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ÁÅÑÏÎ�ßÄÎÊ È ÏÑÅÂÄÎÙÅËÜ Â ÑÈËÜÍÎÊÎ��ÅËÈ�ÎÂÀÍÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ:ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀ Â DMFT+�-ÏÎÄÕÎÄÅÍ. À. Êóëååâà *, Ý. Ç. Êó÷èíñêèé **Èíñòèòóò ýëåêòðî�èçèêè Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620016, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 ÿíâàðÿ 2013 ã.Â ðàìêàõ DMFT+�-îáîáùåíèÿ òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå áåñïîðÿäêàè ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèé íà ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõñèñòåìàõ. Íà îñíîâàíèè èññëåäîâàíèé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ïîñòðîåíà �à-çîâàÿ äèàãðàììà (â îñÿõ: áåñïîðÿäîê, õàááàðäîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå, òåìïåðàòóðà) ïàðàìàãíèòíîé ìî-äåëè Àíäåðñîíà � Õàááàðäà, ïîçâîëÿþùåé ðàññìîòðåòü êàê ý��åêòû ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé,òàê è âëèÿíèå ñèëüíîãî áåñïîðÿäêà. Ñèëüíûå êîððåëÿöèè ó÷èòûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ DMFT, à ñèëüíûéáåñïîðÿäîê � ïóòåì íåêîòîðîãî îáîáùåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîé òåîðèè ëîêàëèçàöèè. Èññëåäîâàíû ïëîò-íîñòü ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü â ðàìêàõ ïàðàìàãíèòíîé ìîäåëè Õàááàðäà â ïñåâäîùåëåâîìñîñòîÿíèè, âûçûâàåìîì àíòè�åððîìàãíèòíûìè ñïèíîâûìè (èëè çàðÿäîâûìè) �ëóêòóàöèÿìè áëèæíåãîïîðÿäêà ñ êîíå÷íîé êîððåëÿöèîííîé äëèíîé, êîòîðûå ìîäåëèðîâàëèñü ñòàòè÷åñêèì ãàóññîâûì ñëó÷àé-íûì ïîëåì. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå ïñåâäîùåëè íà ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Ïîêàçàíî, ÷òîâ îáîèõ ñëó÷àÿõ ñòàòè÷åñêîå ãàóññîâî ñëó÷àéíîå ïîëå (ñâÿçàííîå ñ áåñïîðÿäêîì èëè ïñåâäîùåëåâûìè�ëóêòóàöèÿìè) ïðèâîäèò ê çàòðóäíåíèþ ìîòòîâñêîãî ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê, à òàêæå ê óøèðåíèþîáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé �àç è ðîñòó êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû, ïðèêîòîðîé îáëàñòü ñîñóùåñòâîâàíèÿ ïðîïàäàåò.DOI: 10.7868/S00444510130601901. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂåðøèíîé ñîâðåìåííîé òåîðèè â îïèñàíèè ñèëü�íî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì (ÑÊÑ) ÿâëÿåòñÿ òåî�ðèÿ äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) [1�3℄. Îä�íàêî äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõñâîéñòâ ÑÊÑ íåîáõîäèì ó÷åò è äðóãèõ âçàèìîäåé�ñòâèé (áåñïîðÿäîê, ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå, ðàññåÿíèå íà �ëóêòóàöèÿõ áëèæíåãî ïîðÿä�êà è ò. ä.) ñ íåèçáåæíîñòüþ ïðèñóòñòâóþùèõ â òàêèõñèñòåìàõ. Â ÷àñòíîñòè, â ÷èñòîì âèäå DMFT íå ïðè�ãîäíî äëÿ èçó÷åíèÿ ¾àíòè�åððîìàãíèòíîãî¿ ñöåíà�ðèÿ �îðìèðîâàíèÿ ïñåâäîùåëè â ñèëüíî êîððåëè�ðîâàííûõ ìåòàëëàõ âñëåäñòâèå ïîëíîãî ïðåíåáðåæå�íèÿ íåëîêàëüíûìè êîððåëÿöèÿìè. Äëÿ ïðåîäîëåíèÿýòîãî íåäîñòàòêà íàìè ïðåäëîæåí DMFT+�-ïîäõîä[4�7℄, êîòîðûé â ðàáîòàõ [8; 9℄ áûë ðàçâèò è äëÿ àíà�*E-mail: strigina�iep.uran.ru**E-mail: kuhinsk�iep.uran.ru

ëèçà îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè. Ýòîò ïîäõîä îêàçàë�ñÿ î÷åíü óäîáåí äëÿ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ è äðóãèõâíåøíèõ (ïî îòíîøåíèþ ê ìîäåëè Õàááàðäà) âçàè�ìîäåéñòâèé (áåñïîðÿäêà [9, 10℄, ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ [11℄). Â äàííîé ðàáîòå â ðàìêàõDMFT+�-ïîäõîäà ìû ïîäðîáíî èññëåäóåì âëèÿíèåäîïîëíèòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è òåìïåðàòóðû íàìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê â äâóõ òè�ïè÷íûõ ìîäåëÿõ ÑÊÑ: â íåóïîðÿäî÷åííîé ìîäåëèÀíäåðñîíà �Õàááàðäà [9℄ è â ìîäåëè ¾ãîðÿ÷èõ òî�÷åê¿ ïñåâäîùåëåâîãî ñîñòîÿíèÿ [5, 8℄.2. ÎÁÎÁÙÅÍÍÛÉ DMFT+�-ÏÎÄÕÎÄÎáîáùàþùèé òåîðèþ äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãîïîëÿ DMFT+�-ïîäõîä [4�7℄ äîïîëíÿåò ñòàíäàðòíóþòåîðèþ DMFT [1�3℄ äîáàâî÷íîé ¾âíåøíåé¿ ñîáñòâåí�íî ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòüþ (ÑÝ×) �p(") (â îáùåìñëó÷àå èìïóëüñíî çàâèñèìîé), ÿâëÿþùåéñÿ ñëåä�ñòâèåì ëþáîãî âèäà âçàèìîäåéñòâèÿ çà ïðåäåëàìè1192



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013 Áåñïîðÿäîê è ïñåâäîùåëü â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ : : :DMFT, è äàåò ý��åêòèâíûé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ êàêîäíî÷àñòè÷íûõ, òàê è äâóõ÷àñòè÷íûõ ñâîéñòâ [8, 9℄.Óñïåõ òàêîãî îáîáùåííîãî ïîäõîäà (è åãî îñíîâíîéíåäîñòàòîê) ñâÿçàí ñ âûáîðîì îäíî÷àñòè÷íîé �óíê�öèè �ðèíà â âèäåG(";p) = 1"+ �� "(p)� �(")� �p(") ; (1)ãäå "(p) � ¾çàòðàâî÷íàÿ¿ ýëåêòðîííàÿ äèñïåðñèÿ,à ïîëíàÿ ÑÝ×, âñëåäñòâèå ïðåíåáðåæåíèÿ èíòåð�å�ðåíöèåé ìåæäó õàááàðäîâñêèì è ¾âíåøíèì¿ âçàèìî�äåéñòâèåì, ÿâëÿåòñÿ àääèòèâíîé ñóììîé ëîêàëüíîéÑÝ× �("), îïðåäåëÿåìîé DMFT, è ¾âíåøíåé¿ �p(").Ýòî ïîçâîëÿåò ñîõðàíèòü ñèñòåìó ñàìîñîãëàñîâàí�íûõ óðàâíåíèé ñòàíäàðòíîé DMFT [1�3℄. Îäíàêî ñó�ùåñòâóþò äâà îòëè÷èÿ îò òðàäèöèîííîé DMFT. Íàêàæäîé DMFT-èòåðàöèè ìû ïåðåñ÷èòûâàåì ¾âíåø�íþþ¿ ÑÝ× �p(") ñ ïîìîùüþ íåêîòîðîé ïðèáëèæåí�íîé ñõåìû, ó÷èòûâàþùåé âçàèìîäåéñòâèå ñ êîëëåê�òèâíûìè ìîäàìè èëè �ëóêòóàöèÿìè ïàðàìåòðà ïî�ðÿäêà, è ëîêàëüíàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ¾îäåòà¿ �p(") íàêàæäîì øàãå ñòàíäàðòíîé DMFT-ïðîöåäóðû. Äëÿðåøåíèÿ ý��åêòèâíîé îäíîïðèìåñíîé àíäåðñîíîâ�ñêîé çàäà÷è ìû äàëåå èñïîëüçóåì ìåòîä ÷èñëåí�íîé ðåíîðìãðóïïû [12℄. Â ðàìêàõ DMFT+�-ïîäõîäàóäîáíî èññëåäîâàòü è äâóõ÷àñòè÷íûå ñâîéñòâà, â÷àñòíîñòè, äëÿ äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè îïòè÷åñêîéïðîâîäèìîñòè â DMFT+�-ïîäõîäå èìååì [8, 9℄Re�(!) = e2!2� 1Z�1 d" [f("�)� f("+)℄��Re(�0RA" (!) �1� �R("+)� �A("�)! �2 �� �0RR" (!) �1� �R("+)� �R("�)! �2) ; (2)ãäå e � çàðÿä ýëåêòðîíà, "� = "� !=2,�0RR(RA)" (!) == limq!0 �0RR(RA)" (!;q)� �0RR(RA)" (!; 0)q2 ; (3)à äâóõ÷àñòè÷íûå �óíêöèè �ðèíà �0RR(RA)" (!;q)ñîäåðæàò âñå âåðøèííûå ïîïðàâêè îò ¾âíåøíå�ãî¿ âçàèìîäåéñòâèÿ, íî íå âêëþ÷àþò âåðøèííûõïîïðàâîê îò õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Òàêèì îáðàçîì äîñòèãàåòñÿ ñóùåñòâåííîå óïðîùå�íèå, äëÿ âû÷èñëåíèÿ îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè âDMFT+�-ïðèáëèæåíèè ìû äîëæíû ðåøèòü òîëüêîîäíî÷àñòè÷íóþ çàäà÷ó îïðåäåëåíèÿ ëîêàëüíîé

ÑÝ× �("�) ñ ïîìîùüþ DMFT+�-ïðîöåäóðû, àíåòðèâèàëüíûé âêëàä îò íåëîêàëüíûõ êîððåëÿöèéâõîäèò ïîñðåäñòâîì �0RR(RA)" (!;q), êîòîðûå ìîãóòáûòü âû÷èñëåíû â ïîäõîäÿùåì ïðèáëèæåíèè ñó÷åòîì òîëüêî ¾âíåøíåãî¿ âçàèìîäåéñòâèÿ.3. Ï�ÈÌÅÑÍÀß ÌÎÄÅËÜÀÍÄÅ�ÑÎÍÀ�ÕÀÁÁÀ�ÄÀÂàæíîñòü ó÷åòà ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿè íåóïîðÿäî÷åííîñòè ïðè èññëåäîâàíèè êîíäåíñè�ðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ õîðîøî èçâåñòíà [13℄. Êóëî�íîâñêèå êîððåëÿöèè è áåñïîðÿäîê ÿâëÿþòñÿ äâó�ìÿ äâèæóùèìè ñèëàìè, ïðèâîäÿùèìè ê ïåðåõîäàììåòàëë�äèýëåêòðèê, ñâÿçàííûìè ñ ëîêàëèçàöèåé èäåëîêàëèçàöèåé íîñèòåëåé çàðÿäà. Îñíîâíîé ìîäå�ëüþ, ïîçâîëÿþùåé ó÷åñòü êàê ýëåêòðîííûå êîððå�ëÿöèè, ïðèâîäÿùèå ê ìîòòîâñêîìó ïåðåõîäó ìå-òàëë�äèýëåêòðèê [14℄, òàê è ý��åêòû ñèëüíîãî áåñ�ïîðÿäêà, ïðèâîäÿùèå ê àíäåðñîíîâñêîìó ïåðåõîäóìåòàëë�äèýëåêòðèê [15℄, ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü Àíäåðñî-íà �Õàááàðäà [9, 16℄.Â ðàáîòàõ [9, 10℄ ìû ïðèìåíèëè DMFT+�-ïîä-õîä äëÿ ðàñ÷åòà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, îïòè÷åñêîéïðîâîäèìîñòè è �àçîâîé äèàãðàììû â ðàìêàõ ïàðà�ìàãíèòíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà ñ ñèëüíû�ìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè è ñ ñèëüíûì ãàóñ�ñîâñêèì óçåëüíûì áåñïîðÿäêîì. Ñèëüíûå êîððåëÿ�öèè ðàññìàòðèâàëèñü ñ ïîìîùüþ DMFT, à áåñïî�ðÿäîê ó÷èòûâàëñÿ ñ ïîìîùüþ ïîäõîäÿùåãî îáîáùå�íèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîé òåîðèè ëîêàëèçàöèè [19, 20℄.Â ðàáîòå [9℄ ðàññìàòðèâàëàñü òðåõìåðíàÿ ñèñòåìàñ ïîëóýëëèïòè÷åñêîé ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé. Ôàçûêîððåëèðîâàííîãî ìåòàëëà, ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðè�êà è êîððåëèðîâàííîãî àíäåðñîíîâñêîãî äèýëåêòðè�êà îïðåäåëÿëèñü ïî ýâîëþöèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéè äèíàìè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè, êîòîðûå äåìîíñòðè�ðóþò êàê ïåðåõîä Ìîòòà �Õàááàðäà, òàê è àíäåð�ñîíîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�èçîëÿòîð, ÷òî ïîçâîëèëîïîñòðîèòü ïîëíóþ �àçîâóþ äèàãðàììó â ìîäåëè Àí�äåðñîíà �Õàááàðäà ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå.Äëÿ ¾âíåøíåé¿ ÑÝ×, âõîäÿùåé â DMFT++�-öèêë, ìû èñïîëüçîâàëè ñàìîå ïðîñòîå ïðè�áëèæåíèå, ïðåíåáðåãàþùåå ¾ïåðåñåêàþùèìèñÿ¿äèàãðàììàìè äëÿ ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ, ò. å. ñà�ìîñîãëàñîâàííîå áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå, êîòîðîåâ ñëó÷àå ãàóññîâñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ óçåëüíûõýíåðãèé èìååò âèä�p(") = �2Xp G(";p); (4)1193



Í. À. Êóëååâà, Ý. Ç. Êó÷èíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013ãäå G(";p) � îäíîýëåêòðîííàÿ �óíêöèÿ �ðèíà (1),� � ñòåïåíü óçåëüíîãî áåñïîðÿäêà.Êàê óæå îòìå÷àëîñü âûøå, âû÷èñëåíèå îïòè�÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì (2) çíà÷è�òåëüíî óïðîùàåòñÿ âñëåäñòâèå îòñóòñòâèÿ âêëàäîââ ïðîâîäèìîñòü îò âåðøèííûõ ïîïðàâîê, îïðåäåëÿ�åìûõ ëîêàëüíûì õàááàðäîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïåòëåâûõ âêëàäîâ �0RR(RA)" (!;q),îïðåäåëÿåìûõ áåñïîðÿäêîì, ñëåäóÿ [9℄, ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü íåêîòîðîå îáîáùåíèå ñàìîñîãëàñîâàííîéòåîðèè ëîêàëèçàöèè [19, 20℄. Â êîíå÷íîì ñ÷åòå, ïðî�âîäèìîñòü îïðåäåëÿåòñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì, îáîá�ùåííûì êîý��èöèåíòîì äè��óçèè, ïîëó÷àåìûì èçïîäõîäÿùåãî îáîáùåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî óðàâíå�íèÿ [19, 20℄ ýòîé òåîðèè, êîòîðîå è ðåøàëîñü â ñîâî�êóïíîñòè ñ DMFT+�-ïðîöåäóðîé.Ïîëó÷åííàÿ â DMFT+�-ïîäõîäå �àçîâàÿ äèà�ãðàììà ïàðàìàãíèòíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàð-äà ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå îêàçàëàñü êà÷åñòâåííîïîõîæåé íà äèàãðàììó, ïîñòðîåííóþ ðàíåå äëÿ ýòîéìîäåëè â ðàáîòå [16℄, ãäå ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèèòàêæå ó÷èòûâàëèñü â ðàìêàõ DMFT, à êðèòè÷åñêèéáåñïîðÿäîê äëÿ àíäåðñîíîâñêîãî ïåðåõîäà îïðåäå�ëÿëñÿ èç ïîâåäåíèÿ ñðåäíåé ëîãàðè�ìè÷åñêîé ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé [16�18℄, ïîëó÷åííîé ïóòåì ïðÿìîãî÷èñëåííîãî óñðåäíåíèÿ ïî ðàçëè÷íûì ðåàëèçàöèÿìáåñïîðÿäêà.Â äàííîé ðàáîòå ìû, ñëåäóÿ ïîäõîäó ðàáîòû [9℄,ïîäðîáíî ðàññìîòðèì êàê áåñïîðÿäîê âëèÿåò íà ìîò�òîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê ïðè êîíå÷íûõòåìïåðàòóðàõ â òðåõìåðíîé ñèñòåìå ñ ¾çàòðàâî÷�íîé¿ ìîäåëüíîé ïîëóýëëèïòè÷åñêîé ïëîòíîñòüþ ñî�ñòîÿíèé: N0(") = 2�D2pD2 � "2 (5)ñ øèðèíîé çîíû W = 2D. Íèæå ïðåäñòàâëåíûðåçóëüòàòû äëÿ �àçîâîé äèàãðàììû ïàðàìàãíèò�íîé ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà ñ ïîëîâèííûì çà�ïîëíåíèåì, ïîëó÷åííûå ïóòåì ðàñ÷åòîâ ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè â DMFT++�-ïðèáëèæåíèè.�àññ÷èòàííàÿ �àçîâàÿ äèàãðàììà â ïëîñêîñòèáåñïîðÿäîê�êîððåëÿöèè (�; U) ïðè íóëåâîé òåì�ïåðàòóðå ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1a. Ëèíèÿ ïåðåõîäàÀíäåðñîíà � � 0:37W = 0:74D îïðåäåëÿëàñüêàê âåëè÷èíà áåñïîðÿäêà, äëÿ êîòîðîãî ñòàòè÷åñêàÿïðîâîäèìîñòü îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè T = 0. ÂDMFT+�-ïîäõîäå êðèòè÷åñêèé áåñïîðÿäîê � íåçàâèñèò îò õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U [9℄. Ïî�ñêîëüêó ïðè àíäåðñîíîâñêîì ïåðåõîäå íå âîçíèêàþòêàêèå-ëèáî îñîáåííîñòè â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé [20℄,

à ñòàòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü îòëè÷íà îò íóëÿ ïðè êî�íå÷íîé òåìïåðàòóðå äëÿ ëþáîãî áåñïîðÿäêà, çàòðóä�íèòåëüíî äàòü ÿñíîå îïðåäåëåíèå àíäåðñîíîâñêîãîïåðåõîäà ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Ïîýòîìó äà�ëåå ìû áóäåì ëèøü êðàòêî èññëåäîâàòü òåìïåðàòóð�íóþ ýâîëþöèþ ëîêàëèçàöèîííûõ ý��åêòîâ â îïòè�÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè, à â îñíîâíîì ñîñðåäîòî÷èìñÿíà àíàëèçå òåìïåðàòóðíîé è ïðèìåñíîé çàâèñèìî�ñòè ìîòò-õàááàðäîâñêîãî ïåðåõîäà â ìîäåëè Àíäåð�ñîíà �Õàááàðäà.Ïåðåõîä Ìîòòà �Õàááàðäà ìîæåò áûòü îïðåäå�ëåí ïî èñ÷åçíîâåíèþ öåíòðàëüíîãî ïèêà (êâàçè÷à�ñòè÷íîé çîíû) â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé èëè ïî ïðîâî�äèìîñòè, íàïðèìåð, ïî íàáëþäåíèþ çàêðûòèÿ ùåëèâ îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè â äèýëåêòðè÷åñêîé �à�çå, èëè ïî èñ÷åçíîâåíèþ äðóäåâñêîãî ïèêà â ìåòàë�ëè÷åñêîé �àçå. Êà÷åñòâåííî êðèâàÿ ïåðåõîäà Ìîò�òà �Õàááàðäà U2(�; T = 0) ìîæåò áûòü ïîëó÷åíàâ ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî îñíîâíûì ïàðàìåòðîì, êîí�òðîëèðóþùèì òàêîé ïåðåõîä, ÿâëÿåòñÿ îòíîøåíèåõàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U ê øèðèíå çîíûW (�), êîòîðàÿ ðàñòåò ñ ðîñòîì áåñïîðÿäêà, ïðèâî�äÿ ê ðîñòó U2(�) = U2(0)p1 + 16�2=W 2 [9℄. Òà�êàÿ êðèâàÿ U2(�; T = 0) ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1a èäåìîíñòðèðóåò îòëè÷íîå ñîãëàñèå ñ òî÷êàìè ìîòòîâ�ñêîãî ïåðåõîäà (ñïëîøíûå êâàäðàòèêè), ïîëó÷åííû�ìè íåïîñðåäñòâåííî DMFT+�-ðàñ÷åòàìè ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé è ïðîâîäèìîñòè äëÿ ðàçëè÷íîé ñòåïåíèáåñïîðÿäêà �. Âèäèì, ÷òî ðîñò áåñïîðÿäêà çàòðóä�íÿåò ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê (òðå�áóþòñÿ âñå áîëüøèå U), à óâåëè÷åíèå áåñïîðÿäêà â�àçå ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà ïðèâîäèò ê âîññòà�íîâëåíèþ ìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ [9℄. Òàêîå èíòå�ðåñíîå ïîâåäåíèå ñ ðîñòîì áåñïîðÿäêà ñîõðàíÿåòñÿè ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå, ÷òî ÿñíî äåìîíñòðè�ðóåò ïîâåäåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîéïðîâîäèìîñòè1) (ðèñ. 2), ñîñ÷èòàííûõ ïðè òåìïåðà�òóðå T = 0:0073W â DMFT+�-ïîäõîäå â òî÷êàõ(U;�), îáîçíà÷åííûõ áîëüøèìè êâàäðàòàìè íà �à�çîâîé äèàãðàììå ðèñ. 1a. Óâåëè÷åíèå òåìïåðàòóðû,â îòëè÷èå îò áåñïîðÿäêà, îáëåã÷àåò ìîòòîâñêèé ïå�ðåõîä è âñÿ êðèâàÿ U2(�; T = 0:0073W ) (øòðèõîâàÿêðèâàÿ ñî ñâåòëûìè êâàäðàòàìè) ñìåùàåòñÿ âëåâî âîáëàñòü ìåíüøèõ U .Â îòñóòñòâèå áåñïîðÿäêà õàðàêòåðíîé îñîáåííîñ-òüþ ïåðåõîäà Ìîòòà �Õàááàðäà ÿâëÿåòñÿ ãèñòåðå�çèñíîå ïîâåäåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, âîçíèêàþ�ùåå ïðè óìåíüøåíèè U èç äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû[2, 3, 21℄. Ïðè äâèæåíèè ñ ðîñòîì U ìîòòîâñêèé1) Âåëè÷èíà ïðîâîäèìîñòè ïðèâîäèòñÿ â åäèíèöàõ e2=~a(a � ïàðàìåòð ðåøåòêè).1194



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013 Áåñïîðÿäîê è ïñåâäîùåëü â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ : : :

�������
�������
�������
�������
�������

�������
�������
�������
�������
�������

����
����
����

����
����
����

�
�
�
�

�
�
�
�

�
�
�

�
�
�

��
��
��
��
��
��
��
������

Îáëàñòüñîñóùåñò-âîâàíèÿ
d = 3 Ìîòòîâñêèé äèýë.U1(�; T = 0)�Êîððåëèð. ìåòàëë

05 1:0 1:5 2:0 2:5 3:0 3:5U=2D00:1
0:20:30:4
0:5�=2D á

00:010:020:030:04T=2D
1:0 2:0 3:0U=2D 00:10:20:30:40:5�=2D

Êîððåëèð. àíäåðñîíîâñêèéäèýë.
U2(�;

àU2(�; T = 0)T=2D = 0:0073)
�èñ. 1. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ïàðàìàãíèòíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà: a � ñëó÷àé íóëåâîé òåìïåðàòóðû [9℄.Ëèíèÿ ïåðåõîäà Àíäåðñîíà �=2D = 0:37. Ñïëîøíûå êðèâûå äëÿ ãðàíèö �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà è îáëàñòèñîñóùåñòâîâàíèÿ U1;2(�; T = 0) ïîëó÷åíû èç àíàëèòè÷åñêîé îöåíêè, à òî÷êàìè íà êðèâûõ ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ ýòèõãðàíèö, ïîëó÷åííûå èç ðàñ÷åòîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ïðîâîäèìîñòè. Ñâåòëûìè êâàäðàòàìè ïîêàçàíû çíà÷åíèÿäëÿ ãðàíèöû �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà, ïîëó÷åííûå èç ðàñ÷åòîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ïðîâîäèìîñòè ïðèT=2D = 0:0073. Áîëüøèìè êâàäðàòàìè îáîçíà÷åíû òî÷êè (U , �), ïîâåäåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîéïðîâîäèìîñòü â êîòîðûõ ïðèâåäåíî íà ðèñ. 2 ïðè T=2D = 0:0073; á � ãðàíèöû �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà è îá-ëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Òî÷êè ïîëó÷åíû èç ðàñ÷åòîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Ñïëîøíàÿêðèâàÿ, ïðîâåäåííàÿ ïî òî÷êàì êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T èñ÷åçíîâåíèÿ îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ, � ëèíåéíàÿïîäãîíêà ïî �îðìóëå (T=2D = 0:019(1 +�=D))ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê íàñòóïàåò ïðè êðèòè÷å�ñêîì U2 � 1:5W . Ïðè óìåíüøåíèè U äèýëåêòðè�÷åñêîå ñîñòîÿíèå ñîõðàíÿåòñÿ äëÿ âåëè÷èí U äîñòà�òî÷íî ãëóáîêî â �àçå êîððåëèðîâàííîãî ìåòàëëà,ïîëó÷àåìîé ñ óâåëè÷åíèåì U . Ìåòàëëè÷åñêàÿ �àçàâîññòàíàâëèâàåòñÿ òîëüêî ïðè U1 � 1:15W . Ñîîò�âåòñòâóþùèé èíòåðâàë U1 < U < U2 îáû÷íî ðàñ�ñìàòðèâàåòñÿ êàê îáëàñòü ñîñóùåñòâîâàíèÿ ìåòàëëè�÷åñêîé è ìîòòîâñêîé äèýëåêòðè÷åñêîé �àç, ãäå ìå�òàëëè÷åñêàÿ �àçà ÿâëÿåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè áîëååñòàáèëüíîé [2, 21℄. Òàêîå ãèñòåðåçèñíîå ïîâåäåíèåïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ñì. [9℄) ñîõðàíÿåòñÿ è â ïðè�ñóòñòâèè áåñïîðÿäêà. Êà÷åñòâåííàÿ êðèâàÿ ãðàíè�öû îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ U1(�; T = 0) è òî÷êè(êðóæêè), ïîëó÷åííûå äëÿ íåå DMFT+�-ðàñ÷åòàìèïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ïðîâîäèìîñòè, ïðèâåäåíû íàðèñ. 1a. Âèäèì, ÷òî ñ ðîñòîì áåñïîðÿäêà îáëàñòü ñî�ñóùåñòâîâàíèÿ ðàñøèðÿåòñÿ.Íà ðèñ. 1á ïîêàçàíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüãðàíèö �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà U2(�; T )(êâàäðàòû) è îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ U1(�; T )(êðóæêè). Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî â îòñóòñòâèå áåñ�ïîðÿäêà â DMFT øèðèíà îáëàñòè ñîñóùåñòâîâà�íèÿ óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû T , èñ÷å�çàÿ ïðè íåêîòîðîé êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðå T. Â

DMFT+�-ïðèáëèæåíèè ðîñò áåñïîðÿäêà ïðè íóëå�âîé òåìïåðàòóðå ïðèâîäèò ê óøèðåíèþ îáëàñòè ñî�ñóùåñòâîâàíèÿ, òàêîå ïîâåäåíèå ñîõðàíÿåòñÿ è ïðèêîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Âèäíî, ÷òî ðîñò áåñïîðÿä�êà ïðèâîäèò ê ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíîìó ðîñòó (ñïëîø�íàÿ êðèâàÿ íà ðèñóíêå) ýòîé êðèòè÷åñêîé òåìïåðà�òóðû. Ñëåäóåò îòìåòèòü òàêæå î÷åíü ñëàáóþ çàâèñè�ìîñòü îò òåìïåðàòóðû ãðàíèöû îáëàñòè ñîñóùåñòâî�âàíèÿ U1(�; T ).Íà ðèñ. 2 ìû âèäèì, ÷òî ïðè êîíå÷íîé òåìïå�ðàòóðå (êàê è ïðè T ! 0 [9℄) ðîñò ñòåïåíè áåñïî�ðÿäêà � ïðèâîäèò ê âîññòàíîâëåíèþ ìåòàëëè÷åñêî�ãî ñîñòîÿíèÿ â ìîòòîâñêîì äèýëåêòðèêå. Ïåðåõîäìåòàëë�äèýëåêòðèê ñ èçìåíåíèåì áåñïîðÿäêà (ïðè�èêñèðîâàííîì U) òàêæå áóäåò ïåðåõîäîì ïåðâîãîðîäà ñ ãèñòåðåçèñíûì ïîâåäåíèåì ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé è ïðîâîäèìîñòè è îáëàñòüþ ñîñóùåñòâîâàíèÿäèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé �àç â äèàïàçîíåáåñïîðÿäêà � ìåæäó êðèâûìè U1(�) è U2(�). Ïî�ýòîìó åñëè ìû ñòàðòóåì ñ �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåê�òðèêà, òî âîññòàíîâëåíèå ìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿñ ðîñòîì áåñïîðÿäêà (ðèñ. 2â,ã) íàáëþäàåòñÿ ëèøüïðè � > �1, îïðåäåëÿåìîé ãðàíèöåé îáëàñòè ñîñó�ùåñòâîâàíèÿ, ò. å. óðàâíåíèåì U = U1(�1), à â äèà�ïàçîíå áåñïîðÿäêà ìåæäó êðèâûìè U1(�) è U2(�)1195
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53 2 1
�èñ. 2. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé N è îïòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü Re� â ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà ñ ïîëîâèííûìçàïîëíåíèåì ïðè U=2D = 1:7, T=2D = 0:0073 äëÿ ðàçëè÷íûõ ñòåïåíåé áåñïîðÿäêà �: à,á � ïðè óìåíüøåíèè ñòåïå-íè áåñïîðÿäêà èç ìåòàëëè÷åñêîé �àçû, â,ã � ïðè óâåëè÷åíèè áåñïîðÿäêà èç äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû. Íà âñòàâêå �íèçêî÷àñòîòíîå ïîâåäåíèå îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòèáóäåò íàáëþäàòüñÿ ìåòàñòàáèëüíîå äèýëåêòðè÷åñêîåñîñòîÿíèå. Ñ ðîñòîì ñòåïåíè áåñïîðÿäêà � èç äè�ýëåêòðè÷åñêîé �àçû â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ðèñ. 2â)íà ìåñòå ìîòòîâñêîé ùåëè (êðèâûå 1�4 ) âîññòàíàâ�ëèâàåòñÿ êâàçè÷àñòè÷íûé ïèê (êðèâûå 5, 6 ), ÷òî ñâÿ�çàíî ñ óøèðåíèåì çîíû (â îòñóòñòâèå U) áåñïîðÿä�êîì [9℄. Â îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè (ðèñ. 2ã) ðîñòáåñïîðÿäêà ïðèâîäèò â âîçíèêíîâåíèþ äðóäåâñêîãîïèêà (êðèâûå 4, 5 ) íà ìåñòå äèýëåêòðè÷åñêîé ùå�ëè (êðèâûå 1, 2 ). Ïðè îáðàòíîì èçìåíåíèè ñòåïå�íè áåñïîðÿäêà (ðèñ. 2à,á ) ñíîâà âîññòàíàâëèâàåòñÿìîòòîâñêàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà � äèýëåêòðè÷å�ñêàÿ ùåëü â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (êðèâûå 1�3 íàðèñ. 2a) è â îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè (êðèâûå 1,2 íà ðèñ. 2á ). Îäíàêî âîññòàíîâëåíèå äèýëåêòðè÷å�ñêîé �àçû ïðè óìåíüøåíèè áåñïîðÿäêà íàáëþäàåò�ñÿ ëèøü ïðè çàìåòíî ìåíüøåé ñòåïåíè áåñïîðÿäêà, â

÷àñòíîñòè, êðèâàÿ 4 äëÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è êðè�âàÿ 3 äëÿ îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè, ñîîòâåòñòâóþ�ùèå áåñïîðÿäêó�=2D = 0:25 èç îáëàñòè ñîñóùåñòâî�âàíèÿ, èìåþò âûðàæåííûé êâàçè÷àñòè÷íûé è äðó�äåâñêèé ïèê2), à àíàëîãè÷íûå êðèâûå äëÿ ýòîãî áåñ�ïîðÿäêà íà ðèñ. 2â,ã, ñîîòâåòñòâóþùèå äâèæåíèþ ñðîñòîì áåñïîðÿäêà, � ìîòòîâñêóþ ùåëü.Ïðè áîëüøîì áåñïîðÿäêå îïòè÷åñêàÿ ïðîâîäè�ìîñòü (êðèâûå 4, 5 íà ðèñ. 2á,ã) ÿðêî äåìîíñòðèðóåòý��åêòû àíäåðñîíîâñêîé ëîêàëèçàöèè. Ïðè ñòåïåíè2) Îòìåòèì, ÷òî ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå (T=2D = 0:0073)ìàêñèìóì äðóäåâñêîãî ïèêà ðàñïîëîæåí íà íóëåâîé ÷àñòîòå,÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î çàìåòíîì ïîäàâëåíèè ëîêàëèçàöèîí�íûõ ý��åêòîâ òåìïåðàòóðîé. Ïðè áîëåå íèçêîé òåìïåðàòóðåðîëü ý��åêòîâ ëîêàëèçàöèè ñóùåñòâåííà è ìàêñèìóì äðó�äåâñêîãî ïèêà íàõîäèòñÿ íà êîíå÷íîé ÷àñòîòå [9℄ (êðèâàÿ 1íà ðèñ. 3â).1196
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�èñ. 3. Ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê Ìîòòà �Õàá-áàðäà ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû â ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà: a � ñå÷åíèå òðåõìåðíîé �àçîâîé äèà-ãðàììû ðèñ. 1á ïðè �=2D = 0:25. Áîëüøèìè êâà-äðàòàìè îáîçíà÷åíû òî÷êè (U , T ), äëÿ êîòîðûõïðèâåäåíî ïîâåäåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (á ) èîïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè (â). Íà âñòàâêå � íèç-êî÷àñòîòíîå ïîâåäåíèå îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè;U=2D = 1:7

áåñïîðÿäêà �=2D = 0:37 (êðèâàÿ 4) ïðè T = 0 ïðî�èçîøåë áû àíäåðñîíîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêò-ðèê, ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå ìû âèäèì, ÷òî ñòàòè�÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü îòëè÷íà îò íóëÿ (ñì. âñòàâêóíà ðèñ. 2á ). Êîíå÷íîé (õîòü è ýêñïîíåíöèàëüíî ìà�ëîé) îñòàåòñÿ ñòàòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü è â ãëóáîêîëîêàëèçîâàííîé �àçå (êðèâàÿ 5 ), îäíàêî íà âñòàâêåðèñ. 2á ÿñíî âèäíà ëîêàëèçàöèîííàÿ êâàäðàòè÷íàÿçàâèñèìîñòü îò ÷àñòîòû îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè âýòîì ñëó÷àå.Òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèå U2(�; T ), ïîêàçàííîåíà ðèñ. 1á, ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî ðîñò òåìïå�ðàòóðû äëÿ ëþáîé ñòåïåíè áåñïîðÿäêà � îáëåã÷à�åò ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê (äëÿ äè�ýëåêòðèçàöèè òðåáóþòñÿ ìåíüøèå U). Ýòî ïðèâîäèòê òîìó, ÷òî åñëè ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå ñèñòåìà ÿâ�ëÿåòñÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûì ìåòàëëîì è äîñòà�òî÷íà áëèçêà ê ìîòòîâñêîìó ïåðåõîäó, òî ðîñò òåìïå�ðàòóðû âûçûâàåò òàêîé ïåðåõîä, ò. å. ñèñòåìà ñòàíî�âèòñÿ äèýëåêòðèêîì. Òàêîé çàâèñÿùèé îò òåìïåðàòó�ðû ïåðåõîä â ïîâåäåíèè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè�÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ïðîäåìîíñòðèðîâàí íà ðèñ. 3.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè îáðàòíîì èçìåíåíèè òåì�ïåðàòóðû èç ïîëó÷åííîé äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû ïå�ðåõîä îòñóòñòâóåò, è ñèñòåìà áóäåò îñòàâàòüñÿ â ìå�òàñòàáèëüíîì äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè âïëîòü äîT = 0. Çàìåòèì, ÷òî áåñïîðÿäîê, ðàñøèðÿÿ îáëàñòüñîñóùåñòâîâàíèÿ, óâåëè÷èâàåò è îáëàñòü U , â êîòî�ðîé òàêîé çàâèñÿùèé îò òåìïåðàòóðû ïåðåõîä ìå�òàëë�äèýëåêòðèê ìîæåò íàáëþäàòüñÿ. Ìîæíî îòìå�òèòü ñëàáóþ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå òåìïåðàòóðû ïå�ðåõîäà (ñì. êðèâûå 1, 2 íà ðèñ. 3á ). Áûñòðîå ñóæå�íèå è ¾ñõëîïûâàíèå¿ êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà íàáëþ�äàåòñÿ ëèøü â íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè òåì�ïåðàòóðû ïåðåõîäà. Ñëàáî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðûâ ìåòàëëè÷åñêîé �àçå è îïòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü(ðèñ. 3â) ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ ÷àñòîòàõ, îäíàêîïðè íèçêèõ ÷àñòîòàõ ìû íàáëþäàåì ñèëüíîå îñëàá�ëåíèå ëîêàëèçàöèîííûõ ý��åêòîâ ñ ðîñòîì òåìïåðà�òóðû � äëÿ êðèâîé 2 (T=W = 0:01) èìååì îáû÷íûéäðóäåâñêèé ïèê íà íóëåâîé ÷àñòîòå, äëÿ êðèâîé 1(T=W = 0:0009) ìàêñèìóì ñìåùåí íà êîíå÷íóþ ÷à�ñòîòó (ñì. âñòàâêó íà ðèñ. 3â), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåòî ñóùåñòâåííîñòè ý��åêòîâ ëîêàëèçàöèè.Èòàê, ìû ïîêàçàëè, ÷òî ïðèìåñíîå ðàññåÿíèå,ò. å. ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ â ñòàòè÷åñêîì ãàóññîâîìñëó÷àéíîì ïîëå ñ êîððåëÿòîðîì òèïà ¾áåëûé øóì¿,çàòðóäíÿåò ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèêè áåñïîðÿäîê ìîæåò âîññòàíàâëèâàòü ìåòàëëè÷åñêîåñîñòîÿíèå èç �àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà. Íèæåìû ïîêàæåì, ÷òî àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ íàáëþäàåò�1197



Í. À. Êóëååâà, Ý. Ç. Êó÷èíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013ñÿ è ïðè ðàññåÿíèè íà ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèÿõ,êîòîðîå ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ òàê�æå ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ðàññåÿíèå â ñòàòè÷å�ñêîì ãàóññîâîì ñëó÷àéíîì ïîëå, íî ñ äðóãèì õàðàê�òåðíûì êîððåëÿòîðîì [22℄.4. ÏÑÅÂÄÎÙÅËÅÂÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ ÈÌÎÄÅËÜ ¾�Î�ß×ÈÕ ÒÎ×ÅÊ¿ßðêèì ïðèìåðîì ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñè�ñòåì ÿâëÿþòñÿ ÂÒÑÏ-êóïðàòû. Ñðåäè ìíîãî÷èñëåí�íûõ àíîìàëèé íîðìàëüíîé �àçû ýòèõ âûñîêîòåìïå�ðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ îñîáûé èíòåðåñ âûçû�âàåò íàáëþäåíèå ïñåâäîùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåê�òðå íåäîäîïèðîâàííûõ êóïðàòîâ [22℄. Ïñåâäîùåëå�âûå ÿâëåíèÿ â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõèìåþò ñóùåñòâåííóþ çàâèñèìîñòü îò ïðîñòðàíñòâåí�íîãî ìàñøòàáà äëèíû [22℄. Äëÿ ñîåäèíåíèÿ �èçè�êè ïñåâäîùåëè è ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèéìû îáîáùèëè òåîðèþ äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïî�ëÿ [1�3℄ ïóòåì âêëþ÷åíèÿ çàâèñèìîñòè îò êîððå�ëÿöèîííîé äëèíû ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèé ÷å�ðåç äîïîëíèòåëüíóþ (èìïóëüñíî çàâèñèìóþ) ÑÝ×�p("). Ýòà ÑÝ× �p(") îïèñûâàåò íåëîêàëüíûå äè�íàìè÷åñêèå êîððåëÿöèè, âûçûâàåìûå �ëóêòóàöèÿ�ìè áëèæíåãî ïîðÿäêà ëèáî àíòè�åððîìàãíèòíûìèñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè (SDW-òèïà), ëèáî çàðÿ�äîâûìè �ëóêòóàöèÿìè (CDW-òèïà) [23, 24℄.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ �p(") â äâóìåðíîé ìîäåëè ãî�ðÿ÷èõ òî÷åê [22℄ äëÿ ýëåêòðîíà, äâèæóùåãîñÿ â ñòà�òè÷åñêîì ãàóññîâîì ñëó÷àéíîì ïîëå ïñåâäîùåëåâûõ�ëóêòóàöèé ñ èìïóëüñàìè ðàññåÿíèÿ â îêðåñòíîñòèõàðàêòåðíîãî âåêòîðà Q = (�=a; �=a) (a � ïàðàìåòððåøåòêè), ìû èñïîëüçîâàëè [5, 6℄ ñëåäóþùåå ðåêóð�ðåíòíîå ñîîòíîøåíèå (ïðåäñòàâëåíèå íåïðåðûâíîéäðîáüþ [23, 24℄) äëÿ ÑÝ×:�n(";p) == �2 s(n)"+���(")�"n(p)+invn���n+1(";p) ; (6)êîòîðîå ïîçâîëÿåò ïðè n = 1 ïîëó÷èòü �èçè÷åñêóþíåëîêàëüíóþ ÑÝ× îò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïñåâäîùåëå�âûìè �ëóêòóàöèÿìè �p(") = �n=1(";p) è èñïîëüçî�âàòü åå â ðàñ÷åòíîé ñõåìå DMFT+�. Âåëè÷èíà �çäåñü õàðàêòåðèçóåò ýíåðãåòè÷åñêèé ìàñøòàá (øè�ðèíó) ïñåâäîùåëè, � = ��1 � îáðàòíàÿ êîððåëÿ�öèîííàÿ äëèíà SDW (CDW)-�ëóêòóàöèé, "n(p) == "(p+Q) è vn = jvxp+Qj + jvyp+Qj äëÿ íå÷åòíûõn, à "n(p) = "(p) è vn = jvxpj + jvypj äëÿ ÷åòíûõ n,ãäå ïðîåêöèè ñêîðîñòåé ýëåêòðîíà vxp è vyp îïðåäå�ëÿþòñÿ îáû÷íûìè ïðîèçâîäíûìè ïî ñîîòâåòñòâóþ�
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�èñ. 4. Âëèÿíèå ïñåâäîùåëè íà ìîòòîâñêèé ïåðå-õîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê. U1;2(T ) � êðèâûå ãðàíèö�àçû ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêà U2(T ) (ñïëîøíûåêðèâûå) è îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ U1(T ) (øòðè-õîâûå ëèíèè) äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé øèðèíû ïñåâäî-ùåëè �. Òî÷êàìè íà ýòèõ êðèâûõ ïîêàçàíû çíà÷å-íèÿ, ïîëó÷åííûå èç DMFT+�-ðàñ÷åòîâ ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòèùèì ïðîåêöèÿì èìïóëüñà îò ¾ãîëîé¿ ýëåêòðîííîéäèñïåðñèè "(p). Íàêîíåö, s(n) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéêîìáèíàòîðíûå ìíîæèòåëè. Äëÿ ãåéçåíáåðãîâñêèõñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé â ìîäåëè ¾ïî÷òè àíòè�åððî�ìàãíèòíîé �åðìè-æèäêîñòè¿ (ñïèí-�åðìèîííàÿ ìî�äåëü [23℄):s(n) = 8>><>>: n+ 23 äëÿ íå÷åòíûõ n,n3 äëÿ ÷åòíûõ n: (7)Ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ, êâàçè÷àñòè÷íîå çà�òóõàíèå, ñïåêòðàëüíûå �óíêöèè è ARPES-ñïåêòð,âû÷èñëåííûå â DMFT+�-ïîäõîäå äåìîíñòðèðóþòïñåâäîùåëåâûå ý��åêòû âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè êâà�çè÷àñòè÷íîé çîíû [4�6℄.Â ðàáîòå [8℄ DMFT+�-ñõåìà áûëà îáîáùåíà äëÿðàñ÷åòà äâóõ÷àñòè÷íûõ ñâîéñòâ, òàêèõ êàê îïòè÷åñ-êàÿ ïðîâîäèìîñòü, ñ ïîìîùüþ ðàçâèòîé ðàíåå ðå�êóððåíòíîé ïðîöåäóðû äëÿ âåðøèííûõ ïîïðàâîê îòïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèé [25℄. Òàêàÿ ñõåìà âîñ�ïðîèçâîäèò òèïè÷íûå ïñåâäîùåëåâûå àíîìàëèè îï�òè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè è çàâèñèìîñòü ýòèõ àíîìà�ëèé îò êîððåëÿöèîííîé äëèíû è âåëè÷èíû õàááàð�äîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U .Äëÿ ñïåêòðà ¾ñâîáîäíûõ¿ êâàçè÷àñòèö ìû èñ�ïîëüçóåì ïðèáëèæåíèå ñèëüíîé ñâÿçè:1198
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�èñ. 5. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (à) è îïòè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü (á ) â ìîäåëè Õàááàðäà ñ ïîëîâèííûì çàïîëíåíèåì(U = 4 ýÂ, T = 0:013 ýÂ) â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèè ñ ðàçëè÷íîé âåëè÷èíîé �"(p) = �2t(os pxa+os pya)�4t0 os pxa ospya (8)ñ èíòåãðàëàìè ïåðåíîñà ìåæäó ïåðâûìè (t) è âòî�ðûìè (t0) áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè íà êâàäðàòíîé ðå�øåòêå, íåïëîõî îïèñûâàþùåå õàðàêòåðíóþ ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè â êóïðàòàõ. Â äàëüíåéøåì ìû ïîëà�ãàåì t = 0:25 ýÂ, t0 = �0:1 ýÂ. Â äàííîé ðà�áîòå ìû èññëåäóåì, âëèÿíèå ðàññåÿíèÿ íà ïñåâäî�ùåëåâûõ �ëóêòóàöèÿõ íà ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìå-òàëë�äèýëåêòðèê. Îáà ïàðàìåòðà � è �, îïðåäåëÿ�þùèå ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå, â ïðèíöèïå, ìîãóòáûòü âû÷èñëåíû èç ìèêðîñêîïè÷åñêîé ìîäåëè Õàá�áàðäà [5℄ è, âîîáùå ãîâîðÿ, ñàìè çàâèñÿò îò äîïèðî�âàíèÿ, ñèëû êîððåëÿöèé U è òåìïåðàòóðû. Îäíàêîïðè äûðî÷íîì äîïèðîâàíèè â òàêîì ïîäõîäå øèðèíàïñåâäîùåëè � äîñòàòî÷íî ñëàáî çàâèñèò îò U è òåì�ïåðàòóðû è ëåæèò â ïðåäåëàõ t < � < 2t [5℄. Êðîìåòîãî, âåëè÷èíà � è îñîáåííî êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà� âî ìíîãîì îïðåäåëÿþòñÿ â ðåàëüíûõ êóïðàòàõ ý���åêòàìè êâàçèäâóìåðíîñòè, íèêàê íå ó÷èòûâàåìû�ìè â íàøåé ÷èñòî äâóìåðíîé ìîäåëè, ïîýòîìó â äàëü�íåéøåì è � è � ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü êàê íåçàâè�ñèìûå �åíîìåíîëîãè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Âî âñåõ ðàñ�÷åòàõ äàëåå ìû ïîëàãàåì � = 10a.Ïîñêîëüêó ïàðàìåòðû ïñåâäîùåëè � è � íåÿâëÿþòñÿ êîíòðîëèðóåìûìè è ñàìè çàâèñÿò îòòåìïåðàòóðû è ñèëû êîððåëÿöèé U , äîñòàòî÷íîáåññìûñëåííî ñòðîèòü �àçîâóþ äèàãðàììó â îñÿõ(�; U; T ), îäíàêî ìîæíî ïðîàíàëèçèðîâàòü, êàê

ïñåâäîùåëü âëèÿåò íà ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìå-òàëë�äèýëåêòðèê. Òî÷êè ãðàíèöû äèýëåêòðè÷åñêîé�àçû U2(T ) (êâàäðàòû) è ãðàíèöû îáëàñòè ñîñó�ùåñòâîâàíèÿ U1(�; T = 0) (êðóæêè), ïîëó÷åííûåèç ïîâåäåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîéïðîâîäèìîñòè, ðàññ÷èòàííûõ â DMFT+�-ïîäõîäåäëÿ ðàçëè÷íîé âåëè÷èíû �, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.Ìû âèäèì, ÷òî ïñåâäîùåëü, àíàëîãè÷íî áåñïîðÿäêó,çàòðóäíÿåò ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê(äëÿ äèýëåêòðèçàöèè òðåáóþòñÿ áîëüøèå U). Ïîàíàëîãèè ñ áåñïîðÿäêîì òàêîå çàòðóäíåíèå ïåðåõîäàñâÿçàíî ñ îáùèì óøèðåíèåì çîíû (â îòñóòñòâèåU) ïñåâäîùåëåâûìè �ëóêòóàöèÿìè. Ïñåâäîùåëüïðèâîäèò ê óøèðåíèþ îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ èóâåëè÷åíèþ êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîéýòà îáëàñòü ñîñóùåñòâîâàíèÿ ïðîïàäàåò.Óâåëè÷åíèå � â �àçå ìîòòîâñêîãî äèýëåêòðèêààíàëîãè÷íî ðîñòó áåñïîðÿäêà ïðèâîäèò ê âîññòàíîâ�ëåíèþ ìåòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ. Òàêîé ïåðåõîä äè�ýëåêòðèê�ìåòàëë ñ ðîñòîì ïñåâäîùåëè ÿñíî äåìîí�ñòðèðóåò ïîâåäåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷å�ñêîé ïðîâîäèìîñòè, ñîñ÷èòàííûõ ïðè òåìïåðàòóðåT = 0:013 ýÂ è U = 4 ýÂ, ïðèâåäåííîå íà ðèñ. 5. Âïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ðèñ. 5a) ñ ðîñòîì � íà ìåñòåìîòòîâñêîé ùåëè (êðèâûå 1, 2 ) âîññòàíàâëèâàåòñÿêâàçè÷àñòè÷íûé ïèê (êðèâàÿ 3 ), íà êîòîðîì �îðìè�ðóåòñÿ ïñåâäîùåëåâîé ïðîâàë [5℄. Äàëüíåéøèé ðîñò� ïðèâîäèò ê óøèðåíèþ è êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà èïñåâäîùåëè íà íåì (êðèâàÿ 4 ). Â îïòè÷åñêîé ïðîâî�1199



Í. À. Êóëååâà, Ý. Ç. Êó÷èíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013äèìîñòè3) (ðèñ. 5á ) ðîñò âåëè÷èíû ïñåâäîùåëè ïðè�âîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ äðóäåâñêîãî ïèêà ñ ïñåâäî�ùåëåâûì ïðîâàëîì è ìàêñèìóìîì ïîãëîùåíèÿ ÷åðåçïñåâäîùåëü [8, 25℄ (êðèâûå 3, 4 ) íà ìåñòå äèýëåêòðè�÷åñêîé ùåëè (êðèâûå 1, 2 ).Òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèå U2(T ) íà ðèñ. 4 ïîêà�çûâàåò, ÷òî è â ïðèñóòñòâèè ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòó�àöèé ðîñò òåìïåðàòóðû îáëåã÷àåò ìîòòîâñêèé ïåðå�õîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê (äëÿ äèýëåêòðèçàöèè òðåáó�þòñÿ ìåíüøèå U). Ïîýòîìó â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòî�ÿíèè, òàê æå êàê â ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà,íàáëþäàåòñÿ ïåðåõîä ñèëüíî êîððåëèðîâàííûé ìå�òàëë�ìîòòîâñêèé äèýëåêòðèê ñ ðîñòîì òåìïåðàòó�ðû. Òàêîé ïåðåõîä ïî òåìïåðàòóðå â ïîâåäåíèè ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè ïðîäå�ìîíñòðèðîâàí íà ðèñ. 6. Ïñåâäîùåëåâûå �ëóêòóà�öèè (êàê è áåñïîðÿäîê), ðàñøèðÿÿ îáëàñòü ñîñóùå�ñòâîâàíèÿ, óâåëè÷èâàþò îáëàñòü U , â êîòîðîé òà�êîé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê, çàâèñÿùèé îò òåì�ïåðàòóðû, ìîæåò íàáëþäàòüñÿ. Îòìåòèì òàêæå, ÷òîêàê è â ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà, çäåñü ìû íà�áëþäàåì î÷åíü ñëàáóþ çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðûãðàíèöû îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ U1(T ), ïîýòîìóè â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèè ïðè îáðàòíîì ïîíè�æåíèè òåìïåðàòóðû èç ïîëó÷åííîé äèýëåêòðè÷åñêîé�àçû ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê îòñóòñòâóåò è ñèñ-òåìà áóäåò îñòàâàòüñÿ â ìåòàñòàáèëüíîì äèýëåêòðè�÷åñêîì ñîñòîÿíèè âïëîòü äî T = 0.5. ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÂÛÂÎÄÛÂ ðàìêàõ DMFT+�-îáîáùåíèÿ òåîðèè äèíàìè�÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ ìû äåòàëüíî èññëåäîâàëèâëèÿíèå áåñïîðÿäêà, ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèéè òåìïåðàòóðû íà ìîòòîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë�äè-ýëåêòðèê â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ.Ïîñòðîåííûå íà îñíîâàíèè àíàëèçà ïîâåäåíèÿïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè�àçîâûå äèàãðàììû ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèèïàðàìàãíèòíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà �Õàááàðäà èìîäåëè Õàááàðäà â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèè äå�ìîíñòðèðóþò, ÷òî â îáîèõ ñëó÷àÿõ ñòàòè÷åñêîåãàóññîâî ñëó÷àéíîå ïîëå (ñâÿçàííîå ñ áåñïîðÿäêîìèëè ïñåâäîùåëåâûìè �ëóêòóàöèÿìè) ïðèâîäèò êçàòðóäíåíèþ ìîòòîâñêîãî ïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêò-ðèê, à òàêæå ê óøèðåíèþ îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿäèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëè÷åñêîé �àç è ðîñòóêðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé îáëàñòüñîñóùåñòâîâàíèÿ ïðîïàäàåò. �îñò êàê áåñïîðÿäêà,3) Âåëè÷èíà ïðîâîäèìîñòè â äàííîé ìîäåëè âåçäå ïðèâîäèò�ñÿ â åäèíèöàõ óíèâåðñàëüíîé äâóìåðíîé ïðîâîäèìîñòè e2=~.

12 T = 0:013 ýÂ0:018

12 T = 0:013 ýÂ0:018

à

á

â

1 2 3 4 5U; ýÂ00:010:020:030:040:05T; ýÂ

1 20 1 2 3 4�4 �3 �2 �1
1 2

"; ýÂ00:20:40:60:8N

0 1 2 3 4 5 6!; ýÂ0:020:040:060:08Re �

U2(T )U1(T )
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