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ÎÑÍÎÂÍÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ ÔÅ�ÌÈ-ÑÈÑÒÅÌ Ñ ÑÈËÜÍÛÌÁËÈÆÍÈÌ ÏÎ�ßÄÊÎÌÞ. Á. Êóäàñîâ*Âñåðîññèéñêèé �åäåðàëüíûé ÿäåðíûé öåíòð � ÂÍÈÈÝÔ607190, Ñàðîâ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 ìàÿ 1999 ã.�àçðàáîòàí íîâûé âàðèàöèîííûé ìåòîä ðàñ÷åòà ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû �åðìèîíîâ ññèëüíûì áëèæíèì ïîðÿäêîì. Ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ãóòöâèëëåðîâñêîãî òèïà êðîìå âíóòðèóçåëü-íûõ êîððåëÿöèé âêëþ÷àåò â ñåáÿ â ÿâíîì âèäå êîððåëÿöèè ïî áëèæàéøèì ñîñåäÿì ðåøåòêè. Ïðè âû-÷èñëåíèè ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû �åðìèîíîâ èñïîëüçîâàí ìåòîä ïñåâäîàíñàìáëÿ Êèêó÷è. Âûïîëíåíûðàñ÷åòû äëÿ ïàðàìàãíèòíîé è àíòè�åððîìàãíèòíîé �àç ìîäåëè Õàááàðäà ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè.Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ äâó- è òðåõìåðíûõ ðåøåòîê áëèæíèé ïîðÿäîê â ïàðàìàãíèòíîé �àçå ñèëüíî âëèÿåòíà ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, à â àíòè�åððîìàãíèòíîé �àçå îí ìàëîñóùåñòâåííûé.PACS: 71.10.Fd, 71.10.Hf, 71.27.+a, 71.28.+d1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑèëüíûé áëèæíèé ïîðÿäîê ÿâëÿåòñÿ îäíîé èçíàèáîëåå âàæíûõ ïðîáëåì â òåîðèè ñèëüíîêîððå�ëèðîâàííûõ �åðìèîíîâ. �ëàâíóþ òðóäíîñòü çäåñüïðåäñòàâëÿåò ïîñòðîåíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ññèëüíûì áëèæíèì ïîðÿäêîì è îïðåäåëåíèå åãîýíåðãèè. Îñíîâíûå àñïåêòû ïðîáëåìû áëèæíåãîïîðÿäêà ìîæíî èññëåäîâàòü íà ïðèìåðå áàçîâîéìîäåëè ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ �åðìèîíîâ �ìîäåëè Õàááàðäà [1�3℄. Ïðîñòåéøèé âàðèàíò ýòîéìîäåëè, êîãäà èìååòñÿ îäíà íåâûðîæäåííàÿ çîíà è�åðìèîíû ñî ñïèíîì 1/2 ñïîñîáíû ïåðåñêàêèâàòüòîëüêî íà áëèæàéøèé óçåë ðåøåòêè, ìîæåò áûòüñ�îðìóëèðîâàí â âèäå ñëåäóþùåãî ãàìèëüòîíèàíà:H = t Xhiji;� �a+i�aj� + h..�+ UXi ni"ni#; (1)ãäå a+i�(ai�) � îïåðàòîð ðîæäåíèÿ (óíè÷òîæåíèÿ)�åðìèîíà ñî ñïèíîì � ="; # íà i-îì óçëå ðåøåòêè.Óãëîâûå ñêîáêè îáîçíà÷àþò ñóììèðîâàíèå òîëüêîïî áëèæàéøèì ñîñåäÿì, ni� = a+i�ai� .Èçâåñòíû íåñêîëüêî òî÷íûõ ðåøåíèé ãàìèëü�òîíèàíà (1): îäíîðîäíàÿ îäíîìåðíàÿ (1D) öåïî÷�êà [4℄ è íåêîòîðûå ñïåöèàëüíûå ñëó÷àè (ñì., íàïðè�ìåð, [5; 6℄). Â ïðåäåëå áåñêîíå÷íîìåðíîé ðåøåòêè*E-mail: kudasov�nt.vniief.ru

(D = 1) âîçíèêàþò ñóùåñòâåííûå óïðîùåíèÿ ïðî�áëåìû è ðåøåíèå ìåòîäîì �óòöâèëëåðà äëÿ îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñòàíîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè òî÷�íûì [2; 7℄. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ ðåøåòîê ïðîìå�æóòî÷íûõ ðàçìåðíîñòåé, îñîáåííî 2D è 3D, êîòî�ðûå èìåþò âàæíîå ïðàêòè÷åñêîå çíà÷åíèå, òî÷íûåðåøåíèÿ îòñóòñòâóþò. Ïîýòîìó áîëüøîå ÷èñëî ðà�áîò ïîñâÿùåíî èõ àíàëèòè÷åñêîìó è ÷èñëåííîìó èñ�ñëåäîâàíèþ [8�13℄. Â ÷àñòíîñòè, ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ�óíêöèÿ �óòöâèëëåðà, òî÷íàÿ ïðè D = 1, èñïîëü�çîâàëàñü â ÷èñëåííîì âàðèàöèîííîì ìåòîäå Ìîí�òå-Êàðëî [10; 11℄ è â àíàëèòè÷åñêîé ïðîöåäóðå ðàçëî�æåíèÿ ïî ñòåïåíÿì 1=D+1=D2 äèíàìè÷åñêîé òåîðèèñðåäíåãî ïîëÿ [8; 12; 13℄. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïðèõî�äèëîñü èñïîëüçîâàòü òèïè÷íîå äëÿ ìåòîäîâ òåîðèèâîçìóùåíèé ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî ñòðóêòóðàâîëíîâîé �óíêöèè íà ðåøåòêàõ êîíå÷íîé ðàçìåðíî�ñòè íå ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ñòðóêòóðû â ïðåäåëåáåñêîíå÷íîìåðíîé ðåøåòêè, ò. å. �àêòè÷åñêè ýòè ðå�øåíèÿ ñïðàâåäëèâû òîëüêî äëÿ ñëàáîãî áëèæíåãîïîðÿäêà. Ïî ýòîé ïðè÷èíå îíè íå ìîãóò áûòü ïðè�ìåíåíû âî ìíîãèõ èíòåðåñíûõ ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷�êè çðåíèÿ ñëó÷àÿõ, ãäå áëèæíèé ïîðÿäîê çàâåäîìîñèëüíûé: êîíäî-ñèñòåìû, ïëîñêîñòè CuO2 â âûñîêî�òåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ è ò. ä. [8℄. Òàêèìîáðàçîì, îñíîâíàÿ òðóäíîñòü ïðè èññëåäîâàíèè ðå�øåòîê êîíå÷íîé ðàçìåðíîñòè çàêëþ÷àåòñÿ êàê ðàçâ íåîáõîäèìîñòè ó÷åòà ñèëüíûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ624



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000 Îñíîâíîå ñîñòîÿíèå �åðìè-ñèñòåì : : :êîððåëÿöèé ìàëîãî ðàäèóñà. Â ðàìêàõ �åíîìåíî�ëîãè÷åñêîé òåîðèè ïî÷òè àíòè�åððîìàãíèòíîé �åð�ìè-æèäêîñòè áûëî ïîêàçàíî [14℄, ÷òî âî ìíîãèõ ñèëü�íîêîððåëèðîâàííûõ ñîåäèíåíèÿõ áëèæíèé ïîðÿäîêîêàçûâàåò çàìåòíîå âëèÿíèå íà ñòàòè÷åñêèå è äèíà�ìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè âåùåñòâà. Ïîýòîìó íåîá�õîäèìî ðàçâèòèå ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè ñèñòåì ññèëüíûì áëèæíèì ïîðÿäêîì.Â äàííîé ðàáîòå ðàçâèâàåòñÿ âàðèàöèîííûé ìèê-ðîñêîïè÷åñêèé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ ñèñòåì �åðìèîíîâ ñ ñèëüíûì áëèæíèìïîðÿäêîì, âûïîëíåíû ðàñ÷åòû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿãàìèëüòîíèàíà Õàááàðäà (1) íà ðàçëè÷íûõ ðåøåò�êàõ â ñëó÷àå ïîëóçàïîëíåííîé èñõîäíîé çîíû â ïà�ðàìàãíèòíîé (ÏÌ) è àíòè�åððîìàãíèòíîé (ÀÔÌ)�àçàõ.2. Ï�ÎÁÍÀß ÂÎËÍÎÂÀß ÔÓÍÊÖÈßÏðîáíóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ �óòöâèëëåðà ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü â âèäå [15℄j i = gX̂0 j'0i; (2)ãäå X̂ = Pi ni"ni#, g0 � âåùåñòâåííûé ïàðàìåòð,ëåæàùèé â ïðåäåëàõ [0,1℄ äëÿ U > 0, j'0i � èñõîä�íàÿ N -÷àñòè÷íàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ íåêîððåëèðî�âàííûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðóþ, íàïðèìåð, ìîæíî ïî�ñòðîèòü íà áëîõîâñêèõ �óíêöèÿõYk<kF" a+k" Yk<kF# a+k#j0i; (3)ãäå k � âîëíîâîé âåêòîð �åðìèîíà, kF� � âîëíîâîéâåêòîð Ôåðìè äëÿ �åðìèîíîâ ñî ñïèíîì �. Ïðåä�ïîëàãàåòñÿ, ÷òî ÷èñëî ÷àñòèö ñèñòåìû áîëüøîå, íîêîíå÷íîå.Ñìûñë ïðîáíîé âîëíîâîé �óíêöèè (2) ñîñòîèòâ óìåíüøåíèè àìïëèòóäû êîí�èãóðàöèé �åðìèî�íîâ â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà äâóêðàòíî çàíÿòûõóçëîâ â êîí�èãóðàöèè [2℄. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òîN -÷àñòè÷íàÿ ïðîáíàÿ �óíêöèÿ (2) îñòàåòñÿ àíòè�ñèììåòðè÷íîé. Áîëåå òîãî, ïîñêîëüêó îïåðàòîð âïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (2) òðàíñëÿöèîííî èíâà�ðèàíòåí, ýòà ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñîõðàíÿ�åò òðàíñëÿöèîííóþ ñèììåòðèþ èñõîäíîé âîëíîâîé�óíêöèè. ×òîáû ó÷åñòü â ïðîáíîé âîëíîâîé �óíê�öèè ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè ìàëîãî ðàäèóñà,îáîáùèì âîëíîâóþ �óíêöèþ (2) êàê [16℄j i =Y� gP̂�� j'0i; (4)

Òàáëèöà 1.Îïåðàòîð Êîí�èãóðàöèÿ ÊðàòíîñòüâûðîæäåíèÿÓçåë i Óçåë jŶ1 1Ŷ2 "# "# 1Ŷ3 "# 2Ŷ4 " 2Ŷ5 # 2Ŷ6 " " 1Ŷ7 " # 2Ŷ8 "# " 2Ŷ9 "# # 2Ŷ10 # # 1ãäå â ïðîèçâåäåíèè êðîìå ñîìíîæèòåëÿ èç âûðàæå�íèÿ (2) ìîæåò âõîäèòü íàáîð ïðîåêöèîííûõ îïåðàòî�ðîâ P̂� íà âñå âîçìîæíûå êîí�èãóðàöèè ñîñòîÿíèÿóçëà ðåøåòêè è ïàðû ñîñåäíèõ óçëîâ. Âåùåñòâåííûåïàðàìåòðû gi ëåæàò â äèàïàçîíå [0;1[, ÷òî ïîçâî�ëÿåò êàê óìåíüøàòü, òàê è óâåëè÷èâàòü àìïëèòóäûðàçëè÷íûõ êîí�èãóðàöèé ïàðû óçëîâ.Ïîñòðîèì ïðîáíóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ äëÿ ÏÌ�àçû ïîëóçàïîëíåííîé çîíû. Èìåþòñÿ ÷åòûðå ïðî�åêöèîííûõ îïåðàòîðà, âûäåëÿþùèõ îïðåäåëåííîåñîñòîÿíèå óçëîâ ðåøåòêè:X̂1 =Xi (1� ni")(1� ni#);X̂2 =Xi ni"(1� ni#);X̂3 =Xi (1� ni")ni#;X̂4 =Xi ni"ni#; (5)
è äåñÿòü ïðîåêöèîííûõ îïåðàòîðîâ íà ñîñòîÿíèÿ ïàðáëèæàéøèõ óçëîâ, íàïðèìåðŶ1 =Xhiji(1� ni")(1� ni#)(1� nj")(1� nj#);Ŷ2 =Xhiji ni"ni#nj"nj# (6)è ò. ä. (ñì. òàáë. 1).11 ÆÝÒÔ, âûï. 3 625



Þ. Á. Êóäàñîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000Äàëåå îãðàíè÷èì íàøå ðàññìîòðåíèå ðåøåòêàìè,ó êîòîðûõ ïîëíîå ÷èñëî ïàð áëèæàéøèõ ñîñåäåé ðàâ�íî zL=2, ãäå z � ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé óçëà, L�ïîëíîå ÷èñëî óçëîâ ðåøåòêè. Îïðåäåëèì íîðìèðî�âàííûå ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îïåðàòîðîâ (5) è (6)êàê x�j�i = L�1X̂�j�i;y�j�i = (zL=2)�1Ŷ�j�i: (7)Òîãäà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îêàçûâàþòñÿ ñâÿçàííû�ìè óñëîâèÿìè íîðìèðîâêè [17℄X� x� = 1; X� ��y� = 1; (8)ãäå �� � êðàòíîñòü âûðîæäåíèÿ, è óñëîâèÿìè ñàìî�ñîãëàñîâàííîñòè [17℄y1 + y3 + y4 + y5 = x1;y2 + y3 + y8 + y9 = x4;y4 + y6 + y7 + y8 = x2;y5 + y7 + y9 + y10 = x3: (9)Ïîñêîëüêó êîíöåíòðàöèè �åðìèîíîâ êàæäîãîñïèíà ñ÷èòàþòñÿ �èêñèðîâàííûìè, êàê è â ïðèáëè�æåíèè �óòöâèëëåðà èìååòñÿ òîëüêî îäèí íåçàâèñè�ìûé ïàðàìåòð x�. Ñåìü ïàðàìåòðîâ y� ÿâëÿþòñÿíåçàâèñèìûìè. Â ñëó÷àå ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ çî�íû â ÏÌ �àçå ïðè íóëåâîì ïîëíîì ñïèíå ñèñòåìûïîÿâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå óñëîâèÿ:y1 = y2; y6 = y10; y4 = y5 = y8 = y9; (10)ïîñëå ââåäåíèÿ êîòîðûõ ÷èñëî íåçàâèñèìûõïàðàìåòðîâ y� óìåíüøèëîñü äî òðåõ. Ïðèìåìx = x1 = x4, y3, y4 è y7 â êà÷åñòâå íåçàâèñèìûõïàðàìåòðîâ. Äàëåå, ó÷èòûâàÿ äîïîëíèòåëüíîå âû�ðîæäåíèå, âîçíèêàþùåå â ðåçóëüòàòå óñëîâèé (10),ïîëó÷àåì îêîí÷àòåëüíûé âèä ïðîáíîé âîëíîâîé�óíêöèè ÏÌ �àçû ñ ïîëîâèííûì çàïîëíåíèåìj i = gX̂0 g�3Ŷ33 g4�4Ŷ44 g�7Ŷ77 j'0i = F̂ j'0i: (11)Îòìåòèì îñíîâíûå ñâîéñòâà ïðîáíîé âîëíîâîé�óíêöèè (11). Îïåðàòîð F̂ ÿâëÿåòñÿ ïîëèíîìîì îòni� , ïîýòîìó ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ àíòèñèì�ìåòðè÷íà ïî îòíîøåíèþ ê ïåðåñòàíîâêàì. Êðîìå òî�ãî, îïåðàòîð F̂ èíâàðèàíòåí ïî îòíîøåíèþ ê îïåðà�öèÿì, ïðåîáðàçóþùèì ðåøåòêó ñàìó â ñåáÿ � òðàíñ�ëÿöèÿì, âðàùåíèÿì è îòðàæåíèÿì. Ïîýòîìó âñå ýòèñèììåòðèè ïåðåíîñÿòñÿ ñ èñõîäíîé âîëíîâîé �óíê�öèè íà ïðîáíóþ. È, íàêîíåö, ýòà ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ�óíêöèÿ ïîçâîëÿåò óïðàâëÿòü ñòðóêòóðîé áëèæíå�ãî ïîðÿäêà.

3. ÎÑÍÎÂÍÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅÏÀ�ÀÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÔÀÇÛÏðåæäå âñåãî íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü íîðìó ïðîá�íîé âîëíîâîé �óíêöèè (11). Ñëåäóÿ ðàáîòàì [15; 18℄,ïðåäñòàâèì åå êàêh j i = Xfx;y3;y4;y7gWfx;y3;y4;y7gg2Lx0 g2zLy33 g8zLy44 g2zLy77 == Xfx;y3;y4;y7gRfx;y3;y4;y7g: (12)Çäåñü îïóùåí ïîñòîÿííûé ìíîæèòåëü, íå ñóùå�ñòâåííûé äëÿ äàëüíåéøèõ âû÷èñëåíèé. Ñóììèðî�âàíèå âûïîëíÿåòñÿ ïî âñåì íàáîðàì fx; y3; y4; y7g.Îäíîìó è òîìó æå íàáîðó íåçàâèñèìûõ ïåðåìåí�íûõ ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü íåêîòîðîå ÷èñëî êîí��èãóðàöèé. Âåëè÷èíà Wfx;y3;y4;y7g � ÷èñëî êîí�è�ãóðàöèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ �èêñèðîâàííîìó íàáîðófx; y3; y4; y7g, èëè âåñ ýòîãî íàáîðà. Äëÿ åãî âû÷èñëå�íèÿ áóäåì èñïîëüçîâàòü ìåòîä ïñåâäîàíñàìáëÿ Êè�êó÷è [17; 19; 20℄. Çàìåòèì, ÷òî ýòîò ìåòîä ÿâëÿåòñÿòî÷íûì íà ðåøåòêàõ Áåòå [17℄. Äëÿ ðåøåòîê, èìåþ�ùèõ çàìêíóòûå ïóòè, îí äàåò ëèøü ïðèáëèæåííîåðåøåíèå. Ñîãëàñíî ãèïîòåçå Êèêó÷è, âåñ íàáîðà ìî�æåò áûòü âûðàæåí ÷åðåç ïðîèçâåäåíèå:W = �Q: (13)Çäåñü äëÿ ïðîñòîòû îïóùåíû íèæíèå èíäåêñû. Âå�ëè÷èíà Q = (zL=2)!Q� [(zy�L=2)!℄�� (14)ÿâëÿåòñÿ ÷èñëîì ðàçìåùåíèé äåñÿòè ýëåìåíòîâ, ñî�îòâåòñòâóþùèõ êîí�èãóðàöèÿì ïàð Y�, ïî zL=2 ñâÿ�çÿì, à � = L!Q� (x�zL)!(zL)!Q� (x�L)! (15)� äîëÿ ïðàâèëüíûõ ðàçìåùåíèé â ïñåâäîàíñàìáëå.Â âûðàæåíèÿõ (14) è (15) çàâèñèìûå ïàðàìåòðû x�è y� äîëæíû áûòü âûðàæåíû ÷åðåç íåçàâèñèìûå êàêx2 = x3 = 1=2� x;y1 = y2 = x� y3 � 2y4;y6 = y10 = 1=2� x� y7 � 2y4: (16)Â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå L!1, êàê îáû÷�íî [2; 17�20℄, ìû ìîæåì îãðàíè÷èòüñÿ ñóììèðîâà�íèåì òîëüêî òåõ ÷ëåíîâ ðÿäà, êîòîðûå áëèçêè êìàêñèìàëüíîìó, ò. å. äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ óñëî�âèå fx; y3; y4; y7g ! fx; y3; y4; y7gmax. Îñòàâøèåñÿ626



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000 Îñíîâíîå ñîñòîÿíèå �åðìè-ñèñòåì : : :÷ëåíû ðÿäà îêàçûâàþòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî ìàëûìè.Ïîñêîëüêó �óíêöèÿ R ïîëîæèòåëüíà, óäîáíî èñ�êàòü ìàêñèìóì åå ëîãàðè�ìà âìåñòî ñàìîé �óíê�öèè. Ïðåîáðàçóåì âñå �àêòîðèàëû, âõîäÿùèå â R,ïðè ïîìîùè àñèìïòîòè÷åñêîé �îðìóëû Ñòèðëèí�ãà. Çàòåì ëîãàðè�ìèðóåì ïîëó÷åííîå âûðàæåíèåè óäåðæèâàåì òîëüêî ãëàâíûå ïî L ÷ëåíû. Ìîæ�íî ïîêàçàòü, ÷òî òàêàÿ ïðîöåäóðà ðàâíîñèëüíà çà�ìåíå (zL=2)! ! (L!)z=2, èñïîëüçîâàííîé â ðàáî�òàõ [17; 19; 20℄. Ïîñëå ïðÿìûõ âû÷èñëåíèé ïîëó÷àåìL�1 lnW = 2(z � 1) [x lnx+ (1=2� x) ln(1=2� x)℄�� z (y2 ln y2+y3 ln y3+4y4 ln y4+y6 ln y6+y7 ln y7) ;(17)ãäå y2 è y6 âûðàæàþòñÿ ÷åðåç (16). Îáëàñòü îïðåäå�ëåíèÿ �óíêöèè L�1 lnR îãðàíè÷åíà óñëîâèÿìè (8) è(9). Ïðè íåíóëåâûõ êîíå÷íûõ ïàðàìåòðàõ gi åå ãðà�äèåíò íà ãðàíèöàõ íàïðàâëåí âíóòðü ýòîé îáëàñòè,ïîýòîìó ãëîáàëüíûé ìàêñèìóì �óíêöèè L�1 lnR ÿâ�ëÿåòñÿ åå âíóòðåííèì ìàêñèìóìîì. Â ýòîì ñëó÷àåíåîáõîäèìûìè óñëîâèÿìè ìàêñèìóìà áóäóò óðàâíå�íèÿ �(lnR)=��� = 0, ãäå �� = x; y3; y4; y7. Èñïîëü�çóÿ èõ, ìû ìîæåì âûðàçèòü ïàðàìåòðû gi ÷åðåçx; y3; y4; y7:g0 = �1=2� xx �z�1� x� y3 � 2y41=2� x� y7 � 2y4�z=2 ;g23 = y3x� y3 � 2y4 ;g44 = 4y24(1=2� x� y7 � 2y4)(x � y3 � 2y4) ;g27 = y71=2� x� y7 � 2y4 : (18)
Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî �óíêöèÿL�1 lnR ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî âûïóêëîé ââåðõ ïî ïåðå�ìåííûì y3, y4, y7 ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèè x.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â äåéñòâèòåëüíîñòè ìû èùåì ìàê�ñèìóì �óíêöèè íå ÷åòûðåõ ïåðåìåííûõ, à îäíîéíåÿâíî çàäàííîé ïåðåìåííîé.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ãà�ìèëüòîíèàíà (1) íàì íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü ìàòðè�öó ïëîòíîñòè ïåðâîãî ïîðÿäêà íà ïðîáíîé �óíêöèè,ïîëó÷åííîé â ðàçä. 2:�1 = L�1 h j Phiji;�(a+i�aj� + h..)j ih j i : (19)Çäåñü âîçíèêàåò ñóùåñòâåííîå óñëîæíåíèå ïî ñðàâ�íåíèþ ñ ìåòîäîì �óòöâèëëåðà, òàê êàê ïðè ïåðåñêî�êå �åðìèîíà ñ óçëà i íà óçåë j èçìåíÿåòñÿ íå òîëüêîêîí�èãóðàöèÿ ïàðû i�j, íî è ñìåæíûõ ïàð óçëîâ

k j li�èñ. 1. Ôðàãìåíò ðåøåòêè z = 4. Ïðè ïåðåñêîêå�åðìèîíà ñ óçëà i íà óçåë j êîí�èãóðàöèè ñìåæ-íûõ ïàð òàêæå èçìåíÿþòñÿi�k è j�l ðåøåòêè (ðèñ. 1). Çà�èêñèðóåì íåêîòîðóþêîí�èãóðàöèþ �ðàãìåíòà ðåøåòêè, ñîñòîÿùåãî èçñâÿçè i�j è åå ñìåæíûõ ñâÿçåé (ðèñ. 1) è âû÷èñëèì�óíêöèþ W îñòàâøåéñÿ ðåøåòêè, èñïîëüçóÿ âûðà�æåíèÿ (13)�(15). Òîãäà äîëÿ êîí�èãóðàöèé, ñîäåð�æàùèõ çàäàííûé �ðàãìåíò, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ�ëåíà â âèäåW 0W = y(ij)Yk �y(ki)x(i) �Yl �y(jl)x(j) � ; (20)ãäå ïîä y(��) ïîäðàçóìåâàåòñÿ çíà÷åíèå y�, ñîîòâåò�ñòâóþùåå êîí�èãóðàöèè ñâÿçè ��. Òåïåðü âêëàä âìàòðèöó ïëîòíîñòè îò ïåðåõîäà èç êîí�èãóðàöèè 1â êîí�èãóðàöèþ 2 ïðèìåò �îðìóQ� g�Q� g� W 0(1)W ; (21)ãäå ïåðâûé ñîìíîæèòåëü ÿâëÿåòñÿ îòíîøåíèåì àì�ïëèòóäû êîí�èãóðàöèè 1 ê àìïëèòóäå êîí�èãóðà�öèè 2, ò. å. g� ñîîòâåòñòâóåò òåì ñâÿçÿì êîí�èãóðà�öèè 2, êîòîðûå îòñóòñòâîâàëè â êîí�èãóðàöèè 1 (èíàîáîðîò äëÿ g�). Åñëè êîí�èãóðàöèè 1 è 2 îòëè÷à�þòñÿ íà íåñêîëüêî îäèíàêîâûõ ñâÿçåé, òî ïàðàìåòðûg� è g� çàïèñûâàþòñÿ â (21) â ñîîòâåòñòâóþùèõ ñòå�ïåíÿõ. Â öåëîì ïðîöåäóðà àíàëîãè÷íà ìåòîäó �óò�öâèëëåðà [2℄, ãäå â âûðàæåíèå (21) âõîäèë òîëüêîîäèí ïàðàìåòð g0.Ïðè ïîìîùè âûðàæåíèé (20) è (21) âûïîëíèìïðÿìîå ñóììèðîâàíèå âñåõ êîí�èãóðàöèé è âû÷èñ�ëèì ìàòðèöó ïëîòíîñòè (19):�1 = 4�2y4(a1a2)z�1+y3g7g0g3 a2(z�1)1 +y7g0g3g7 a2(z�1)2 � ;(22)ãäå a1 = y2g4 + y3g4=g3 + y4(g7 + 1)=g4x ;a2 = y6g4 + y7g4=g7 + y4(g3 + 1)=g41=2� x :Çäåñü è íèæå ìû èñïîëüçóåì y2 è y6 âìåñòî âûðà�æåíèé (16) äëÿ ñîêðàùåíèÿ çàïèñè. Òàê æå êàê è â627 11*
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160 �èñ. 2. Ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ �åðìèîíîâ âÏÌ �àçå: íà îäíîìåðíîé öåïî÷êå (à): 1 � ðåøåíèå�óòöâèëëåðà [2℄, 2 � äàííàÿ ðàáîòà, 3 � òî÷íîåðåøåíèå [4℄; à òàêæå íà ïëîñêîé êâàäðàòíîé (á) èïðîñòîé êóáè÷åñêîé (â) ðåøåòêàõ: 1 � ðåøåíèå �óò-öâèëëåðà, 2 � ìåòîä ÂÌÊ [10℄; 3 � äàííàÿ ðàáîòà.Íà âñòàâêå óâåëè÷åííûé �ðàãìåíò ãðà�èêà âáëè-çè UC
ìåòîäå �óòöâèëëåðà, â ìàòðèöå ïëîòíîñòè ìû èìååìòðè ÷ëåíà, ïåðâûé èç êîòîðûõ îïèñûâàåò äâèæåíèå�åðìèîíà â õàááàðäîâñêîé ïîäçîíå, à âòîðîé è òðå�òèé � ïåðåõîäû ìåæäó ïîäçîíàìè. Èñêëþ÷èì ïàðà�ìåòðû gi èç �îðìóëû (22) ïðè ïîìîùè (18) è ïîñëåïðÿìûõ ïðåîáðàçîâàíèé ïîëó÷èì�1 = 8 (y4 +py3y7 )�� � y4x(1=2� x) (py2 +py3 +py6 +py7 )2�z�1 :(23)Îêîí÷àòåëüíî ïîëíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû �åðìè�îíîâ óäîáíî ïðåäñòàâèòü â ãóòöâèëëåðîâñêîé �îð�ìå [2℄: E = 1L h jH j ih j i = q"0 + xU; (24)ãäå q = �1=�01, �01 � çíà÷åíèå ìàòðèöû ïëîòíîñòèíåêîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ, ò. å. ïðè U = 0,à "0 � ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ íåêîððåëèðîâàííûõ ýëåê�òðîíîâ. Òåïåðü îïðåäåëèì ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ ìèíèìèçàöèåé �óíêöèè (24) ïî ÷åòûðåì ïå�ðåìåííûì: x; y3; y4; y7. Ïîèñê ãëîáàëüíîãî ìèíèìó�

ìà îñóùåñòâëÿëñÿ ÷èñëåííî (óñîâåðøåíñòâîâàííûìñèìïëåêñ-ìåòîäîì Íåëäåðà�Ìèäà) è íå ïðåäñòàâ�ëÿë òðóäíîñòè, ïîòîìó ÷òî âûðàæåíèå (24) � ýòîãëàäêàÿ äè��åðåíöèðóåìàÿ �óíêöèÿ áåç îñîáåííî�ñòåé âíóòðè îáëàñòè îïðåäåëåíèÿ.Íà ðèñ. 2à ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ÏÌ �àçû äëÿ ëèíåé�íîé îäíîðîäíîé öåïî÷êè (z = 2) ñ çàêîíîì äèñïåð�ñèè "k = �2 oskx, íà ðèñ. 2á � äëÿ ïëîñêîé êâàä-ðàòíîé ðåøåòêè (z = 4), "k = �2 (os kx + os ky),è íà ðèñ. 2â � äëÿ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè(z = 6), "k = �2 (os kx + os ky + os kz). Íà ðèñ. 3ïîêàçàíà äåòàëüíàÿ ñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿäëÿ ïëîñêîé êâàäðàòíîé ðåøåòêè. Íà ðèñ. 4 ïðèâå�äåíû ñèììåòðè÷íàÿ è àíòèñèììåòðè÷íàÿ êîððåëÿ�öèîííûå �óíêöèè ïàðû áëèæàéøèõ óçëîâ äëÿ ðàç�ëè÷íûõ ðåøåòîê:Gs = hn"n"i0 + hn#n#i0 = 2(y2 + 2y4 + y6);Ga = hn"n#i0 + hn#n"i0 = 2(y2 + 2y4 + y7): (25)Øòðèõ â âûðàæåíèÿõ (25) îáîçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïîáëèæàéøèì ñîñåäÿì.628
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U=t�èñ. 4. Ñèììåòðè÷íàÿ Gs (øòðèõîâûå ëèíèè) èàíòèñèììåòðè÷íàÿ Ga (ñïëîøíûå ëèíèè) êîððåëÿ-öèîííûå �óíêöèè (25) äëÿ 1D-öåïî÷êè (1 ), ïëîñ-êîé êâàäðàòíîé (2 ) è ïðîñòîé êóáè÷åñêîé (3 ) ðåøå-òîêÄëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðåäåëà D = 1 â ÏÌ �àçåìû âûïîëíèëè ðàñ÷åòû ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ-íèÿ äëÿ ãèïåðêóáè÷åñêèõ ðåøåòîê z = 50, 100, 200,400, 1000. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðíîñòè ðåøåòêèýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñòðåìèëàñü ê ðåøåíèþ�óòöâèëëåðà, òî÷íîìó ïðè D =1. Äëÿ z=1000 îáàðåøåíèÿ ñîâïàäàëè ñ òî÷íîñòüþ 0.1% ïðè U , ëåæà�ùåì â äèàïàçîíå [0; UC=2℄ è ñ òî÷íîñòüþ 1% â äèà�ïàçîíå [UC=2; 0:8UC℄, ãäå UC = 8"0 � êðèòè÷åñêîåçíà÷åíèå U â òåîðèè �óòöâèëëåðà.4. ÀÍÒÈÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÀß ÔÀÇÀ×òîáû ïðîáíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ äëÿ ÀÔÌ �à�çû îòâå÷àëà íåîáõîäèìûì òðàíñëÿöèîííûì ñâîé�ñòâàì, ñëåäóåò âûáðàòü èñõîäíóþ âîëíîâóþ �óíê�

Òàáëèöà 2.Êîí�èãóðàöèÿÎïåðàòîð Óçåë Óçåë Êðàòíîñòüïîäðåøåòêè ïîäðåøåòêè âûðîæ-A B äåíèÿŶ1 1Ŷ2 "# "# 1Ŷ3 "# 2Ŷ4A " 1Ŷ4B " 1Ŷ5A # 1Ŷ5B # 1Ŷ6 " " 1Ŷ7A " # 1Ŷ7B # " 1Ŷ8A "# " 1Ŷ8B " "# 1Ŷ9A "# # 1Ŷ9B # "# 1Ŷ10 # # 1öèþ òàê, ÷òîáû îíà îáëàäàëà ýòèìè ñâîéñòâàìè.Ïîýòîìó, êàê îáû÷íî [11; 21℄, âûáåðåì âîëíîâóþ�óíêöèþ j'AFM0 i ÀÔÌ ìåòàëëà (â òåîðèè Õàð�òðè�Ôîêà) [11; 21℄ â êà÷åñòâå èñõîäíîé âîëíîâîé�óíêöèè. Òîãäà ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð èñõîäíîéâîëíîâîé �óíêöèè è ìàãíèòíûé ìîìåíò ïîäðåøåòîêïðèìóò âèä [21℄"AFMk = "kp1 + (Æ="k)2 ;m = Z Ædkp"2k + Æ2 ; (26)ãäå "k � ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð íåêîððåëè�ðîâàííûõ �åðìèîíîâ ÏÌ �àçû, Æ � ïàðà�ìåòð ÀÔÌ ïîðÿäêà, èíòåãðèðîâàíèå âûïîë�íÿåòñÿ ïî óìåíüøåííîé çîíå Áðèëëþýíà [21℄,m = (hn"iA + hn#iB � hn#iA � hn"iB) =2. Â ïîñëåä�íåì âûðàæåíèè óñðåäíåíèå ïðîâîäèòñÿ ïî óçëàìïîäðåøåòîê A è B.Â ÀÔÌ �àçå ÷àñòè÷íî ñíèìàåòñÿ âûðîæäåíèåîïåðàòîðîâ Ŷ� è èõ ÷èñëî âîçðàñòàåò (òàáë. 2). Äëÿ629



Þ. Á. Êóäàñîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé îïåðàòîðîâ X̂� ñïðàâåäëèâûñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ:x02 = xA2 = xB3 = 1=2 +m=2� x;x03 = xA3 = xB2 = 1=2�m=2� x: (27)Òîãäà óñëîâèÿ íîðìèðîâêè (8) îñòàþòñÿ ñïðàâåäëè�âûìè. Ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè çîíû èìååì äî�ïîëíèòåëüíûå óñëîâèÿ, àíàëîãè÷íûå (10):y1 = y2; y6 = y10;y4 = y4A = y5B = y8B = y9A;y5 = y4B = y5A = y8A = y9B : (28)Óñëîâèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîñòè äëÿ ÀÔÌ �àçû çàïè�øåì êàê x1 = y1 + y3 + y4 + y5;x4 = y2 + y3 + y4 + y5;x02 = 2y4 + y5 + y6;x03 = 2y5 + y5 + y6: (29)Èñïîëüçóåì âûðàæåíèÿ (28) è (29) äëÿ âûäåëå�íèÿ íåçàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ â ÀÔÌ �àçå. Èõ îêà�çûâàåòñÿ øåñòü. Ïðèìåì â êà÷åñòâå íåçàâèñèìûõ ïà�ðàìåòðîâ ñëåäóþùèå: x = x1 = x4, y3, y4, y5, y6 è mè âûðàçèì ÷åðåç íèõ çàâèñèìûå ïàðàìåòðû:y2 = x� y3 � y4 � y5;y7 = 12 + 12 m� x� y6 � 2y4;y11 = 12 � 12 m� x� y6 � 2y5: (30)Òåïåðü ïðîáíóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ ÀÔÌ �àçûïðåäñòàâèì â âèäåj AFM i = gX̂0 g�3Ŷ33 g2�4Ŷ44 g2�5Ŷ55 g�6Ŷ67 gM̂m j'AFM0 i;(31)ãäå M̂ = 12 " AXi (ni" � ni#)+ BXi (ni# � ni")#� îïåðàòîð, ñîîòâåòñòâóþùèé ïàðàìåòðó m.Âû÷èñëåíèå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ âûïîë�íÿåòñÿ àíàëîãè÷íî ðàñ÷åòàì â ÏÌ �àçå. Ïðè âû÷èñ�ëåíèè �óíêöèè L�1 lnR ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âûðà�æåíèå äëÿ âåñà íàáîðà íåçàâèñèìûõ ïåðåìåííûõ:L�1 lnW = (z � 1) [2x lnx+ x02 lnx02 + x03 lnx03℄�� z2 (2y2 ln y2 + 2y3 ln y3 + 4y4 ln y4 + 4y5 ln y5++ 2y6 ln y6 + y7 ln y7 + y11 ln y11) : (32)

Çäåñü è äàëåå x02, x03, y2, y7, y11 èñïîëüçóþòñÿ êàêñîêðàùåííàÿ çàïèñü âûðàæåíèé (27) è (30). Äè���åðåíöèðîâàíèå �óíêöèè L�1 lnR ïî íåçàâèñèìûìïàðàìåòðàì ïðèâîäèò ê óñëîâèÿìg0 =  px02x03x !z�1 � y2py7y11 �z=2 ;g23 = y3y2 ; g24 = y4y7y2 ;g25 = y5y2y11 ; g26 = y6y7y11 ;g2m = �x03x02�(z�1)=2� y7y11�z=4 : (33)
Âû÷èñëÿåì ìàòðèöó ïëîòíîñòè (19) äëÿ ïðîáíîéâîëíîâîé ÀÔÌ �óíêöèè j AFM i. Èñêëþ÷àåì ïàðà�ìåòðû gi ïðè ïîìîùè ïîäñòàíîâêè (33) è âûðàæàåììàòðèöó ïëîòíîñòè òîëüêî ÷åðåç íåçàâèñèìûå ïàðà�ìåòðû. Òîãäà �1 ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììûäâóõ ñëàãàåìûõ: �1 = �band+�inter, ãäå ïåðâûé ÷ëåíîòâå÷àåò çà äâèæåíèå �åðìèîíà â ïîäçîíàõ Õàááàð�äà, à âòîðîé � çà ïåðåõîäû ìåæäó ïîäçîíàìè. Ïî�ñëå ïðÿìûõ âû÷èñëåíèé, àíàëîãè÷íûõ âû÷èñëåíèÿìâ ÏÌ �àçå, ïîëó÷àåì�band = 4L1L2py4y5xz�1 "� y7y11�z=4 1(x02)z�1g2m ++�y11y7 �z=4 g2m(x03)z�1 #; (34)�inter =2py3xz�1 �� "y(2�z)=47 yz=411 L21g2m + y(2�z)=411 yz=47 L22g�2m(x02x03)(z�1)=2 ++ y(z+2)=47 L21yz=411 g2m � x03(x02)3�(z�1)=2 ++ y(z+2)=411 L22g2myz=47 � x02(x03)3�(z�1)=2#;ãäå ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿL1 = (py2y4 +py3y4 +py5y6 +py4y7 )z�1 ;L2 = (py2y5 +py3y5 +py4y6 +py5y11 )z�1 :Ïîëíóþ ýíåðãèþ �åðìèîíîâ â ÀÔÌ �àçå ìîæíîòàêæå ïðèâåñòè ê �îðìå �óòöâèëëåðà:E = 1L h AFM jH j AFM ih AFM j AFM i = q"AFM0 (m) + xU: (35)630



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000 Îñíîâíîå ñîñòîÿíèå �åðìè-ñèñòåì : : :
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�èñ. 5. Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ �åðìèîíîâ âÀÔÌ �àçå íà îäíîìåðíîé öåïî÷êå: 1 � ðåøåíèå�óòöâèëëåðà [2℄; 2 � äàííàÿ ðàáîòà; 3 � òî÷íîå ðå-øåíèå [4℄Ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ íåêîððåëèðîâàííîãî �åðìèîíà"AFM0 (m) âû÷èñëÿåòñÿ èç ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà(26) è ÿâëÿåòñÿ �óíêöèåé m. Ýòà çàâèñèìîñòü íåÿâ�íî çàäàåòñÿ âûðàæåíèÿìè (26). Ïî ýòîé ïðè÷èíå çíà�÷åíèå ìàòðèöû ïëîòíîñòè äëÿ íåêîððåëèðîâàííûõ�åðìèîíîâ, �01(m), êîòîðîå âõîäèò â �àêòîð ñóæå�íèÿ çîíû, q = �1=�01(m), òàêæå çàâèñèò îò m, è åãîñëåäóåò îïðåäåëÿòü êàê çíà÷åíèå �1 ïðè U = 0 è ïðèíåêîòîðîì �èêñèðîâàííîìm. Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ ìèíèìèçàöèåé ïîëíîé ýíåðãèè(35) ïî ïåðåìåííûì x, y3, y4, y5, y6 è m. Ôóíê�öèÿ (35), íåñìîòðÿ íà íåêîòîðóþ ãðîìîçäêîñòü, îêà�çûâàåòñÿ ãëàäêîé äè��åðåíöèðóåìîé �óíêöèåé áåçîñîáåííîñòåé âíóòðè îáëàñòè îïðåäåëåíèÿ, çàäàííîéâûðàæåíèÿìè (27)�(30). Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ðåçóëü�òàòû ðàñ÷åòà ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îäíîðîä�íîé öåïî÷êè. Â ñëó÷àÿõ ïëîñêîé è ïðîñòîé êóáè÷å�ñêîé ðåøåòîê ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðàêòè�÷åñêè ñîâïàäàåò ñ ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííîãî ñ÷åòà ïîìåòîäó ÂÌÊ.5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ È ÂÛÂÎÄÛÏîëåçíî ñðàâíèòü ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, âûïîëíåííûõ â íàñòîÿùåé ñòà�òüå, ñ ðåçóëüòàòàìè ìåòîäà ÂÌÊ [10; 11℄ (ñì. ðèñ. 2è 5). Â ìåòîäå ÂÌÊ âû÷èñëåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ íàáàçå ïðîáíîé �óíêöèè �óòöâèëëåðà (2), ò. å. íåëî�êàëüíûå êîððåëÿöèè ïðàêòè÷åñêè èãíîðèðóþòñÿ. Âäàííîé ðàáîòå íàéäåíà ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿäëÿ ïðîáíîé �óíêöèè, âêëþ÷àþùåé â ÿâíîì âèäåêîððåëÿöèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé íà ðåøåòêå. Êîððå�ëÿöèè áîëüøåãî ðàäèóñà â íàøåé ìîäåëè ïîä÷èíÿþò�ñÿ ñóïåðïîçèöèîííîé ãèïîòåçå [17℄. Òàêèì îáðàçîì,

ðàçíèöà ýíåðãèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííûõýòèìè äâóìÿ ìåòîäàìè, îáÿçàíà êîðîòêîäåéñòâóþ�ùèì êîððåëÿöèÿì ìåæäó �åðìèîíàìè â îñíîâíîìñîñòîÿíèè. Äëÿ îäíîìåðíîé öåïî÷êè (ðèñ. 2à) ðàçíè�öà â ýíåðãèÿõ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íåçíà÷èòåëüíà, èðåçóëüòàòû ìåòîäà ÂÌÊ íà ðèñóíêå íå ïîêàçàíû. Âñëó÷àÿõ æå ïëîñêîé êâàäðàòíîé è ïðîñòîé êóáè÷å�ñêîé ðåøåòîê â ÏÌ�àçå (ðèñ. 2á, â) âèäíî, ÷òî âáëè�çè UC ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîáíîé âîëíî�âîé �óíêöèè (11) ñóùåñòâåííî íèæå (â äâà-òðè ðà�çà) ïîëó÷åííîé ìåòîäîì ÂÌÊ, ò. å. â ÏÌ �àçå áëèæ�íèé ïîðÿäîê ñèëüíî ïîíèæàåò ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ. Áîëüøîå îòëè÷èå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ äëÿÏÌ �àçû îò ðàçëîæåíèÿ 1=D + 1=D2 [12; 13℄ òàêæåóêàçûâàåò íà òî, ÷òî áëèæíèå êîððåëÿöèè äëÿ 2D- èäàæå äëÿ 3D-ðåøåòîê äîñòàòî÷íî ñèëüíûå, ò. å. ìåòî�äû òåîðèè âîçìóùåíèé çäåñü âðÿä ëè ïðèìåíèìû. ÂÀÔÌ �àçå âëèÿíèå áëèæíåãî ïîðÿäêà ìàëî � ýíåð�ãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïî ìåòîäó ÂÌÊ è ïî ìå�òîäó, ïðåäñòàâëåííîìó âûøå, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäà�þò. �àñõîæäåíèå íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ 1%. Ìîæíîñêàçàòü, ÷òî ÀÔÌ ïîðÿäîê ïðåïÿòñòâóåò âîçíèêíî�âåíèþ áëèæíåãî ïîðÿäêà.Íàìè ïîëó÷åíà ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñè�ñòåìû �åðìèîíîâ â àíàëèòè÷åñêîé �îðìå, à ÷èñ�ëåííûé ðàñ÷åò èñïîëüçóåòñÿ òîëüêî ïðè åå ìèíèìè�çàöèè. Ïîýòîìó â ïðåäëîæåííîì íàìè ìåòîäå íåòíåîïðåäåëåííîñòè, êîòîðàÿ ïðèñóùà êëàñòåðíûì ìå�òîäàì, íàïðèìåð, ìåòîäàì òèïà Ìîíòå-Êàðëî ïðèïåðåõîäå ê ïðåäåëó áîëüøîãî ÷èñëà ÷àñòèö. Ñëåäó�åò òàêæå çàìåòèòü, ÷òî ìåòîä ïñåâäîàíñàìáëÿ Êèêó�÷è ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü êîððåëÿöèè íå òîëüêî ïà�ðû óçëîâ, íî è áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà: òðîéíûå èò. ä. [17; 20℄. Ïðè ýòîì ìîæíî âêëþ÷àòü â ðàññìîòðå�íèå çàìêíóòûå ïóòè íà ðåøåòêå [17; 20℄ è ïîñòåïåííîïðèáëèæàòüñÿ ê ðåàëüíîé ðåøåòêå.Íà ðèñ. 4 âèäíî �îðìèðîâàíèå îáìåííî-êîððå-ëÿöèîííîé äûðêè ïðè óâåëè÷åíèè U . Ïðè U = 0 àí�òèñèììåòðè÷íûå ïî ñïèíó êîððåëÿöèè �åðìèîíîâîòñóòñòâóþò (Ga = 0:5), íî èìåþòñÿ êîððåëÿöèè�åðìèîíîâ îäíîãî ñïèíà (Gs < 0:5), ò. å. èìååòñÿîáìåííàÿ äûðêà äëÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ �åðìè�îíîâ. Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî â äàííîì ìåòîäå îá�ìåííàÿ äûðêà ïðè U = 0 âîçíèêàåò åñòåñòâåííûìïóòåì ïðè ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè îòíîñèòåëüíî ïà�ðàìåòðîâ y�. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðíîñòè ðåøåò�êè îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ äûðêà âîêðóã ýëåêòðî�íà ïîñòåïåííî èñ÷åçàåò è íàøå ðåøåíèå ñòðåìèòñÿ êðåøåíèþ �óòöâèëëåðà. Çàìåòèì, ÷òî êîððåëÿöèîí�íûå �óíêöèè (25) íå îäíîçíà÷íî îïèñûâàþò îñíîâ�íîå ñîñòîÿíèå �åðìè-ñèñòåìû: äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìïîëíûé íàáîð íåçàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ (ñì. ðèñ. 3).631



Þ. Á. Êóäàñîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000Â ïðåäåëå jtj=U � 1 �óíêöèè Gs è Ga ñòðå�ìÿòñÿ ê íåêîòîðîìó ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþ. Òàêîåïîâåäåíèå ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïðè áîëüøèõ U ìî�äåëü Õàááàðäà ñ ïîëîâèííûì çàïîëíåíèåì ñîâïà�äàåò ñ ìîäåëüþ �åéçåíáåðãà äëÿ ñïèíà 1/2, êîòî�ðàÿ ñîäåðæèò òîëüêî îäèí ïàðàìåòð J (= 4t2=U).Åñëè ïåðåä âû÷èñëåíèåì êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéïðèâåñòè ìîäåëü �åéçåíáåðãà ê áåçðàçìåðíîìó âè�äó (H = Phiji SiSj), òî ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíûì, ÷òîGs è Ga äîëæíû áûòü ïîñòîÿííûìè ïðè jtj=U � 1.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â îòëè÷èå îò èçâåñòíîãî ðåøå�íèÿ Õàááàðä-III ÀÔÌ êîððåëÿöèè �åðìèîíîâ â ýòîìïðåäåëå íå èñ÷åçàþò äàæå ïðè îòñóòñòâèè äàëüíåãîïîðÿäêà, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè èññëåäîâà�íèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîäåëè �åéçåíáåðãà [22℄.Äåòàëüíûé àíàëèç ñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîç�áóæäåíèé è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âûõîäèòçà ðàìêè äàííîé ðàáîòû. Òåì íå ìåíåå, îñíîâûâà�ÿñü íà âûâîäàõ ðàáîòû [23℄, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî äëÿ ÏÌ �àçû ý��åêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà áó�äåò ïåðåíîðìèðîâàíà �àêòîðîì q�1, â ÀÔÌ �àçåêâàçè÷àñòè÷íûé ñïåêòð áóäåò ïåðåíîðìèðîâàòüñÿ çàñ÷åò ýòîãî �àêòîðà è îäíîâðåìåííî äå�îðìèðîâàòü�ñÿ ïðè óâåëè÷åíèè ìîìåíòà ïîäðåøåòîê m â ðåçóëü�òàòå èçìåíåíèÿ èñõîäíîãî ñïåêòðà (26).Â çàêëþ÷åíèå êðàòêî îáñóäèì õàðàêòåð ïåðåõîäàìåòàëë�äèýëåêòðèê ïðè T = 0 Ê. Â ÏÌ �àçå ýíåð�ãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êàê �óíêöèÿ U íå èìååòêàêèõ áû òî íè áûëî îñîáåííîñòåé. Ïî ìåðå óâåëè�÷åíèÿ U , ïî-âèäèìîìó, ïðîèñõîäèò íåïðåðûâíîå ñó�æåíèå êâàçè÷àñòè÷íîé çîíû. Àíàëîãè÷íûå ðåçóëü�òàòû áûëè ïîëó÷åíû â äèíàìè÷åñêîé òåîðèè ñðåä�íåãî ïîëÿ [8; 12; 13℄ è ìåòîäîì ÂÌÊ [10; 11℄. Ñ äðó�ãîé ñòîðîíû, ýòîò ñöåíàðèé ðàñõîäèòñÿ ñ ðåøåíèÿìèòèïà Õàááàðä-III, ãäå ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿèìååò îñîáóþ òî÷êó. Ê ñîæàëåíèþ, äîâîëüíî òðóäíîïðîñëåäèòü èçìåíåíèå ñîñòîÿíèÿ ÏÌ �àçû ýêñïåðè�ìåíòàëüíî, ïîñêîëüêó ïðè áîëüøèõ U ýòè èçìåíåíèÿ÷àñòî çàìàñêèðîâàíû ïåðåõîäàìè ïåðâîãî ðîäà òèïàÏÌ ìåòàëë � ÀÔÌ äèýëåêòðèê, êàê, íàïðèìåð, ýòîïðîèñõîäèò â òâåðäîì ðàñòâîðå (V1�xTix)2O3 ïðèT = 0 Ê. Èç òåîðåìû Ëèáà îá îñíîâíîì ñîñòîÿíèèãàìèëüòîíèàíà (1) ñ ïîëîâèííûì çàïîëíåíèåì ñëå�äóåò, ÷òî ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà ïðè T = 0 K âî�îáùå íåâîçìîæåí [24℄. Èíà÷å ãîâîðÿ, òàêèå ïåðåõî�äû íå ÿâëÿþòñÿ ñâîéñòâîì ìîäåëè Õàááàðäà. Â ïî�ñëåäíåå âðåìÿ ïîÿâèëèñü ïðèìåðû ñèëüíîêîððåëè�ðîâàííûõ ñîåäèíåíèé d-ìåòàëëîâ, â êîòîðûõ êâàçè�÷àñòè÷íàÿ çîíà â ÏÌ �àçå ÷ðåçâû÷àéíî óçêàÿ (íà�ïðèìåð, LiV2O4 [25℄). Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò â ïîëü�çó ïðåäëîæåííîãî âûøå ñöåíàðèÿ. Â ðåàëüíûõ âå�ùåñòâàõ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ïåðåõîä ìå�
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