � 2tk: (27)Ïîñëå ïðèâåäåíèÿ â ñîîòâåòñòâèå äèàãðàììàìðèñ. 10 àíàëèòè÷åñêèõ âûðàæåíèé è ó÷åòà íåçà�âèñèìîñòè çàòðàâî÷íîé àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ îòìàöóáàðîâñêîé ÷àñòîòû äëÿ �(pjk) ïîëó÷àåìèíòåãðàëüíîå óðàâíåíèå�(pjk) = Vp�k � 2tk �� 1N Xq (Vp�q � 2tq)~L(q)�(qjk); (28)â êîòîðîì, êàê è â ðàáîòå [20℄~L(q) = TX!l G(q; i!l)G(�q;�i!l): (29)Ïðîâîäÿ ñóììèðîâàíèå ïî ìàöóáàðîâñêèì ÷àñòîòàì,íàõîäèì ÿâíûé âèä �óíêöèè (29):

~L(q; T) == (E+q ��)(E+q +��2�)4�q(E+q +E�q �2�)(E+q ��) th�E+q ��2T ��� (E�q � �)(E�q + � � 2�)4�q(E+q +E�q � 2�)(E�q � �) th�E�q � �2T �: (30)Âèäíî, ÷òî ó÷åò ÇÔÑ ïðèâîäèò ê ìîäè�èêàöèè îä�íîðîäíîé ÷àñòè èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ, çàêëþ÷à�þùåéñÿ â çàìåíå �óíêöèèL(q) = 12("q � �) th�"q � �2T � (31)íà �óíêöèþ ~L(q).Ïðèìåíÿÿ ìåòîäèêó ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (28), èç�ëîæåííóþ â ðàáîòå [7℄, ïîëó÷àåì, ÷òî äëÿ ðàññìàò�ðèâàåìîãî êëàññà ðåøåíèé àìïëèòóäà �(pjk) âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç äâå íåèçâåñòíûå �óíêöèè (d � ðàçìåð�íîñòü ñèñòåìû):Xk = 1N Xq  dXi=1 os qi! ~L(q)�(qjk);Yk = 1N Xq Rq ~L(q)�(qjk) (32)ïîñðåäñòâîì óðàâíåíèÿ�(pjk) = Vp�k � 2tk +�4t� Vpd �Xk + 2Yk: (33)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýòèõ �óíêöèé ìîæíî ïîëó÷èòü ñèñ-òåìó èç äâóõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé136



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 �àñùåïëåíèå íèæíåé ïîäçîíû �åðìèîíîâ Õàááàðäà : : :�1� 4tA1 + 2Vd A2�Xk � 2A1Yk == Vkd A2 � 2tkA1;(V BR � 4tAR)Xk + (1� 2AR)Yk == Vkd BR � 2tkAR: (34)
Â ñèñòåìå (34) èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿA1(T ) = 1N Xq  dXi=1 os qi! ~L(q);A2(T ) = 1N Xq  dXi=1 os qi!2 ~L(q);AR(T ) = 1N Xq Rq ~L(q);BR(T ) = 2dN Xq  dXi=1 os qi!Rq ~L(q): (35)
Ïîÿâëåíèå âåëè÷èí AR(T ) è BR(T ) ñâÿçàíî ñ ó÷å�òîì ïåðåñêîêîâ â äàëüíèå êîîðäèíàöèîííûå ñ�åðû.Ïðè ýòîì ïîëíûé �óðüå-îáðàç èíòåãðàëà ïåðåñêîêàtk èìååò âèä (17).Èç óñëîâèÿ îáðàùåíèÿ â íóëü äåòåðìèíàíòà ñè�ñòåìû (34) ïîëó÷àåì óðàâíåíèå äëÿ êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû:1 + 2Vd A2(T) + 2V A1(T)BR(T) == 4tA1(T) + 2AR(T)�1 + 2Vd A2(T)�: (36)Â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé AR = BR = 0,è â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåòñÿ áîëåå ïðîñòîå óðàâíåíèå1 + V 1N Xq (os qx + os qy)2 ~L(q) == 4t 1N Xq (os qx + os qy)~L(q): (37)Áåç ó÷åòà ÇÔÑ âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî ~L(q) == L(q). Â ýòîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå óðàâíåíèå (37)ïîëíîñòüþ ñîîòâåòñòâóåò óðàâíåíèþ (23) ðàáîòû [7℄.�åçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïî îïðåäåëåíèþêîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé õèìè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà è êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T ïðåäñòàâëå�íû íà ðèñ. 12. Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè èçîáðàæåíû çà�âèñèìîñòè T(n), ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ (37). Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ýòîì æå ðèñóíêåøòðèõîâûìè ëèíèÿìè ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè T(n),

V = 1:5 V = 2
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�èñ. 12. Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà âñâåðõïðîâîäÿùóþ �àçó îò êîíöåíòðàöèè ýëåêòðî-íîâïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ýòîãî æå óðàâíå�íèÿ, íî ïðè ~L(q) = L(q), ò. å. êîãäà íå ó÷èòûâàåòñÿý��åêò èíäóöèðîâàíèÿ ÇÔÑ. Âèäíî, ÷òî â îáëàñòèêîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâ n, áëèçêèõ ê åäèíèöå, âëè�ÿíèå ÇÔÑ íåçíà÷èòåëüíî (ñïëîøíûå è øòðèõîâûåëèíèè ñîâïàäàþò). Ýòî åñòåñòâåííî, ïîñêîëüêó ñïåê�òðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÇÔÑ ïðè n! 1 îáðàùàåòñÿâ íóëü. Åñëè êîíöåíòðàöèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ, òî ðàñ�òåò è ñðåäíåêâàäðàòè÷íàÿ �ëóêòóàöèÿ ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòüäëÿ ÇÔÑ ñòàíîâèòñÿ áîëüøîé è âêëàä ÇÔÑ ïðîÿâ�ëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñèëüíî. Íà ðèñóíêå âèäíî, ÷òî âíàèáîëåå èíòåðåñíîé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé ýëåêòðî�íîâ n � 0:8�0.9 ðåíîðìèðîâêà êðèòè÷åñêîé òåìïåðà�òóðû ñðàâíèìà è äàæå ïðåâûøàåò ñàìó âåëè÷èíóT, âû÷èñëåííóþ áåç ó÷åòà âêëàäîâ îò ÇÔÑ. Òàêèìîáðàçîì, âëèÿíèå ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ èíäóöèðî�âàíèåì ÇÔÑ, ñóùåñòâåííî ñêàçûâàåòñÿ íà �àçîâîéäèàãðàììå ñèñòåìû â îáëàñòè êîíöåíòðàöèé, ãäå ðå�àëèçóåòñÿ ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå.Ïðè ó÷åòå ïåðåñêîêîâ â äàëüíèå êîîðäèíàöèîí�íûå ñ�åðû êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà îïðåäåëÿåòñÿèç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (36). Íàëè÷èå òàêèõ ïåðåñêî�êîâ ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ âèäà êðèâîé T(n). Äå�ìîíñòðàöèÿ ñîâìåñòíîãî âëèÿíèÿ äàëüíèõ ïåðåñêî�êîâ è ÇÔÑ íà çàâèñèìîñòü T(n) ïîêàçàíà íà ðèñ. 13.Øòðèõîâîé ëèíèåé îòîáðàæåíà çàâèñèìîñòü T(n),ðàññ÷èòàííàÿ áåç ó÷åòà ÇÔÑ äëÿ íàáîðà ïàðàìåò�ðîâ t0 = �0:1; t00 = 0:05 è V = 2. Èç ñðàâíåíèÿ ñîøòðèõîâîé êðèâîé ðèñ. 12, ðàññ÷èòàííîé äëÿ V = 2,ñëåäóåò, ÷òî ó÷åò äàëüíèõ ïåðåñêîêîâ çíà÷èòåëüíîäå�îðìèðóåò çàâèñèìîñòü T(n) â îáëàñòè ìàëûõ137
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�èñ. 13. Ìîäè�èêàöèÿ êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñè-ìîñòè êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõ-ïðîâîäÿùóþ �àçó ïðè ó÷åòå äàëüíèõ ïåðåñêîêîâ(V = 2)ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé. Ó÷åò ÇÔÑ (ñïëîøíàÿëèíèÿ) ïðèâîäèò ê íåîäíîðîäíîìó ïîäàâëåíèþ êðè�òè÷åñêîé òåìïåðàòóðû è äàëüíåéøåé äå�îðìàöèèêðèâîé T(n). Óâåëè÷åíèå ïàðàìåòðà ïåðåñêîêà t00ïðè ó÷åòå ÇÔÑ ïðèâîäèò ê ñäâèãó ìàêñèìóìà êðè�âîé T(n) â ñòîðîíó ìåíüøèõ ýëåêòðîííûõ êîíöåí�òðàöèé (t00 = 0:1, øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ).Ïîäâîäÿ èòîã ýòîé ÷àñòè èññëåäîâàíèÿ ñëåäóåòîòìåòèòü, ÷òî âëèÿíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ äâîÿêèì îáðàçîì.Ïðåæäå âñåãî, ìåæóçåëüíîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåé�ñòâèå, êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [7℄, âûçûâàåò ñèëü�íîå ïîäàâëåíèå îáëàñòè ðåàëèçàöèè ñâåðõïðîâîäÿ�ùåé �àçû. Âòîðîé ý��åêò, ñâÿçàííûé ñ �ëóêòóà�öèåé ïîñàäî÷íîé îäíîèîííîé îäíîýëåêòðîííîé ýíåð�ãèè ïðè ó÷åòå ìåæóçåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðè�âîäèò ê íåîäíîðîäíîìó ïî êîíöåíòðàöèè óìåíüøå�íèþ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû. Ýòà íåîäíîðîäíàÿðåíîðìèðîâêà è ñîñòàâëÿåò ãëàâíîå ñîäåðæàíèå ý���åêòà, îáóñëîâëåííîãî ó÷åòîì ÇÔÑ â ìîäåëè Øóáè�íà �Âîíñîâñêîãî.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû ïî èññëåäîâàíèþâëèÿíèÿ ñèëüíûõ ìåæóçåëüíûõ êîððåëÿöèé íà ýíåð�ãåòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó è ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðè�ñòèêè óçêîçîííûõ ìîòò-õàááàðäîâñêèõ äèýëåêòðè�êîâ ïðè íèçêîì óðîâíå ëåãèðîâàíèÿ äåìîíñòðèðóþòíàëè÷èå äâóõ êà÷åñòâåííî íîâûõ ý��åêòîâ.

Ïåðâûé èç íèõ ñâÿçàí ñ âîçíèêíîâåíèåì íî�âîé ýíåðãåòè÷åñêîé çîíû, îáóñëîâëåííîé çàðÿäîâû�ìè �ëóêòóàöèÿìè. Ýòè �ëóêòóàöèè, êàê óæå îòìå�÷àëîñü âûøå, ïðèâîäÿò ê èçìåíåíèþ ý��åêòèâíîéîäíîóçåëüíîé ýíåðãèè. Ïîýòîìó â óñëîâèÿõ îòíîñè�òåëüíî ñëàáîé âåëè÷èíû èíòåãðàëà ïåðåñêîêà (óçêàÿçîíà) ýòî èçìåíåíèå ñòàíîâèòñÿ ñîèçìåðèìûì èëèïðåâûøàþùèì øèðèíó çîíû. Èìåííî ýòè �àêòîðûëåæàò â îñíîâå �èçè÷åñêîé ïðèðîäû âîçíèêíîâåíèÿîòùåïëåííîé çîíû �ëóêòóàöèîííûõ ñîñòîÿíèé. Ñëå�äóåò îñîáî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî îáñóæäàåìûé ý��åêòîáóñëîâëåí èìåííî êîððåëÿöèîííûìè âêëàäàìè, àíå ïðîñòî ñèëüíûì ìåæóçåëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì.Äåéñòâèòåëüíî, èç-çà äâóõóçåëüíîãî õàðàêòåðà ðàñ�ñìàòðèâàåìîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çíà÷èòåëüíûé âêëàäåãî ñâîäèòñÿ ê ñðåäíåïîëåâûì ðåíîðìèðîâêàì, íåïðèâîäÿùèì ê èíäóöèðîâàíèþ çîíû �ëóêòóàöèîí�íûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì ïîÿâëåíèå äîïîëíèòåëü�íîé çîíû èíèöèèðîâàëîñü äâóõïîëþñíîé ñòðóêòó�ðîé îäíîýëåêòðîííîé �óíêöèè �ðèíà, ïîëó÷àåìîéïîñëå ïîäñòàíîâêè ìàññîâîãî îïåðàòîðà. Ýòîò îïåðà�òîð âû÷èñëåí ïðè ó÷åòå áåñêîíå÷íîé ïîñëåäîâàòåëü�íîñòè äèàãðàìì, êîòîðûå îòðàæàþò ãëàâíûå âêëà�äû îò ìåæóçåëüíûõ êîððåëÿöèé.Âòîðîé ý��åêò ñâÿçàí ñ ïåðåðàñïðåäåëåíèåìñïåêòðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ìåæäó îñíîâíîé çîíîéè çîíîé �ëóêòóàöèîííûõ ñîñòîÿíèé. Áåç ëåãèðî�âàíèÿ ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü äîïîëíèòåëüíîéçîíû ðàâíà íóëþ. Ôèçè÷åñêàÿ ïðè÷èíà ýòîãî çà�êëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî êîí�èãóðàöèîííîå îêðóæåíèåêàæäîãî èîíà ñîîòâåòñòâóåò íîìèíàëüíîìó. Ìàòåìà�òè÷åñêè ýòî îòðàæàåòñÿ ïîñðåäñòâîì íóëåâîãî çíà÷å�íèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé �ëóêòóàöèè ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ. Ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ëåãèðîâàíèÿ ñïåêòðàëü�íàÿ èíòåíñèâíîñòü îñíîâíîé çîíû óìåíüøàåòñÿ, òî�ãäà êàê ñïåêòðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü �ëóêòóàöèîí�íîé çîíû óâåëè÷èâàåòñÿ. Â ðåçóëüòàòå òàêîãî ý��åê�òà ïðîèñõîäèò îòìå÷åííàÿ â ïðåäûäóùåì ðàçäåëåíåîäíîðîäíàÿ ïî êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ ðåíîðìè�ðîâêà òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñî�ñòîÿíèå.Åùå îäíî ïðîÿâëåíèå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêò-ðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ñâÿçàíî ñ ïàäåíèåì ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè è óâåëè÷åíèåì÷èñëà òî÷åê çîíû Áðèëëþýíà, íàõîäÿùèõñÿ ïîäïîâåðõíîñòüþ (èëè ïîä êîíòóðîì) Ôåðìè. Ýòîòý��åêò áóäåò ñóùåñòâåííî âëèÿòü íà êâàíòîâûå�àçîâûå ïåðåõîäû, ñâÿçàííûå ñ èçìåíåíèåì òîïî�ëîãèè êîíòóðà Ôåðìè ïðè ëåãèðîâàíèè [22℄. Èçìîäè�èêàöèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèéè ñìåùåíèè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ñëåäóåò, ÷òîìåæóçåëüíûå êîððåëÿöèè ìîãóò èíèöèèðîâàòü138
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