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ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÄÅÔÎ�ÌÈ�ÓÅÌÎ�Î Ò�ÈÌÅ�ÀÑ ÊÓËÎÍÎÂÑÊÈÌ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÌ È Ñ ÏÅ�ÅÌÅÍÍÛÌ×ÈÑËÎÌ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÑ. Ñ. Àïëåñíèí a*, Í. È. Ïèñêóíîâà b;aÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòí�åâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÎìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àãðàðíûé óíèâåðñèòåò644008, Îìñê, �îññèÿÎìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ô. Ì. Äîñòîåâñêîãî644077, Îìñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 àïðåëÿ 2010 ã.Âû÷èñëåí ýëåêòðîííûé ñïåêòð òðèìåðà ñ ïåðåìåííûì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ â ìîäåëè Õàááàðäà ìåòîäîìòî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè. Óñòàíîâëåíû çàâèñèìîñòè ñäâèãà õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, ìàãíèòíîãî ìîìåíòàè âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà îò ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êóëîíîâ-ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè, ðàñïîëîæåííûìè â âåðøèíàõ òðåóãîëüíèêà, îò äå�îðìàöèèòðèìåðà è òðåõöåíòðîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Îáíàðóæåíû ñíÿòèå ìàãíèòíîãî âûðîæäåíèÿ â òðèìåðå ïðèó÷åòå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî è òðåõöåíòðîâîãî âçàèìîäåéñòâèé è îáðàçîâàíèå ñèíãëåòíîé ïàðû ýëåê-òðîíîâ ïðè äå�îðìàöèè òðèìåðà.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåíñèâíîå ðàçâèòèå íàíîòåõíîëîãèé ïîçâîëÿ�åò ñîçäàâàòü êëàñòåðû ïðîèçâîëüíîé �îðìû è ðàç�ëè÷íûõ ðàçìåðîâ [1℄. Äàííûå êëàñòåðû ìîãóò èñ�ïîëüçîâàòüñÿ â ñïèíòðîíèêå, îïòîýëåêòðîíèêå è íà�íîýëåêòðîíèêå â êà÷åñòâå ýëåìåíòíîé áàçû äëÿóñòðîéñòâ õðàíåíèÿ è çàïèñè èí�îðìàöèè ñî ñâåðõ�âûñîêîé ïëîòíîñòüþ [2�4℄. Ñâîéñòâà òàêèõ ñèñòåìíîñÿò êâàíòîâûé õàðàêòåð, ÷òî ïðèâîäèò ê ðÿäó îñî�áåííîñòåé, íå íàáëþäàþùèõñÿ íà ìàêðîñêîïè÷åñêîìóðîâíå. Â íàíîêëàñòåðàõ âîçìîæíû ý��åêòû ìíîãî�öåíòðîâûõ âçàèìîäåéñòâèé, êîòîðûå ñóùåñòâåííûìîáðàçîì ìåíÿþò ýëåêòðè÷åñêèå è ìàãíèòíûå õàðàê�òåðèñòèêè. Íàíîêëàñòåðû, ðàñïîëîæåííûå â ïîëè�ìåðíîé ìàòðèöå èëè íà ïîâåðõíîñòè äèýëåêòðè÷å�ñêîé ïîäëîæêè, èñïûòûâàþò ñî ñòîðîíû ïîäëîæêèóïðóãèå äå�îðìàöèè, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ìåíÿåòñÿîáëàñòü ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé è, ñîîòâåò�ñòâåííî, èíòåãðàëû ïåðåñêîêà.Ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîêëàñòåðîâ çàâèñÿò îòòîïîëîãèè êëàñòåðà [5℄. Êëàñòåðû, èìåþùèå êâà�*E-mail: apl�iph.krasn.ru

çèâûðîæäåííûå ñîñòîÿíèÿ, îáëàäàþò ïîâûøåííîé÷óâñòâèòåëüíîñòüþ ê âíåøíèì âîçäåéñòâèÿì. Ê òà�êîìó òèïó îòíîñÿòñÿ êëàñòåðû â âèäå òðåóãîëüíè�êà ñ àíòè�åððîìàãíèòíûìè îáìåííûìè âçàèìîäåé�ñòâèÿìè. Êîíäî-ðåçîíàíñ â òðèìåðå, îáðàçîâàííîìèç àòîìîâ 3d-ìåòàëëîâ, íàïðèìåð èîíîâ õðîìà íà ïî�âåðõíîñòè çîëîòà [6, 7℄, íàáëþäàåòñÿ ïðè áîëåå âûñî�êîé òåìïåðàòóðå ïî ñðàâíåíèþ ñ òåìïåðàòóðîé êîí�äî-ðåçîíàíñà äëÿ îäèíî÷íîãî àòîìà õðîìà.Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà òðèìåðà (òðåóãîëüíîãîêëàñòåðà [8℄) çàâèñèò îò ïîëÿ àíèçîòðîïèè îáìåííûõâçàèìîäåéñòâèé [9℄. Â ñëó÷àå ñèëüíîé àíèçîòðîïèèñóùåñòâóåò âûðîæäåíèå â íàïðàâëåíèè ìàãíèòíûõìîìåíòîâ, äëÿ èçîòðîïíîãî îáìåíà ñ êëàññè÷åñêèìñïèíîì ðåàëèçóåòñÿ íåêîëëèíåàðíîå ðàñïîëîæåíèåñïèíîâ. Âûðîæäåíèå ïî ìàãíèòíîìó ìîìåíòó âìîäåëè �åéçåíáåðãà ñíèìàåòñÿ âíåøíèì ìàãíèò�íûì ïîëåì èëè ïðè íàíåñåíèè íàíîêëàñòåðîâ íàìàãíèòíóþ ïîäëîæêó.Âû÷èñëåíèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû êëàñòåðîâ ïå�ðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ïðîâåäåíî ìåòîäîì ab initio [10℄,â ìîäåëè Õàááàðäà ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåìíà óçëå [11℄ è â çîííîé ìîäåëè â ïðèáëèæåíèè Õàð�147 10*



Ñ. Ñ. Àïëåñíèí, Í. È. Ïèñêóíîâà ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011òðè �Ôîêà [12℄. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðîâ ïîñòîÿííûì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ äîâîëüíî õîðîøîèçó÷åíà òåîðåòè÷åñêè è ýêñïåðèìåíòàëüíî. Îäíàêîïîä äåéñòâèåì ïåðèîäè÷åñêèõ âíåøíèõ ñèë, íàïðè�ìåð èìïóëüñîâ ëàçåðà ïðîäîëæèòåëüíîñòüþ îò ïè�êîñåêóíä äî �åìòîñåêóíä, ïóëüñèðóþùåãî ïîòîêàçàðÿæåííûõ ÷àñòèö èëè ïðè íåóïðóãîì òóííåëüíîìòðàíñïîðòå ýëåêòðîíîâ ÷åðåç òðèìåð âîçìîæíî èçìå�íåíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîâ â êëàñòåðå, ÷òî íåîáõîäèìîó÷åñòü ïðè ðàñ÷åòå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû.Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ èçîëèðîâàí�íûé êëàñòåð, ðàñïîëîæåííûé, íàïðèìåð, â ïîëèìåð�íîé ìàòðèöå èëè â êîëëîèäíîì ðàñòâîðå è íàõîäÿ�ùèéñÿ â ñîñòîÿíèè ðàâíîâåñèÿ ñ îêðóæàþùåé ñðå�äîé. Öåëü ðàáîòû ñîñòîèò â èññëåäîâàíèè ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû òðèìåðà è â óñòàíîâëåíèè çàâèñèìî�ñòè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà îò ìåæóçåëüíîãî êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, èçìåíåíèé èíòåãðàëîâïåðåñêîêà è ïàðàìåòðà òðåõöåíòðîâîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ïðè ïåðåìåííîì ÷èñëå ÷àñòèö. Êóëîíîâñêîåîòòàëêèâàíèå ýëåêòðîíîâ íà îäíîì óçëå ïðèâîäèò êý��åêòèâíîìó âçàèìîäåéñòâèþ íà ñîñåäíèõ óçëàõè ê �ðóñòðàöèè â òðèìåðå ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíå�íèè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ñíèìåòñÿ ëè ýòî âûðî�æäåíèå ïðè ó÷åòå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ èëè ïðè ïåðåõîäå ýëåêòðîíà ñ óçëà iíà óçåë j ÷åðåç áëèæàéøèé ê íèì óçåë k? Âàðüè�ðîâàíèå âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðî�íàìè â ðåçóëüòàòå èçìåíåíèÿ êóëîíîâñêîãî èëè îá�ìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ëèáî ïðè âêëþ÷åíèè âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ïðèâåäåò ê èçìåíåíèþ ïëîò�íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â òðèìåðå è ê ñìåùå�íèþ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Âçàèìîäåéñòâèå ýëåê�òðîíîâ ñ óïðóãîé ïîäñèñòåìîé ñíèìàåò âûðîæäåíèåïî ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîíîâ â òðèìåðå èèíäóöèðóåò ïåðåõîä â ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå. Êðîìåòîãî, ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò âû�çâàòü ðîñò ìíîãîöåíòðîâûõ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà.Êîíêóðåíöèÿ äâóõ- è òðåõöåíòðîâûõ ïàðàìåòðîâ ïå�ðåñêîêà ìîæåò ïðèâåñòè ê êàðäèíàëüíîìó èçìåíå�íèþ ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ.Óñòàíîâëåííûå çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû ïîä äåéñòâèåì ðÿäà �àêòîðîâ ïîçâî�ëÿò óñòàíîâèòü õàðàêòåð �îðìèðîâàíèÿ �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë�ñâåðõïðîâîäíèê, ñìåíóòèïîâ ìàãíèòíîãî ïîðÿäêà â îáúåìíûõ êðèñòàëëàõ,êîòîðûå íàáëþäàëèñü â NaxCoO2y � H2O [13℄.2. ÌÎÄÅËÜÂ äàííîé ðàáîòå ðåøåíèå óêàçàííûõ âûøå çà�äà÷ ïðîâîäèòñÿ äëÿ òðåõ ïðåäåëüíûõ ñëó÷àåâ: êóëî�

íîâñêîå îòòàëêèâàíèå íà óçëå ìåíüøå øèðèíû çîíûïðîâîäèìîñòè (U < W ), ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíî åé(U � W ) è çíà÷èòåëüíî áîëüøå (U � W ). Ñïåêòðòðèìåðà âû÷èñëèì â ìîäåëè Õàááàðäà [14�16℄:H0 = �t Xhi; ji��yi; �j; � + yj; �i; ��++ UXi �ni; �ni;���+ V Xhi; ji��ni; �nj; �����Xi �ni; �+ni;����H�BXi �ni; ��ni;���; (1)ãäå t � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåñêîêà ìåæäó áëè�æàéøèìè óçëàìè, U è V � êóëîíîâñêîå îòòàëêè�âàíèå ýëåêòðîíîâ ñîîòâåòñòâåííî íà óçëå è ìåæäóóçëàìè, � � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, H � âíåøíååìàãíèòíîå ïîëå, yi; � (i; �) � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ(óíè÷òîæåíèÿ) ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì � íà óçëå i,ni = ni � + ni��, ni; � = yi; � i; � .Óïðóãàÿ ñèñòåìà íàèáîëåå ñóùåñòâåííî âëèÿåòíà ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà � íà èçìåíåíèå èíòåãðà�ëîâ ïåðåñêîêà: òàê, t / 1=a4, à èçìåíåíèå êóëîíîâ�ñêîãî ïîòåíöèàëà dV=da / 1=a2 (a � ïîñòîÿííàÿ ðå�øåòêè). Ïðè äå�îðìàöèè ìåíÿþòñÿ èíòåãðàëû ïå�ðåñêîêà, êîòîðûå â ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèè ìîæíîîïèñàòü â ìîäåëè ñ àëüòåðíèðîâàííûì îáìåíîì,t12 = t0 � d=2; t13 = t0 � d=2; t23 = t0 + d;ãäå d � âåëè÷èíà èçìåíåíèÿ èíòåãðàëà ïåðåñêîêà.Òàêèì îáðàçîì, ðàñòÿæåíèå òðåóãîëüíèêà â îäíîìíàïðàâëåíèè èíäóöèðóåò óìåíüøåíèå äëèíû ñâÿçè âïîïåðå÷íîì íàïðàâëåíèè. �àìèëüòîíèàí èìååò âèäH1 = �t12X� �y1; �2; � + y2; �1; ���� t13X� �y1; �3; � + y3; �1; ���� t23X� �y2; �3; � + y3; �2; ��+UXi �ni; �ni;���++ V Xhi; jini;nj � �Xi �ni; � + ni;�����H�BXi �ni; � � ni;���: (2)Çäåñü ìû ïðåíåáðåãëè èçìåíåíèåì âåëè÷èíû êó�ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó óçëàìè, òàê êàê�t=�V � (�a)2.Òðåõöåíòðîâûé èíòåãðàë ïåðåñêîêà ó÷òåì ïðèäîáàâëåíèè ê ãàìèëüòîíèàíó (1) ñëàãàåìîãîAijk = (yi; �j; �yj;��k;�� + h..);148



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà äå�îðìèðóåìîãî òðèìåðà : : :êîòîðîå âêëþ÷àåò ïåðåâîðîò ñïèíà íà óçëå è ïåðåíîñçàðÿäà ñ óçëà i íà óçåë j ÷åðåç óçåë k ñ èçìåíåíèåìñïèíà ýëåêòðîíà, ÷òî êîíêóðèðóåò ñ ïåðåìåùåíèåìýëåêòðîíà ìåæäó áëèæàéøèìè óçëàìè i è k ñ ñîõðà�íåíèåì ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè.Ìåòîäîì òî÷íîé äèàãîíàëèçàöèè ìû âû÷èñëèëèñïåêòð ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé è ñîîòâåòñòâóþùèåâåêòîðû ñîñòîÿíèé, íà îñíîâå êîòîðûõ îïðåäåëèëèâåëè÷èíó íàìàãíè÷åííîñòè M = PNi (ni;� � ni;��)òðèìåðà. Ïðîäîëüíûå çíà÷åíèÿ ñïèí-ñïèíîâûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé hSzi Szj i, ãäå Szi == (ni; � � ni;��)=2, Szj = (nj; � � nj;��)=2. Â ìîäåëèèñïîëüçóåòñÿ áîëüøîé êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü ñïåðåìåííûì ÷èñëîì ÷àñòèö, îïèñûâàåìûé áîëüøèìòåðìîäèíàìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì â îñíîâíîì ñîñòî�ÿíèè, ò. å. òåìïåðàòóðà ðàâíà íóëþ. Ïðè ïîñòîÿííîìîáúåìå õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåçèçìåíåíèå ýíåðãèè ñèñòåìû, � = ��E=�n, ïðèèçìåíåíèè ÷èñëà ÷àñòèö îò òðåõ äî äâóõ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÂÛ×ÈÑËÅÍÈÉÈç ïîëíîãî ñïåêòðà ýíåðãèé âûäåëèì ÷åòûðåóðîâíÿ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàêñèìàëüíûì Emax èìèíèìàëüíûì Emin çíà÷åíèÿì ýíåðãèé è óðîâíÿìýíåðãèè âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà E2 < 0 èE3 > 0 (ðèñ. 1). Èíòåðâàë ýíåðãèéW = Emax�Eminâ òðèìåðå àíàëîãè÷åí øèðèíå çîíû ïðîâîäèìîñòèâ îáúåìíûõ ïðîâîäíèêàõ, W = 2zt (z � êîîðäè�íàöèîííîå ÷èñëî òðèìåðà) äëÿ W � U . Ñ ðîñòîìêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìèíà îäíîì óçëå èíòåðâàë ýíåðãèé âáëèçè õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà óâåëè÷èâàåòñÿ è ïðåâûøàåò ðàçíîñòèýíåðãèé Wb = E2 � Emin è Wup = Emax � E3, ÷òîìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü êàê ðàñùåïëåíèå çîíû íàäâå ïîäçîíû ïðè V ! 0. Êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèåýëåêòðîíîâ íà óçëå âûçûâàåò óìåíüøåíèå øèðèíýíåðãåòè÷åñêèõ ïîäçîí. Èçìåíåíèå ýíåðãèè â íèæ�íåé ïîäçîíå îáóñëîâëåíî ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìèýëåêòðîíîâ, à â âåðõíåé � �ëóêòóàöèÿìè ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè íà óçëå. Äëÿ òðèìåðà ñ W = 4t ïðèU = 0 ý��åêòèâíàÿ øèðèíà çîíû ðàñòåò ëèíåéíî,W = 2t+U+V äëÿ U > 2t è V > 0:15U ,  ðîñòîì âå�ëè÷èíû êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ýëåêòðî�íàìè. Äëÿ U > W êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåê�òðîíîâ ìåæäó óçëàìè âûçûâàåò ðàñøèðåíèå ïîäçîíâ íåêîòîðîé îáëàñòè ïàðàìåòðîâ V1 < V < V2(ðèñ. 1á,â) âñëåäñòâèå êîíêóðåíöèè êèíåòè÷åñêîé,ïîòåíöèàëüíîé è îáìåííîé ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ. Óñè�ëåíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿïîäàâëÿåò ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè â íèæíåé çîíå ïðè
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè ìèíèìàëüíûõ (�) è ìàêñè-ìàëüíûõ (N) çíà÷åíèé ýíåðãèè è óðîâíåé ýíåðãèèâáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (�, 4) îò âåëè÷è-íû ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿU=t = 3 (a), 6 (á ) ïðè H=t = 0:05 è U=t = 10 (â)ïðè H=t = 0:01V > V2 è óñèëèâàåò çàðÿäîâûå �ëóêòóàöèè â âåðõ�íåé ïîäçîíå, ÷òî ïðèâîäèò ê åå óøèðåíèþ. Â îáëà�ñòè ýíåðãèé U �W âêëàä îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèéâ òðèìåðå ñðàâíèì ïî âåëè÷èíå ñ êóëîíîâñêèì èâñëåäñòâèå �ðóñòðàöèè îáìåííûõ ñâÿçåé óâåëè÷èâà�åòñÿ ÷èñëî âûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ÷òî ïðèâîäèò êàñèììåòðèè øèðèí ïîäçîí ïðè V � U è ê ëîêàëè�çàöèè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âáëèçè âåðõíåé õàá�áàðäîâñêîé ïîäçîíû.Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë (ðèñ. 2) ðàñòåò ïðè ìà�ëûõ âåëè÷èíàõ ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêè�âàíèÿ è, äîñòèãíóâ êðèòè÷åñêîé âåëè÷èíû, îñòàåò�ñÿ ïîñòîÿííûì. Ýòî îáóñëîâëåíî èçìåíåíèåì è ïå�ðåðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ïîäçîíàõ,â ÷àñòíîñòè, óâåëè÷åíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêî�ãî ïîòåíöèàëà ñïîñîáñòâóåò ðîñòó çàðÿäîâûõ �ëóê�òóàöèé. Â ðåçóëüòàòå ðîñòà õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë149
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�èñ. 2. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë â çàâèñèìîñòè îòâåëè÷èíû ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ äëÿ U=t = 3 (�), 6 (Æ) ïðè H=t = 0:05 èU=t = 10 (H) ïðè H=t = 0:01îêàçûâàåòñÿ â âåðõíåé ïîäçîíå, ÷òî ïðèâîäèò ê èñ�÷åçíîâåíèþ ùåëè â ñïåêòðå âîçáóæäåíèé. Äàëüíåé�øèé ðîñò êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âûçûâàåòñìåùåíèå ïîäçîí îòíîñèòåëüíî õèìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà è, ñîîòâåòñòâåííî, ðîñò ùåëè â ñïåêòðå ýëåê�òðîííûõ âîçáóæäåíèé. Íàïðèìåð, äëÿ U = 6t ìåæ�óçåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ñîîòâåòñòâóåò òèïè÷íîìóçíà÷åíèþ ïàðàìåòðîâ â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðî�âîäíèêàõ è ìàíãàíèòàõ, V=U = 0:15, è âåëè÷èíà ùå�ëè äëÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ ñðàâíèìà ñ ýíåðãèÿìè óïðó�ãèõ ìîä êîëåáàíèé. Â òðèìåðå ïîä äåéñòâèåì âíåø�íåãî ïîòåíöèàëà íåçíà÷èòåëüíîå ñìåùåíèå õèìè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà èíäóöèðóåò ãèãàíòñêîå ðàñùåïëå�íèå óðîâíåé ýíåðãèè âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöè�àëà, â ðåçóëüòàòå êàðäèíàëüíî ìåíÿþòñÿ êèíåòè÷å�ñêèå ñâîéñòâà ýëåêòðîíîâ, òóííåëèðóþùèõ ÷åðåç íà�íîêëàñòåð. �îñò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà òåñíî êîð�ðåëèðóåò ñ èçìåíåíèåì ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ.Òàê, íàìàãíè÷åííîñòü òðèìåðà â ìàãíèòíîì ïî�ëå îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîé âåëè÷èíîé äî íåêîòîðîãîêðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ V=U , ïðè êîòîðîì ïîëîæå�íèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ñòàáèëèçèðóåòñÿ, è ïðèV > V íàìàãíè÷åííîñòü ñêà÷êîì ìåíÿåòñÿ äî ñîñòî�ÿíèÿ íàñûùåíèÿ (ðèñ. 3a). Íàìàãíè÷åííîñòü ÿâëÿ�åòñÿ èíòåãðàëüíîé õàðàêòåðèñòèêîé, è âû÷èñëåííûåñïèíîâûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè, èçîáðàæåííûåíà ðèñ. 3á, ïîçâîëÿþò ïðîñëåäèòü çà èçìåíåíèåììàãíèòíîé ñòðóêòóðû òðèìåðà. Òàê, ñïèíîâûå êîð�ðåëÿöèè ìåæäó ïàðîé ýëåêòðîíîâ ïîëîæèòåëüíû èðàñòóò ëèíåéíî, à ìåæäó äâóìÿ îñòàëüíûìè ïàðà�ìè ýëåêòðîíîâ îíè óìåíüøàþòñÿ è ìåíÿþò çíàê ñïîëîæèòåëüíîãî íà îòðèöàòåëüíûé. Òàêèì îáðàçîì,

äâà ñïèíà ýëåêòðîíà â òðèìåðå íàïðàâëåíû ïî ïî�ëþ è àíòèïàðàëëåëüíû òðåòüåìó ñïèíó. Ìåæóçåëü�íîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñíèìàåò ìàãíèòíîåâûðîæäåíèå è �îðìèðóåò �åððèìàãíèòíóþ êîí�è�ãóðàöèþ â òðèìåðå. Â ðåçóëüòàòå êîíêóðåíöèè ìåæ�óçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî V (n1; �+n1;��)(n2; �+n2;��)è îáìåííîãî J(n1; � � n1;��)(n2; � � n2;��) âçàèìî�äåéñòâèé ìåíÿþòñÿ âåñîâûå ìíîæèòåëè ïðè ïàðàë�ëåëüíîì è àíòèïàðàëëåëüíîì ðàñïîëîæåíèÿõ ñïè�íîâ, (V + J)ni; �nj; � è (V � J)ni; �nj;��.Óâåëè÷åíèå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè�âîäèò ê óìåíüøåíèþ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ýëåêòðîíàìè è, ñîîòâåòñòâåííî, ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ íàñûùåíèÿ. Òàê, â òðèìåðå îáìåííîå ïî�ëå HE = SzJ = J=2 (J < 0), à ïîëå íàñûùåíèÿHs = 2HE = J . Â t�J-ìîäåëè [17℄, êîòîðàÿ ïîëó÷å�íà èç ìîäåëè Õàááàðäà âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèèâîçìóùåíèé ïî t=U , âåëè÷èíà îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ J = 2t2=U óìåíüøàåòñÿ ïðè ó÷åòå ìåæóçåëü�íîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ:J = 2t2U +Xh Vh :Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå ñïèíîâ â òðèìåðå çàâèñèòîò âåëè÷èíû ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ è ïðè V � J ñïèí-ñïèíîâàÿ êîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ ïî ïåðèìåòðó òðèìåðà ìåíÿåòñÿ ïî âåëè�÷èíå è äàæå ïî çíàêó. Ìàãíèòíûå õàðàêòåðèñòè�êè òðèìåðà âû÷èñëÿëèñü ïðè �èêñèðîâàííîì çíà�÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ïîëå íàñûùåíèÿ óìåíüøà�åòñÿ ñ ðîñòîì êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, è ïðèH = Hs íàìàãíè÷åííîñòü âûõîäèò íà íàñûùåíèå,ò. å. äîñòèãàåòñÿ ïîëíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ýëåêòðîíîâ ïîñïèíó. Â êà÷åñòâå ý��åêòèâíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿìîæåò âûñòóïàòü ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå�SzLz = SzHeff .Ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ â òðèìåðå çàâèñèò òàêæåîò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Òàê, äëÿ òðèìåðà ñV=U = 0:1 â ïîëå H = 0:1t âåëè÷èíà ðàñùåïëå�íèÿ ñêà÷êîì ðåçêî âîçðàñòàåò áîëåå ÷åì íà ïîðÿ�äîê (ðèñ. 4a). �åçêèé ðîñò ùåëè äëÿ V=U = 0:1,U=t = 6 ñâÿçàí ñî ñäâèãîì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà îò äíà âåðõíåé â ñòîðîíó íèæíåé õàááàðäîâñêîéïîäçîíû è åãî ëèíåéíûì óìåíüøåíèåì â ìàãíèòíîìïîëå (ðèñ. 4á ). Â ñëó÷àå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîð�ðåëÿöèé øèðèíû íèæíåé è âåðõíåé ïîäçîí ðàñòóòïðîïîðöèîíàëüíî çååìàíîâñêîé ýíåðãèè òðèìåðà âìàãíèòíîì ïîëå è ïðè íåêîòîðîì êðèòè÷åñêîì çíà�÷åíèè ïîëÿ ñëèâàþòñÿ â îäíó çîíó ñ äèñêðåòíûìèóðîâíÿìè ýíåðãèè âáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.Ìàãíèòíîå ïîëå ïðèâîäèò ê îäíîâðåìåííîìó óøèðå�150
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè à) ñðåäíåé íàìàãíè÷åííîñòè òðèìåðà íà îäèí óçåë M=3, á ) ñïèí-ñïèíîâûõ êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé hSz1Sz2 i (2, 4 ) è hSz3Sz2 i, hSz3Sz1 i (1, 3 ) îò âåëè÷èíû ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ U=t = 6(1, 2 ), 10 (3, 4 ) â ìàãíèòíîì ïîëå H=t = 0:05
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�èñ. 4. à) Çàâèñèìîñòè ìèíèìàëüíûõ (1 ) è ìàêñèìàëüíûõ (4 ) çíà÷åíèé ýíåðãèè è óðîâíåé ýíåðãèè âáëèçè õèìè-÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (2, 3 ) îò ìàãíèòíîãî ïîëÿ H äëÿ V=U = 0:1, U=t = 6. á ) Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë â çàâèñèìîñòèîò ìàãíèòíîãî ïîëÿ H äëÿ V=U = 0:05 (1 ), 0:1 (2 ), 0:35 (3 ), U=t = 6íèþ ïîäçîí è ê óìåíüøåíèþ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà â êëàñòåðå.Âëèÿíèå óïðóãîé ïîäëîæêè íà ýëåêòðîííóþñòðóêòóðó òðèìåðà ðàññìîòðèì â ìîäåëè ñ ãàìèëü�òîíèàíîì (2).Äå�îðìàöèÿ òðèìåðà îò ðàâíîñòîðîííåãî òðå�óãîëüíèêà ê ðàâíîáåäðåííîìó âûçûâàåò èçìåíåíèåîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïî áîêàì òðèìåðà,J / t2(1� d=2t)2U(1 + V=U) ; (3)è â åãî îñíîâàíèè,J / t2(1 + d=t)2U(1 + V=U) ; (4)

è ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ ñèíãëåòíîé ïàðû ñïèíîâ.Çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â óçëàõ òðèìåðà â çà�âèñèìîñòè îò d � âåëè÷èíû èçìåíåíèÿ èíòåãðàëîâïåðåñêîêà â ìàãíèòíîì ïîëå H=t = 0:01 èçîáðàæåíûíà ðèñ. 5à. Ñ ðîñòîì d ìàãíèòíûé ìîìåíò â îñíîâà�íèè òðèìåðà óìåíüøàåòñÿ è èñ÷åçàåò ïðè d � 0:8t,ò. å. îáðàçóåòñÿ ñèíãëåò. Â âåðøèíå ðàâíîáåäðåííî�ãî òðåóãîëüíèêà ýëåêòðîí ïîëíîñòüþ ïîëÿðèçóåòñÿïî ñïèíó. Âåëè÷èíà ðàñùåïëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèèâáëèçè õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðàêòè÷åñêè íå ìå�íÿåòñÿ â ñëó÷àå U > W ïðè âàðüèðîâàíèè èíòåãðà�ëîâ ïåðåñêîêà â èíòåðâàëå 0 < d=t < 0:8 è óâåëè�÷èâàåòñÿ â íåñêîëüêî ðàç äëÿ W � U , d=t = 0:8(ðèñ. 5á ). Â ñëó÷àå, åñëè øèðèíà çîíû ïðåâûøàåòêóëîíîâñêóþ ýíåðãèþ îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ, âå�151
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòè îò âàðüèðîâàíèÿ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà à) âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â âåðøèíàõ òðèìåðàñî ñëàáûìè (�îðìóëà (3)) è ñèëüíûìè (�îðìóëà (4)) îáìåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè (ñîîòâåòñòâåííî êðèâûå 1, 2è 3, 4 ) è á ) ý��åêòèâíîé øèðèíû ùåëè, ðàâíîé Eg=t = (E3 � E2)=t äëÿ V=U = 0:6, U=t = 3 (1, 3 ), V=U = 0:05,U=t = 6 (2, 4 ) ïðè H=t = 0:01ëè÷èíà ùåëè ïëàâíî ðàñòåò è âûõîäèò íà íàñûùåíèåïðè d=t = 0:8. Ïðè ýòèõ çíà÷åíèÿõ d=t õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë ðåçêî ìåíÿåòñÿ è ïðîèçâîäíàÿ d�=d(d)èìååò ìàêñèìóì ïðè d=t = 0:8 (ðèñ. 6). Øèðèíàâåðõíåé ïîäçîíû óâåëè÷èâàåòñÿ, à íèæíåé óìåíüøà�åòñÿ ïðè d=t > 0:8, U > W ñ ðîñòîì d ïðè óñëî�âèè, ÷òî ñóììà èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà â òðèìåðå ÿâ�ëÿåòñÿ ïîñòîÿííîé âåëè÷èíîé. Èçìåíåíèå ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé è ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñàâ íèæíåé õàááàðäîâñêîé çîíå îáóñëîâëèâàåò ñóùå�ñòâåííîå óìåíüøåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Ìàã�íèòíîå ñîñòîÿíèå òðèìåðà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå ñèíãëåòíîé ïàðû ñïèíîâ è ïàðàìàãíèòíîãî ñïèíà,÷òî ïðîÿâèòñÿ â òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóðâîñïðèèì÷èâîñòü ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíó Êþðè, è ïðèT � J âîñïðèèì÷èâîñòü èìååò ìàêñèìóì.Â ñëó÷àå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé(U > W ) âîçðàñòàåò ðîëü ìíîãîöåíòðîâûõ ïå�ðåñêîêîâ ýëåêòðîíà, ó÷åò êîòîðûõ â ìîäåëÿõ,îïèñûâàþùèõ ñâåðõïðîâîäèìîñòü, ñóùåñòâåííîìåíÿåò êàðòèíó ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñî�ñòîÿíèå [18℄. Â òðèìåðå ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿòðåõöåíòðîâûé èíòåãðàë ïåðåñêîêà, âûçûâàþùèéïåðåíîñ ýëåêòðîíà ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà. Íà ðèñ. 7àïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè óðîâíåé ýíåðãèè îòâåëè÷èíû ïàðàìåòðà ïåðåñêîêà ýëåêòðîíà ïî òðåìóçëàì. Òðåõöåíòðîâûé èíòåãðàë ïåðåñêîêà ñïî�ñîáñòâóåò óâåëè÷åíèþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äâóõ
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�èñ. 6. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë â çàâèñèìîñòèîò âåëè÷èíû èçìåíåíèÿ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà äëÿV=U = 0:6, U=t = 3 (1 ), V=U = 0:05, U=t = 6 (2 )ïðè H=t = 0:01ýëåêòðîíîâ íà îäíîì óçëå è ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþçàðÿäîâûõ �ëóêòóàöèé â êëàñòåðå è, ñîîòâåòñòâåí�íî, ê ñóæåíèþ âåðõíåé õàááàðäîâñêîé çîíû. Ùåëüâ ñïåêòðå ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé óâåëè÷èâàåòñÿâ íåñêîëüêî ðàç (ðèñ. 7á ). Âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäàýëåêòðîíà ñ óçëà i íà óçåë j ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà íàáëèæàéøåì ê íèì óçëå k âîçðàñòàåò, åñëè îñíîâíîåñîñòîÿíèå òðèìåðà ïîëíîñòüþ ïîëÿðèçîâàíî ïî152



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 1, 2011 Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà äå�îðìèðóåìîãî òðèìåðà : : :
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòè à) ìèíèìàëüíûõ (1 ) è ìàêñèìàëüíûõ (4 ) çíà÷åíèé ýíåðãèè è óðîâíåé ýíåðãèè âáëèçè õè-ìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (2, 3 ), à òàêæå á ) ý��åêòèâíîé ýíåðãèè ùåëè, ðàâíîé Eg=t = (E3 � E2)=t îò ïàðàìåòðàòðåõöåíòðîâîãî ïåðåñêîêà ýëåêòðîíîâ äëÿ U=t = 6, V=U = 0:1
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�èñ. 8. Íàìàãíè÷åííîñòü (à) è õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë (á ) â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà òðåõöåíòðîâîãî ïåðåñêîêàýëåêòðîíîâ äëÿ U=t = 6, V=U = 0:1ñïèíó. Äåéñòâèòåëüíî, ðàñ÷åòû äàþò êðèòè÷åñêîåçíà÷åíèå ïàðàìåòðà A=t (ðèñ. 8à), ïðè êîòîðîìíàìàãíè÷åííîñòü òðèìåðà äîñòèãàåò íàñûùåíèÿ èõèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íå ìåíÿåòñÿ (ðèñ. 8á ).4. ÂÛÂÎÄÛÈòàê, ó÷åò êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó ýëåêòðîíàìè, ðàñïîëîæåííûìè íà ðàçíûõ óçëàõ,è ïàðàìåòðà òðåõöåíòðîâîãî ïåðåñêîêà ýëåêòðîíîâïðèâîäèò ê ðîñòó õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â íåêî�òîðîì èíòåðâàëå ïàðàìåòðîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ âå�ëè÷èí. Ýòî ñâÿçàíî ñ ÷àñòè÷íûì óìåíüøåíèåì êó�ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ íà îäíîì óç�

ëå è ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé. Âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå è âàðüèðîâàíèåèíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà, îáóñëîâëåííîå äå�îðìàöèåéòðèìåðà, âûçûâàþò óìåíüøåíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà â ðåçóëüòàòå óìåíüøåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè ýëåêòðîíîâ è èçìåíåíèÿ øèðèíû õàááàðäîâñêîéïîäçîíû â ñëó÷àå ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿ�öèé. Íàéäåíû êðèòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìåæóçåëüíî�ãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è òðåõöåíòðîâîãîïåðåñêîêà ýëåêòðîíà, ïðè êîòîðûõ ñíèìàåòñÿ ìàã�íèòíîå âûðîæäåíèå è äîñòèãàåòñÿ ïîëíàÿ ïîëÿðèçà�öèÿ ýëåêòðîíîâ ïî ñïèíó â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Äå��îðìàöèÿ òðèìåðà, ñîïðîâîæäàþùàÿñÿ èçìåíåíèåìèíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà, ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ ñèí�ãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ.153
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