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ÌÎÄÅËÈ ÑÏÈÍÎÂÛÕ ÑÒ�ÓÊÒÓ� Â Sr2RuO4À. À. Îâ÷èííèêîâ *a;b, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà aa Èíñòèòóò õèìè÷åñêîé �èçèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê117977, Ìîñêâà, �îññèÿb Èíñòèòóò �èçèêè êîìïëåêñíûõ ñèñòåì èì. Ì. Ïëàíêà01187, Äðåçäåí, �åðìàíèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 �åâðàëÿ 2002 ã.Â ðàìêàõ ìåòîäà ñðåäíåãî ïîëÿ ïðîâåäåí ðàñ÷åò çîí, ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè è ñïèíîâûõ âîñïðèèì÷èâîñòåéòðåõçîííîé ìîäåëè RuO4 ïëîñêîñòè ðóòèíàòà Sr2RuO4 äëÿ ñîñòîÿíèé ñ ðàçëè÷íûìè ñïèíîâûìè ñòðóê-òóðàìè. Â ÷àñòíîñòè, èçó÷åíî ñïèðàëüíîå ñîñòîÿíèå ñ ¾íåñîèçìåðèìûì¿ âåêòîðîì Q = 2�(1=3; 1=3),îòâå÷àþùèì íåñòèíãó çîí ïðè çàñåëåííîñòè n = 4. Îíî îêàçûâàåòñÿ íèæíèì ïî ýíåðãèè ñðåäè ïðî÷èõ(ïàðà-, �åððî-, àíòè�åððîìàãíèòíûõ è ïåðèîäè÷åñêèõ) ðåøåíèé. Â ñïèðàëüíîì ñîñòîÿíèè ïîìèìî îñíîâ-íûõ �-, �-, -ëèñòîâ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âûÿâëåíû è îáúÿñíåíû òåíåâûå ãðàíèöû Ôåðìè âäîëü ëèíèè�(0; 0) �M(�; 0), íàáëþäàâøèåñÿ ðàíåå â ýêñïåðèìåíòàõ ARPES. Ýòî ìîæåò èçìåíèòü èíòåðïðåòàöèþäàííûõ áåçäèñïåðñèîííûõ ïèêîâ â �îòîýìèññèè, ïðèïèñûâàåìûõ ðàíåå ïîâåðõíîñòíûì ñîñòîÿíèÿì. Ñïè-íîâûå âîñïðèèì÷èâîñòè ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ îáíàðóæèâàþò ïèêè â çàâèñèìîñòè Im�(q; !) ïðè q = Qâ ñîîòâåòñòâèè ñ íàáëþäàåìûì ìàãíèòíûì ïèêîì â íåéòðîííîì ðàññåÿíèè. Îáñóæäàþòñÿ ãèïîòåçà îïðèñóòñòâèè ñïèðàëüíûõ ñòðóêòóð ñ q = Q â íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè Sr2RuO4 è ñïîñîáû åå ïðîâåðêè.PACS: 71.10.Fd, 71.27.+a, 71.10.Hf1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎäíîñëîéíûé êâàçèäâóìåðíûé ðóòèíàò ïðèâëå�êàåò âíèìàíèå êàê ñâåðõïðîâîäíèê (T � 1 K) ñ âîç�ìîæíûì òðèïëåòíûì òèïîì ñïàðèâàíèÿ [1�3℄. Àð�ãóìåíòàìè â ïîëüçó òðèïëåòíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòèñëóæàò ïîâåäåíèå íàéòîâñêîãî ñäâèãà [4, 5℄ è âîç�ìîæíàÿ ðîëü â ñâåðõïðîâîäÿùåì ïåðåõîäå �åððî�ìàãíèòíûõ �ëóêòóàöèé. Ïîñëåäíèå ïðåäïîëàãàþò�ñÿ ïî àíàëîãèè ñ �åððîìàãíåòèçìîì ðîäèòåëüñêî�ãî êóáè÷åñêîãî ïåðîâñêèòà SrRuO3. Îïðåäåëåíèå òè�ïà è ìåõàíèçìà ñïàðèâàíèÿ íàïðÿìóþ çàâèñÿò îòïîíèìàíèÿ ýëåêòðîííîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð íîð�ìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñòðîåíèå çîí è ñâîéñòâà ìàã�íèòíûõ �ëóêòóàöèé Sr2RuO4 èññëåäîâàëèñü â [6�8℄.Îäíà èç îñîáåííîñòåé ðóòèíàòîâ � çàâèñèìîñòüèõ ñâîéñòâ îò ñîñòàâà ñîåäèíåíèÿ. Òàê, çàìåùåí�íûå àíàëîãè Ca2�xSrxRuO4 õàðàêòåðèçóþòñÿ î÷åíüñëîæíîé ìàãíèòíîé �àçîâîé äèàãðàììîé, óïðàâëÿ�åìîé ñòðóêòóðíûìè èñêàæåíèÿìè ðåøåòêè è âêëþ�÷àþùåé �àçû ïàðàìàãíèòíîãî (PM) èëè �åððîìàã�*E-mail: aovhin�mpipks-dresden.mpg.de

íèòíîãî (FM) ìåòàëëà èëè àíòè�åððîìàãíèòíîãî(AFM) äèýëåêòðèêà [9�11℄.Â îòëè÷èå îò çàìåùåííûõ ñîåäèíåíèé, ðåøåòêàèñõîäíîãî Sr2RuO4 îñòàåòñÿ íåèñêàæåííîé. Â èçìå�ðåíèÿõ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ íà íåì áû�ëè îáíàðóæåíû íåñîèçìåðèìûå ìàãíèòíûå �ëóê-òóàöèè ñ êâàçèèìïóëüñîì Q / (0:3; 0:3; 1) (â åäè�íèöàõ (2�=a; 2�=a; 2�=)) [12℄. Â ñëàáîçàìåùåííîìñîåäèíåíèè Sr2Ru1�xTixO4 äèíàìè÷åñêèå �ëóêòóà�öèè ñ òåì æå Q ñìåíÿþòñÿ ñòàòè÷åñêèì íåñîèçìåðè�ìûì ïîðÿäêîì ñ òåì æå Q [13℄. Ïîëîæåíèå ïèêîâìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè Im�(q; !) â Sr2RuO4ñâÿçûâàþò ñî ñòðóêòóðîé âàëåíòíûõ çîí [6, 7℄. Àèìåííî, äëÿ êâàçèîäíîìåðíûõ çîí dxz è dyz ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè õàðàêòåðèçóåòñÿ íåñòèíãîì ñ êâàçèèì�ïóëüñîì Q = (0:3; 0:3; qz), ò. å. íàëè÷èåì ïàðàëëåëü�íûõ ó÷àñòêîâ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè, ñîâìåùàåìûõïðè ñäâèãå k ! k + Q. Â òî æå âðåìÿ áîëüøèå âå�ëè÷èíû îäíîðîäíîé ñòàòè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè èòåïëîåìêîñòè [14, 15℄, à òàêæå áîëüøîå îòíîøåíèåU=t îäíîöåíòðîâîãî îòòàëêèâàíèÿ ê øèðèíàì çîíïîäõîäÿùèõ ìîäåëåé [7, 8℄ óêàçûâàþò íà ñèëüíûåýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ.101



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002Ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ïîäõîäû ê îïèñàíèþìàãíèòíûõ è ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ êîððåëèðîâàí�íûõ ñèñòåì â óñëîâèÿõ íåñòèíãà. Â îäíîì èç íèõèñõîäíûì ñëóæèò íóëåâàÿ ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷è�âîñòü Ëèíäõàðäà �0(q; !). Íåñòèíã ïðè íåêîòîðîìq = Q ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ìàêñèìóìà â çàâè�ñèìîñòè �00(q; !) ïðè ! ! 0 è q ! Q. Âåêòî�ðû íåñòèíãà íóëåâûõ ýëåêòðîííûõ çîí Q = (�; �)â êóïðàòàõ èëè Q = (2�=3; 2�=3) â Sr2RuO4 äåé�ñòâèòåëüíî îòâå÷àþò íàáëþäàåìûì ïèêàì íèçêî÷à�ñòîòíîãî ïîãëîùåíèÿ �00(q; !) â íèõ. Îäíàêî âû÷èñ�ëåííûå ñ ïîìîùüþ �0 àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ èíòå�ãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè íà ïîðÿäîê îòëè÷àþòñÿ îòíàáëþäàåìûõ â òàêèõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñî�åäèíåíèÿõ, êàê êóïðàòû è ðóòèíàòû. Ïðîòèâîðå÷èåóñòðàíÿåòñÿ ïåðåíîðìèðîâêîé âîñïðèèì÷èâîñòè òè�ïà �(q; !) = �0=[1�J(q)�0℄ èëè �(q; !) = �0=[1�U�0℄îáìåííûì èëè îäíîöåòðîâûì âçàèìîäåéñòâèåì ât�J-ìîäåëè ëèáî ìîäåëè Õàááàðäà [16, 17℄. Ïåðåíîð�ìèðîâêà ïîçâîëÿåò îïèñàòü áîëüøóþ ïëîòíîñòü íèç�êî÷àñòîòíûõ âîçáóæäåíèé è áîëüøóþ âîñïðèèì÷è�âîñòü òîëüêî ïðè ìàëîñòè çíàìåíàòåëåé â �, ò. å. âñèòóàöèè, áëèçêîé ê íåóñòîé÷èâîñòè êîððåëèðîâàí�íîé ñèñòåìû ïî îòíîøåíèþ ê âîçíèêíîâåíèþ ñïèíî�âîé ñòðóêòóðû ñ äàííûì q. Íî òîãäà ñàìà ïðîöåäóðàïåðåíîðìèðîâêè íà îñíîâå íóëåâîãî ñïåêòðà ìîæåòñòàòü íåñîñòîÿòåëüíîé.Äðóãîé ñïîñîá îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûâ óñëîâèÿõ íåñòèíãà ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè ìåòîäàñðåäíåãî ïîëÿ, â êîòîðîì èçíà÷àëüíî çàëîæåíà êîí�êðåòíàÿ ñïèíîâàÿ ñòðóêòóðà, óñòðàíÿþùàÿ âûçâàí�íóþ íåñòèíãîì íåóñòîé÷èâîñòü. Òàêîé ïîäõîä ìîæåòâûÿâèòü ðåàëüíûé ìåõàíèçì ïåðåíîðìèðîâêè çîíñèëüíîêîððåëèðîâàííîé ñèñòåìû. Â ïðèìåíåíèè êêóïðàòàì òàêîé ïîäõîä îòâå÷àåò ðàññìîòðåíèþ àíòè��åððîìàãíèòíûõ èëè ñïèðàëüíûõ ñïèíîâûõ ñòðóê�òóð â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ [18�20℄. Ïðèýòîì âûòåêàþùèé èç îäíîðîäíûõ ðåøåíèé ïî ìåòî�äó ñðåäíåãî ïîëÿ ñïèíîâûé ïîðÿäîê ðàññìàòðèâàåò�ñÿ ñêîðåå êàê ëîêàëüíûé. Íàëè÷èå ñïèíîâîãî ìîìåí�òà dn = hSni, ëîêàëèçîâàííîãî íà óçëå n, ñíèæàåò îä�íîöåíòðîâóþ ýíåðãèþ. Îïðåäåëåííîå âûñòðàèâàíèåëîêàëüíûõ ñïèíîâ â óñëîâèÿõ íåñòèíãà, ñíèìàÿ âû�ðîæäåíèå, äàåò äîïîëíèòåëüíûé âûèãðûø ýíåðãèè.�ëàâíûå ÷åðòû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñîåäèíåíèÿSr2RuO4, ïîëó÷åííûå êàê èç íàáëþäåíèé ìàãíèò�íûõ êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé [21, 22℄, òàê è èç �î�òîýìèññèîííûõ èçìåðåíèé (ARPES) [23�26℄, âî ìíî�ãîì âîñïðîèçâîäÿòñÿ òðåõçîííîé ìîäåëüþ, ïðåäëî�æåííîé â [6�8℄, è ðàñ÷åòàìè çîííîé ñòðóêòóðûâ LDA-ïðèáëèæåíèè [27, 28℄. Îäíàêî â äàííûõARPES êðîìå îñíîâíûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè ïðîÿâ�

ëÿåòñÿ è ÷åòêî âûðàæåííàÿ ñòðóêòóðà òåíåâûõ ãðà�íèö Ôåðìè, îáÿçàííûõ ñâîèì ïðîèñõîæäåíèåì ïðî�öåññàì ïåðåáðîñà. Â ÷àñòíîñòè, çàãàäêîé îñòàåòñÿíàáëþäàåìûé â ýêñïåðèìåíòàõ ARPES ðåçêèé áåç�äèñïåðñèîííûé ïèê [26℄, îòâå÷àþùèé òåíåâîé ãðà�íèöå Ôåðìè âäîëü ëèíèé �(0; 0)�M(�; �). Â [26℄ îíïðèïèñûâàåòñÿ ïîâåðõíîñòíûì ñîñòîÿíèÿì, âîçíèêà�þùèì â èñêàæåííîé ðåøåòêå ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ.Òåíåâûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ìîãóò óêàçûâàòü íà íà�ëè÷èå ïåðèîäè÷åñêèõ ñïèíîâûõ ñòðóêòóð èëè èñêà�æåíèé ðåøåòêè.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ïðî�ÿâëåíèÿ ñïèíîâûõ ñòðóêòóð, â ÷àñòíîñòè ñ íåñîèç�ìåðèìûì ïîðÿäêîì, â �îðìå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, âñòðóêòóðå òåíåâûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè è â ìàãíèò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè òðåõçîííîé ìîäåëè Sr2RuO4.�àñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ.Â ÷àñòíîñòè, ñòàâèòñÿ âîïðîñ î âîçìîæíîì îáúåì�íîì ïðîèñõîæäåíèè áåçäèñïåðñèîííîãî ïèêà âäîëüëèíèé � �M èìïóëüñíîãî ïðîñòðàíñòâà. Îáñóæäà�åòñÿ ãèïîòåçà î ñïèðàëüíîì ñïèíîâîì ïîðÿäêå ñ íåñî�èçìåðèìûì èìïóëüñîì Q = 2�(1=3; 1=3). Ìû îñòàâ�ëÿåì çäåñü ïðèâû÷íûé, íî íåòî÷íûé òåðìèí ¾íåñî�èçìåðèìûé¿, õîòÿ äëÿ äàííîé ñòðóêòóðû ñ ïåðèî�äîì êðàòíûì ïåðèîäó ðåøåòêè áîëåå âåðíûì áûëîáû íàçâàíèå ¾äðîáíûé êâàçèèìïóëüñ¿. Òàêîå ñðàâ�íèòåëüíîå èññëåäîâàíèå ìîæåò áûòü ïîëåçíûì äëÿâûÿâëåíèÿ òåõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð, êîòîðûå â äè�íàìè÷åñêîì èëè ñòàòè÷åñêîì ðåæèìå ìîãóò ïðèñóò�ñòâîâàòü â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ðóòèíàòà Sr2RuO4.2. Ò�ÅÕÇÎÍÍÀß ÌÎÄÅËÜ ÏËÎÑÊÎÑÒÈRuO4Â ïðèáëèæåííîé èîííîé ìîäåëè RuO4 == Ru4+(d4)(O2�)4 ÷åòûðå ýëåêòðîíà çàíèìàþòòðè íèæíèõ d-îðáèòàëè dxy, dxz , dyz â ïîëåt2g-ñèììåòðèè, ñîçäàâàåìîì èîíàìè êèñëîðî�äà [1, 2℄. Íà îñíîâå ýòèõ îðáèò ñ ó÷àñòèåì p�-îðáèòêèñëîðîäà âîçíèêàþò òðè âàëåíòíûå çîíû ñ ñóì�ìàðíîé çàñåëåííîñòüþ ÷åòûðå ýëåêòðîíà íà óçåëðåøåòêè. Â ïðåäëîæåííûõ ðàíåå ìîäåëÿõ ñèëüíîéñâÿçè [6�8℄ óçåëüíûå ñîñòîÿíèÿ è ñîîòâåòñòâóþùèåîïåðàòîðû ðîæäåíèÿ y��n (� = 1; 2; 3) îòíîñÿòñÿê êîìáèíàöèÿì Âàíüå d�p� ñîîòâåòñòâóþùèõ çîí�; �;  ñ ñèììåòðèåé ñîîòâåòñòâåííî xz, yz, xyîðáèò d. �àìèëüòîíèàí ìîäåëè èìååò âèä [8℄H =X�;� Xk ��ky��k��k + T12+102



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002 Ìîäåëè ñïèíîâûõ ñòðóêòóð â Sr2RuO4+Xn;� 8<:Un"�nn#�n + (2U1 � J) X�0 6=� 14n�nn�0n��J X�0 6=� S�nS�0n9=; : (1)Çäåñü n��n, n�n = n�"n + n�#n, S�n � îïåðàòîðû çà�ñåëåííîñòè è ñïèíà ñîîòâåòñòâóþùèõ îðáèò �; �; (� = 1; 2; 3). Áåç ó÷åòà ìåæçîííîãî ïðûæêîâîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ ýíåðãèè íóëåâûõ çîí ðàâíû�0�k = �t�0 � 2t�x os kx � 2t�y os ky ++ 4t�xy os kx os ky : (2)Äëÿ âåëè÷èí t�0 è èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà ìåæäó ñîñåä�íèìè è ñëåäóþùèìè ñîñåäíèìè öåíòðàìè èñïîëüçî�âàëèñü çíà÷åíèÿ (â ýÂ), íàéäåííûå â [8℄:ft0; tx; ty; txyg == ( f0:24; 0:31(0:045); 0:045(0:31); 0:01gf0:50; 0:44; 0:44; 0:14g (3)ñîîòâåòñòâåííî äëÿ çîí �(�) è  (� = 1(2); 3).Äëÿ ïàðàìåòðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ áðàëèñü çíà÷åíèÿ{U , U1 = U � 2J , Jg = f1:2 ýÂ, 0.8 ýÂ, 0.2 ýÂg. Ýòèïàðàìåòðû îïðåäåëÿþòñÿ âíóòðèàòîìíûìè êóëîíîâ�ñêèìè è îáìåííûìè èíòåãðàëàìè, ñâÿçàííûìè ñîîò�íîøåíèåì, âûòåêàþùèì èç ïðàâèë �àêà [8℄. Îïåðà�òîð ìåæçîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ T�� â (1) (ïðûæêèïî äèàãîíàëè ñî ñìåíîé òèïà îðáèòû) èìååò âèäT�� =Xk;� 4t�� sin kx sin ky(y�1k�2k +H..): (4)Äëÿ íåèñêàæåííîé ðåøåòêè òîëüêî òàêîå âçàèìî�äåéñòâèå ðàçðåøåíî ñèììåòðèåé (â èñêàæåííîé ðå�øåòêå ïðè ÷åðåäóþùèõñÿ ïîâîðîòàõ îêòàýäðîâ, êàêâ Ca2RuO4, ïðûæêè ìåæäó ñîñåäÿìè òàêæå âíî�ñÿò âêëàä â ìåæçîííîå âçàèìîäåéñòâèå). Îæèäàåò�ñÿ, ÷òî ïàðàìåòð t�� ìàë, ïîðÿäêà 0.01 ýÂ.Ïðèâåäåì ñõåìó âûâîäà óðàâíåíèé ñðåäíåãî ïîëÿäëÿ ñîñòîÿíèé ñ îïðåäåëåííûì ïîðÿäêîì ëîêàëüíûõñïèíîâ hSni. Â ïðåíåáðåæåíèè ñïèí-îðáèòàëüíûìâçàèìîäåéñòâèåì ¾ñïèíîâàÿ¿ ñèñòåìà êîîðäèíàò,îïðåäåëÿþùàÿ îñü êâàíòîâàíèÿ ñïèíîâ, íå ñâÿçàíàñ ñèñòåìîé êîîðäèíàò ðåøåòêè ñ îñüþ z âäîëü -îñèêðèñòàëëà. Îäíàêî äëÿ ïðîñòîòû èçëîæåíèÿ ñ÷èòà�åì ýòè ñèñòåìû êîîðäèíàò ñîâïàäàþùèìè, èìåÿ âîç�ìîæíîñòü âîññòàíîâèòü èõ ðàçëè÷èå â êîíå÷íîì ðå�çóëüòàòå. Ñ òàêîé îãîâîðêîé âûáåðåì ñëåäóþùóþîðèåíòàöèþ ñðåäíèõ ñïèíîâ:hS�ni = d� [ex osQn+ ey sinQn℄: (5)

Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñïèðàëüíûõ (SP), FM- èAFM-ñîñòîÿíèé âåêòîð Q ðàâåí ñîîòâåòñòâåííîQ = 2��13 ; 13�� SP; Q = (0; 0) � FM;Q = (�; �) � AFM: (6)Ïðè òàêîì âûáîðå îñåé êâàíòîâàíèÿ óðàâíåíèÿ ñðåä�íåãî ïîëÿ èìåþò îäèíàêîâûé âèä äëÿ âñåõ òðåõ ñî�ñòîÿíèé, ðàçëè÷àÿñü òîëüêî âåêòîðîì ñïèðàëüíîñòè.Â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ âîëíîâàÿ�óíêöèÿ�Q îïðåäåëÿåòñÿ çàñåëåíèåì ñîáñòâåííûõ ýëåêòðîí�íûõ ñîñòîÿíèé by�k ëèíåàðèçîâàííîãî ãàìèëüòîíèà�íà Hlin: [Hlin; by�k℄ = E�kby�k;by�k = ayi�kSi��(k); � = 1; : : : ; 6;i = 1; 2; � = 1; 2; 3: (7)Íàáîð áàçèñíûõ îïåðàòîðîâ ayi�k îïðåäåëåí êàêayi�k = fay1�k; ay2�kg = fy"�k; y#�;k+Qg: (8)Èíäåêñ � = 1; 2; 3 îòâå÷àåò çîíàì �; �; ; i = 1; 2 ïðî�åêöèÿì ñïèíîâ.Ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ïî ñîñòîÿíèþ �Q â ðàñ÷åòå íàîäèí óçåë ðåøåòêè ðàâíà�H( �T ; d� ; r�) = �T +HU (r� ; d�);HU =X� 8<:U(r2��d2�)+ X�0 6=� [U2r�r�0�Jd�d�0 ℄9=; : (9)Çäåñü U2 = 2U � 5J . Ýíåðãèÿ (9) ÿâëÿåòñÿ �óíê�öèåé îäíîýëåêòðîííûõ ñðåäíèõ (ñðåäíåé ïëîòíîñòè,ëîêàëüíîãî ñïèíà è êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè íà îäèíóçåë), êîòîðûå â áàçèñå (8) èìåþò âèär� = 12N Xi=1;2Xk hayi�kai�ki;d� = 12N Xi=1;2Xk hayi�ka3�i;�;ki;�T = 1N Xk [��khay1�ka1�ki+ ��;k+Qhay2�ka2�ki℄: (10)Ëèíåàðèçîâàííûé ãàìèëüòîíèàí ñðåäíåãî ïîëÿ ðà�âåí Ĥlin = T̂ + � �H�r� r̂� + � �H�d� d̂� =Xk ĥk;ĥk = hi�;j�0ayi�kaj�0k: (11)Çäåñü r̂� ; d̂� ; T̂ � îïåðàòîðû, îòâå÷àþùèå ñðåäíèì(10), à âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèö hi�;j�0 âûòåêàþò èç103



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002�îðìóë (10), (11). Ñîáñòâåííûå îïåðàòîðû by�k â (7)îïðåäåëÿþòñÿ äèàãîíàëèçàöèåé h(k):hi�;j�0 (k)Sj�0� = Si��E�(k): (12)Âåëè÷èíû (10), â ñâîþ î÷åðåäü, íàõîäÿòñÿ ïîäñòà�íîâêîé â (10) âûðàæåíèéhayi�kaj�0ki =X� Si��(k)S�j�0�(k)f(E�k � �): (13)Çäåñü f � �åðìèåâñêàÿ �óíêöèÿ, E�k � ñîáñòâåí�íûå ýíåðãèè ãàìèëüòîíèàíà hk. Õèìè÷åñêèé ïîòåí�öèàë � íàõîäèòñÿ èç óñëîâèÿ 2P� r� = 4. Çàìåòèì,÷òî ïðè t�� = 0, ò. å. â îòñóòñòâèå ïðûæêîâîé ñâÿçèìåæäó îðáèòàìè � è �, ìàòðèöà Si�� �àêòîðèçóåò�ñÿ, òàê ÷òî êàæäîå îäíîýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå by�k,� = ~�+ 2(� � 1), ~� = 1; 2, îòíîñèòñÿ ê îïðåäåëåííîéçîíå �. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåì ñàìîñîãëàñîâàííîåðåøåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ êàæäîãî èç ïåðå÷èñëåí�íûõ â (5), (6) òèïîâ ñïèíîâîãî ïîðÿäêà.Ïîìèìî ñîñòîÿíèé (5), (6) áûë ïðîâåäåí ïîèñêñîñòîÿíèé ñðåäíåãî ïîëÿ ñ âîëíàìè çàðÿäîâîé èñïèíîâîé ïëîòíîñòåé, îáëàäàþùèõ ïåðèîäîì, ðàâ�íûì òðåì ïîñòîÿííûì ðåøåòêè êàê ïî x-, òàê è ïîy-íàïðàâëåíèþ è ñèììåòðèåé C4v (ñì. íèæå ðèñ. 8).Òàêèå ñòðóêòóðû, êàê è ñïèðàëüíîå ñîñòîÿíèå ñQ = 2�(1=3; 1=3), ñíèìàþò âûðîæäåíèå óðîâíåé,îáÿçàííîå íåñòèíãó ïðè çàñåëåííîñòè n = 4=3 äëÿêàæäîé çîíû. Öåíòðû ÷åòûðåõ ñîðòîâ (l = 1; : : : ; 4)õàðàêòåðèçóþòñÿ ïëîòíîñòÿìè è âåëè÷èíàìè ëî�êàëüíûõ ñïèíîâ r�l; d�l êàæäîé èç îðáèò � (äëÿ çîíû óçëû âòîðîãî è òðåòüåãî ñîðòîâ ýêâèâàëåíòíû).Âåêòîðû ëîêàëüíûõ ñïèíîâ ïðåäïîëàãàëèñü êîëëè�íåàðíûìè hS�ni = d�(l)ez è ïîèñê ñàìîñîãëàñîâàí�íîãî ðåøåíèÿ ïî ìåòîäó ñðåäíåãî ïîëÿ ïðîâîäèë�ñÿ äëÿ áëî÷íî-�åððîìàãíèòíîé (BFM) èëè áëî÷�íî-àíòè�åððîìàãíèòíîé (BAFM) ñòðóêòóðû:hS(nx + 3m;ny + 3m0)i = �m+m0hS(nx; ny)iñîîòâåòñòâåííî ñ � = +1 èëè � = �1. Óðàâíåíèÿñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ äàííûõ ñòðóêòóð îáñóæäàþòñÿâ Ïðèëîæåíèè. Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óäàëîñüíàéòè òîëüêî äëÿ BAFM-ñòðóêòóðû ñ � = �1. Îíàñîäåðæèò 18 óçëîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå è ñîñòîèòèç ïî÷òè �åðîìàãíèòíûõ áëîêîâ 3 � 3 ñ ïðîòèâîïî�ëîæíîé îðèåíòàöèåé ñïèíîâ ñîñåäíèõ áëîêîâ.Èññëåäîâàíèå îñíîâíûõ è òåíåâûõ ïîâåðõíîñòåéÔåðìè êàæäîé èç çîí âêëþ÷àëî ðàñ÷åò èíòåíñèâ�íîñòåé A(k; !)j!=0, ñ êîòîðîé ýòè ïîâåðõíîñòè Ôåð�

ìè ïðîÿâëÿþòñÿ â �îòîýìèññèè. Íåîáõîäèìûå ñïåê�òðàëüíûå �óíêöèè ðàâíûA(k!) = 1Z X�;m;n jhmj�kjnij2 �� e��EnÆ(! �En +Em � �); (14)ãäå Z � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà, jni, jmi � ñîñòîÿíèÿâñåé ñèñòåìû. Â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ ñ ó÷å�òîì îïðåäåëåíèÿ áàçèñà (8) ïîëó÷àåìA(k!) =X� A�(k!); (15)A"(k!) =X�;� jS1��(k; !)j2~Æ(E�(k)� �� !);A#(k!) =X�;� jS2��(k �Q;!)j2 �� ~Æ(E�(k �Q)� �� !): (16)ÇäåñüE�(k)� îäíîýëåêòðîííûå ýíåðãèè, Si�� � ìàò�ðèöà êîý��èöèåíòîâ â âûðàæåíèè äëÿ ñîáñòâåííûõîïåðàòîðîâ (7) â áàçèñå (8). �àñ÷åò A(k; !) ïðîâî�äèëñÿ ñ çàìåíîé Æ-�óíêöèè íà ðàçìûòóþ �óíêöèþîäíîãî èç äâóõ âèäîâ:Æ(�)! ~Æ(�) = 14 h�2(�=2);Æ(�)! ~Æ(�) = 1� �2 + 2ñ øèðèíîé �! � .Äâóìåðíûé îáðàç �óíêöèè A(kx; ky; ! = 0) íàïëîñêîñòè kx; ky äàåò íåïîñðåäñòâåííîå ïðåäñòàâëå�íèå î âñåõ ëèñòàõ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè òðåõ çîí èèíòåíñèâíîñòÿõ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïèêîâ â �îòîýìèñ�ñèè. Àíàëîãè÷íàÿ äâóìåðíàÿ êàðòà~A(s; !) = A(kx(s); ky(s); !)äàåò ïðåäñòàâëåíèå î äèñïåðñèè çîí ïðè èçìåíå�íèè k âäîëü ïàðàìåòðè÷åñêè çàäàííîãî êîíòóðàk(s) = fkx(s); ky(s)g íà �àçîâîé ïëîñêîñòè.3. ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÔÅ�ÌÈ È ÄÈÑÏÅ�ÑÈßÇÎÍÂ òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ñðåäíåé ýíåðãèè(íà îäèí óçåë), îòíîøåíèÿ ïëîòíîñòåé è âåëè÷èíûëîêàëüíûõ ñïèíîâ íà îðáèòàõ �; �;  äëÿ ñïèðàëü�íîãî ñîñòîÿíèÿ (5), (6), à òàêæå äëÿ BAFM-, FM-,AFM- è PM-ñîñòîÿíèé ìîäåëè ñ ïàðàìåòðàìè (3) è104



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002 Ìîäåëè ñïèíîâûõ ñòðóêòóð â Sr2RuO4Òàáëèöà 1. Ñðåäíèå ýíåðãèè, îòíîøåíèÿçàñåëåííîñòåé çîí, âåëè÷èíû ëîêàëüíûõ ìîìåí-òîâ äëÿ ðàçíûõ ñòðóêòóð: ñïèðàëüíîé, áëî÷íî-àíòè�åððîìàãíèòíîé, �åððîìàãíèòíîé, àíòè�åð-ðîìàãíèòíîé, ïàðàìàãíèòíîé. Ñîñòîÿíèÿ ïåðå÷èñ-ëåíû â ïîðÿäêå óâåëè÷åíèÿ èõ ýíåðãèéSP BAFM FM AFM PM�H, ýÂ 2.708 2.7104 2.7469 2.7552 2.75702r�=r 1.935 1.4�3.2 2.15 2.137 2.04d�(= d�) 0.234 0.17�0.34 0.254 0.078 0d 0.160 0.11�0.20 0.181 0.093 0t�� = 0�0.03. Ñîñòîÿíèÿ ðàñïîëîæåíû â ïîðÿäêå âîç�ðàñòàíèÿ èõ ýíåðãèé.Íèæíèìè ïî ýíåðãèè îêàçûâàþòñÿ ñïèðàëüíîå èïåðèîäè÷åñêîå (BAFM) ñîñòîÿíèÿ. Îáà èìåþò ïåðè�îä, îòâå÷àþùèé íåñòèíãó çîí ïðè n = 4. Ñóììàðíûåñïèíîâûå ìîìåíòû hSti =P� d� � 0:6 äëÿ òðåõ íèæ�íèõ ñîñòîÿíèé áëèçêè.Ïðè îòíîñèòåëüíîé áëèçîñòè ýíåðãèé ñîñòîÿíèÿèìåþò ñîâåðøåííî ðàçëè÷íóþ ñòðóêòóðó ïîâåðõíî�ñòåé Ôåðìè. Ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ðàçíûõ ñòðóêòóð,ò. å. îáðàçû �óíêöèé A(kx; ky; ! = 0), ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 1�3. Äëÿ PM-ñîñòîÿíèÿ èìååò ìåñòî èçâåñò�íàÿ [6�8℄ êàðòèíà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè (ðèñ. 1): êâà�çèîäíîìåðíûå ëèñòû ïðè kx(y) = �2�=3 îòâå÷àþò�- è �-çîíàì è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ýëåêòðîííîãî òè�ïà � -çîíå. Ïðè t�� 6= 0 ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ�- è �-çîí ðàñùåïëÿþòñÿ â òî÷êå èõ ïåðåñå÷åíèÿ,â ðåçóëüòàòå ÷åãî âîçíèêàþò äâå ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè ýëåêòðîííîãî òèïà è îäíà � äûðî÷íîãî òèïà. Èõïàðàìåòðû (îõâàòûâàåìûå èìè ïëîùàäè) íàõîäÿò�ñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ õàðàêòåðèñòèêàìè, âîññòà�íàâëèâàåìûìè èç èçìåðåíèé ìàãíèòíûõ êâàíòîâûõîñöèëëÿöèé ý��åêòà äå �ààçà�âàí Àëü�åíà [21, 22℄.Áëèçêàÿ êàðòèíà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ïîëó÷åíà â �î�òîýìèññèîííûõ èçìåðåíèÿõ (ARPES) äëÿ îáðàçöîâïðè öèêëè÷åñêîì èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû â ïðåäå�ëàõ 10�200 K [26℄. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî òàêàÿ ïðîöåäó�ðà ïðåïÿòñòâóåò îáðàçîâàíèþ ïîâåðõíîñòíûõ èëèîáúåìíûõ ñóïåðñòðóêòóð RuO4-ïëîñêîñòåé. Îòêëî�íåíèå ïàðàìåòðîâ ìîäåëè îò ñòàíäàðòíûõ (3) ìåíÿåòïîâåðõíîñòü Ôåðìè. Íàïðèìåð, óâåëè÷åíèå t�� ðàç�äâèãàåò ïîâåðõíîñòè Ôåðìè çîí �; � â îáëàñòè èõêâàçèïåðåñå÷åíèÿ, à èçìåíåíèå ðàçíîñòè t0 � t�(�)0ìåíÿåò îòíîñèòåëüíîå ðàñïîëîæåíèå ëèñòîâ �(�) è-çîí (ñì. ðèñ. 1).Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ

FM- è AFM-ñîñòîÿíèé. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ îíè ñèëüíîîòëè÷àþòñÿ îò ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè PM-ñîñòîÿíèÿ.Äëÿ FM-ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 2) èìååò ìåñòî äâîéíîé íà�áîð ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè äëÿ çîí ñî ñïèíàìè � = "èëè #, çîíû ñ ìèíèìàëüíûì è ìàêñèìàëüíûì çàñåëå�íèåì ðàçëè÷àþòñÿ. Çäåñü ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îòíî�ñÿòñÿ ê �åððîìàãíèòíûì ñîñòîÿíèÿì â íåèñêàæåí�íîé ðåøåòêå, õîòÿ FM-ñîñòîÿíèÿ, íàáëþäàåìûå â çà�ìåùåííîì ñîåäèíåíèè Ca2�xSrxRuO4 [9, 10℄, îòâå�÷àþò ðåøåòêå ñ ÷åðåäóþùèìèñÿ ïîâîðîòàìè îêòà�ýäðîâ RuO4. Äëÿ AFM-ñîñòîÿíèé ïîâåðõíîñòü Ôåð�ìè -çîíû èìååò õàðàêòåðíûé âèä êàðìàíîâ, çíà�êîìûé ïî äûðî÷íûì êàðìàíàì â ìîäåëÿõ êóïðà�òîâ. �àçëè÷èå â òîì, ÷òî òåíåâàÿ ÷àñòü êàðìàíàîáðàùåíà òåïåðü ê öåíòðó �(0; 0) çîíû Áðèëëþ�ýíà, à íå ê òî÷êå Y (�; �), â ñèëó òîãî ÷òî çà�ñåëåíèå çîíû n > 1. Èç-çà ìàãíèòíîãî óäâîå�íèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â AFM-ñîñòîÿíèè ó çîí�; � êðîìå îñíîâíûõ ëèñòîâ âîçíèêàþò òàêæå òåíå�âûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ÿâëÿþùèåñÿ îòðàæåíèåìîñíîâíûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè îòíîñèòåëüíî ëèíèékx � ky = ��. Çàìåòèì, ÷òî òàêèå îòðàæåííûå òå�íåâûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äåéñòâèòåëüíî íàáëþäà�þòñÿ â ARPES-ñïåêòðàõ Sr2RuO4 [26℄. Îäíàêî ïðî-èñõîæäåíèå èõ ìîæåò ñâÿçûâàòüñÿ íå òîëüêî ñ îáú�åìíîé ñïèíîâîé AFM-ñòðóêòóðîé, íî è ñ ðåøåòî÷�íîé ïåðåñòðîéêîé ïîâåðõíîñòíûõ ñëîåâ ñ óäâîåíè�åì ÿ÷åéêè äî ðàçìåðà p2 � p2 èëè ñ ïîâåðõíîñò�íûì àíòè�åððîìàãíåòèçìîì. Íàïðèìåð, â [26℄ èñ�êàæåíèå ðåøåòêè è �åððîìàãíåòèçì ïîâåðõíîñòíûõñëîåâ ïðåäïîëàãàëèñü â ñâÿçè ñ èíòåðïðåòàöèåé áåç�äèñïåðñèîííûõ çîí (ñì. îáñóæäåíèå íèæå).Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñïè�ðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ Q = (2�=3; 2�=3). Îòìåòèìòðè îñîáåííîñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñïèðàëüíîãî ñî�ñòîÿíèÿ: 1) ïîÿâëåíèå òåíåâûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåð�ìè âäîëü ëèíèé kx = 0 èëè ky = 0 êàê ðàç â ìå�ñòàõ ðàñïîëîæåíèÿ íàáëþäàåìûõ áåçäèñïåðñèîííûõïèêîâ â �îòîýìèññèè; 2) ðàçëè÷íûå îáðàçû ñïåê�òðàëüíûõ �óíêöèé (16), îòíîñÿùèõñÿ ê ðàçíûì ïî�ëÿðèçàöèÿì ñïèíà è âíîñÿùèõ âêëàäû â ñóììàð�íóþ èíòåíñèâíîñòü �îòîýìèññèè; 3) îñòàòî÷íûå òå�íåâûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè -çîíû â íàïðàâëåíèè,ïåðïåíäèêóëÿðíîì âåêòîðó ñïèðàëüíîñòè. Îíè ñî�õðàíÿþò âèä ýëåêòðîííûõ êàðìàíîâ, àíàëîãè÷íûõêàðìàíàì AFM-ñîñòîÿíèÿ, íî ñäâèíóòûõ íà �Q=2äëÿ A"(#)(q; ! = 0). Â ïðåäñòàâëåíèè �óíêöèèA"(kx; ky; ! = 0) ðå÷ü èäåò î ïîëÿðèçàöèè ñïèíà ïîîñè z0, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïëîñêîñòè âðàùåíèÿ ñïè�íà ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Âîçìîæíàÿ îðèåíòàöèÿz0 îòíîñèòåëüíî ðåøåòî÷íîé îñè z îñòàåòñÿ íåèçâåñò�íîé.105



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002

�èñ. 1. Ïîâåðõíîñòè Ôåðìè PM-ñîñòîÿíèÿ äëÿ ìîäåëè ñ ïàðàìåòðàìè (3) è t�� = 0 (ñëåâà). Ñïðàâà � òî æå, íî ñèçìåíåííûìè t�� = 0:03 ýÂ è t0 = 0:6 ýÂ

�èñ. 2. Ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ FM- è AFM-ñîñòîÿíèé ñ ïàðàìåòðàìè (3) è t�� = 0:01 ýÂÏåðâûå äâå îñîáåííîñòè ìîãóò áûòü èíòåðïðåòè�ðîâàíû ñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî ïðèìåðà ñïèðàëüíîãîñîñòîÿíèÿ îäíîìåðíîé îäíîçîííîé ñèñòåìû ñ çàïîë�íåíèåì n = 2=3 (ñì. ðèñ. 4). Â ñïèðàëüíîì ñîñòîÿíèèñ Q = 2�=3 çîííûå ýíåðãèè E�(k), � = 1; 2, àñèììåò�ðè÷íû îòíîñèòåëüíî k = 0 (ïðè áàçèñå fy"k; y#k+Qg).Ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ A"(k; !) çà�èêñèðóåò îñíîâ�
íóþ (ñ áîëüøèì ïèêîì â ImA") ãðàíèöó Ôåðìè ïðèk � �2�=3 è òåíåâóþ (ñ ìàëûì ïèêîì â ImA") ãðà�íèöó ïðè k � 0. Ïðåæíÿÿ ãðàíèöà ïðè k = 2�=3èñ÷åçàåò èç-çà ðàñùåïëåíèÿ çîí. Äëÿ ïðîòèâîïîëîæ�íîé ïîëÿðèçàöèè èìååò ìåñòî èíâåðòèðîâàííàÿ êàð�òèíà: A#(k; !) = A"(�k; !).Òåíåâûå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âäîëü ëèíèé ��M106



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002 Ìîäåëè ñïèíîâûõ ñòðóêòóð â Sr2RuO4

�èñ. 3. Ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñèñòåìû â ñïèðàëüíîì ñîñòîÿíèè ñ Q = 2�(1=3; 1=3). Ñïðàâà � îáðàç ïîëíîé ñïåêòðàëü-íîé �óíêöèè (15) òðåõ çîí, ñëåâà � ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè A"(k; ! = 0) äëÿ îäíîé èç ïîëÿðèçàöèé (� = ")
−3
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k/2π

E(k) − µ

−0.5 0 0.5−1/3 1/3�èñ. 4. Èëëþñòðàöèÿ çîííûõ ýíåðãèé (ñïëîøíûåêðèâûå) äëÿ îäíîìåðíîé ñèñòåìû ñ çàñåëåíèåìn = 2=3 â ñïèðàëüíîì ñîñòîÿíèè ñ Q = 2�=3. Âåð-òèêàëüíûå ëèíèè îòìå÷àþò ïîëîæåíèÿ ãðàíèö Ôåð-ìè, îòâå÷àþùèõ îäíîé èç ïîëÿðèçàöèé � îáðàçó�óíêöèè A"(k; ! = 0). Øòðèõîâûå êðèâûå � íóëå-âûå çîíû �k�� è �k+Q��, øòðèõîâûå âåðòèêàëüíûåëèíèè îòâå÷àþò íóëåâûì ãðàíèöàì Ôåðìèçàñëóæèâàþò áîëåå ïîäðîáíîãî îáñóæäåíèÿ (ñì.ðèñ. 3). Èõ ðàñïîëîæåíèå ñîâïàäàåò ñ ïîëîæåíè�åì áåçäèñïåðñèîííûõ ïèêîâ, íàáëþäàåìûõ â ýêñïå�ðèìåíòàõ ARPES è îáîçíà÷àåìûõ â [26℄ êàê sharpsurfae (SS) ïîâåðõíîñòü Ôåðìè. �àíåå [26℄ ïðî�èñõîæäåíèå ýòèõ ïèêîâ ñâÿçûâàëîñü ñ ïîâåðõíîñò�

íûìè ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíèÿìè. Ïðåäïîëàãàëîñü,÷òî ýòè ñîñòîÿíèÿ âîçíèêàþò ïðè ïåðåñòðîéêå ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè äî ðàçìåðà p2 � p2 ïîâåðõíîñò�íûõ ñëîåâ RuO4 ñ ïîâîðîòàìè êèñëîðîäíûõ îêòà�ýäðîâ, õàðàêòåðíûìè äëÿ �åððîìàãíèòíûõ ñïèíî�âûõ ñòðóêòóð [9�11; 28℄. Îäíèì èç àðãóìåíòîâ âïîëüçó òàêîé èíòåðïðåòàöèè ñëóæèëî èñ÷åçíîâåíèåSS-ïèêîâ è ñîîòâåòñòâóþùåé ïîâåðõíîñòè Ôåðìèïðè öèêëè÷åñêîé òåìïåðàòóðíîé îáðàáîòêå ìàòåðè�àëà ïðè áûñòðîì èçìåíåíèè T â ïðåäåëàõ 10�200 K.Ïî ïðåäïîëîæåíèþ, òàêàÿ îáðàáîòêà ðàçðóøàåò ïî�âåðõíîñòíûå ñòðóêòóðû. Íàø ðàñ÷åò ïîâåðõíîñòèÔåðìè ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ Q = 2�(1=3; 1=3)ïîçâîëÿåò âûäâèíóòü ãèïîòåçó îá îáúåìíîì ïðîèñ�õîæäåíèè SS-ïèêîâ, íàáëþäàåìûõ â ýêñïåðèìåíòàõARPES âäîëü ëèíèé ��M . À èìåííî, ìû ñîïîñòàâ�ëÿåì èõ ñ òåíåâûìè ãðàíèöàìè Ôåðìè, âîçíèêàþ�ùèìè âäîëü ëèíèé kx = 0 èëè ky = 0 â ñïèðàëüíîìñîñòîÿíèè. Äðóãèìè ñëîâàìè, ýòè òåíåâûå ãðàíèöûÔåðìè ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü êàê îñíîâíûå ãðà�íèöû Ôåðìè kx(y) = �2�=3 çîí �; �, ñäâèíóòûåíà âåêòîð Q = 2�(1=3; 1=3), ðàâíûé ïåðèîäó ñïèíî�âîé ñòðóêòóðû â ñèñòåìå. Êðîìå òîãî, îòðåçîê ëè�íèè � � M âáëèçè òî÷êè M (jkj > 2�=3) êàñàåòñÿãðàíèöû ýëåêòðîííîãî êàðìàíà -çîíû, ÷òî óñèëè�âàåò èíòåíñèâíîñòü ñóììàðíîé ñïåêòðàëüíîé ïëîò�íîñòè íà ýòîì ó÷àñòêå. Òàêèì îáðàçîì, ðå÷ü èäåòî ïðîöåññàõ ïåðåáðîñà äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóðñ ïåðèîäîì Q â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå. Ê ýòîìó107



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002ñëåäóåò äîáàâèòü ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî öèêëè�÷åñêîå èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû ðàçðóøàåò ðàâíîâåñ�íóþ ñïèðàëüíóþ (èëè ïåðèîäè÷åñêóþ) ñòðóêòóðó ñïåðèîäîì Q (êàê ïðåäïîëîæèòåëüíî îíî ðàçðóøà�ëî ïîâåðõíîñòíóþ ñòðóêòóðó ñîãëàñíî ïðåæíåé èí�òåðïðåòàöèè [26℄). Âîçìîæíî, ÷òî ýòîò ïðîöåññ âíî�ñèò ñòîëü áîëüøîå êîëè÷åñòâî äå�åêòîâ â ñòðóêòó�ðó, ÷òî óøèðÿåò è äåëàåò íåíàáëþäàåìîé äàííóþòåíåâóþ ãðàíèöó Ôåðìè.Îäíèì èç ñïîñîáîâ ïðîâåðêè ãèïîòåçû ìîã áûñòàòü ïîèñê îòìå÷åííîé âûøå ïîëÿðèçàöèîííîéàñèììåòðèè â èíòåíñèâíîñòÿõ �îòîýìèññèè. Ïðèìå�íåíèå ñïèí-ïîëÿðèçàöèîííîé �îòîýìèññèè, èñïîëü�çóåìîé äëÿ ðàñïîçíàâàíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè �åð�ðîìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèé, ìîæåò áûòü ïîëåçíî è äëÿòåñòèðîâàíèÿ ñïèðàëüíîé ñòðóêòóðû. Ïðàâäà, áåçâêëþ÷åíèÿ â ðàññìîòðåíèå ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ ìû íå ìîæåì çàðàíåå ïðåäñêàçàòü îðè�åíòàöèþ ¾ñïèíîâîé ñèñòåìû êîîðäèíàò¿ ñïèðàëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ, åñëè òàêîâîå ðåàëèçóåòñÿ. Îñòàåòñÿ âî�ïðîñ è î òîì, â êàêîé ñòåïåíè ñïèíîâûå ñòðóêòó�ðû ìîæíî ñ÷èòàòü ñòàòè÷åñêèìè. Íåîáõîäèìà òàê�æå áîëåå òùàòåëüíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ è äðóãèõ òå�íåâûõ ãðàíèö Ôåðìè, íàáëþäàåìûõ â �îòîýìèññèèSr2RuO4, íå ïîäâåðãíóòîãî ïðîöåäóðå öèêëè÷åñêî�ãî èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû. Âîçíèêàåò åùå îäèí èí�òåðåñíûé òåîðåòè÷åñêèé âîïðîñ: ìîæåò ëè ñïèðàëü�íîñòü ñîñòîÿíèÿ îòðàæàòüñÿ â ñäâèãàõ �àç ìàãíèò�íûõ êâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé è òåì ñàìûì áûòü íà�áëþäàåìîé â èçìåðåíèÿõ òàêèõ ý��åêòîâ?Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà äèñïåðñèÿ çîí äëÿ ñïè�ðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííàÿ êàê îáðàç ñóììàð�íîé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè A(s; !) âñåõ òðåõ çîí(ñì. (15)) ïðè èçìåíåíèè k = (kx(s); ky(s)) âäîëü êîí�òóðîâ �(0; 0) �M(��; 0) � Y (��; �), � = 1; �1. Äëÿîòðåçêîâ êîíòóðà Y��, ïàðàëëåëüíûõ è ïåðïåíäèêó�ëÿðíûõ âåêòîðó Q, ðàçëè÷èå îñíîâíûõ (íåòåíåâûõ)âåòâåé çîííûõ ýíåðãèé íåâåëèêî. Âäîëü âñåãî êîíòó�ðà îñíîâíûå âåòâè ïî÷òè ïîâòîðÿþò çîííûå ýíåðãèè(�k � �) ëèíåàðèçîâàííîãî ãàìèëüòîíèàíà (11) ïðèd� = 0, ïîêàçàííûå êðèâûìè íà ðèñ. 5.Ñâîéñòâà ðåøåíèé ïî ìåòîäó ñðåäíåãî ïîëÿ ñ ïå�ðèîäè÷åñêîé ñïèíîâîé BAFM-ñòðóêòóðîé îïèñàíû âÏðèëîæåíèè II. Çàìåòèì òîëüêî, ÷òî äëÿ ýòîé ñòðóê�òóðû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñóùåñòâóþò òîëüêî äëÿ-çîíû. Äëÿ çîí �; � ìîäóëÿöèÿ ñïèíîâ è ïëîòíî�ñòåé ýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ùåëè âäîëüâñåõ ïðåæíèõ ãðàíèö Ôåðìè íóëåâûõ çîí �; �. Ýòîïðîòèâîðå÷èò íàáëþäåíèÿì ìàãíèòíûõ êâàíòîâûõîñöèëëÿöèé [21℄, âûÿâëÿþùèì ïîâåðõíîñòü Ôåðìèâñåõ òðåõ çîí â ñèñòåìå. Ñëîæíàÿ �îðìà ïîâåðõíî�ñòè Ôåðìè -çîíû òàêæå íå ñîîòâåòñòâóåò ïîâåðõ�

íîñòè Ôåðìè, íàáëþäàåìîé â �îòîýìèññèè [23�26℄.Äëÿ ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ àíàëîãè÷íûå ùåëè îò�êðûâàþòñÿ âäîëü îòäåëüíûõ ó÷àñòêîâ íóëåâûõ ãðà�íèö Ôåðìè. Ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ â èñ÷åçíîâåíèè òåõ èëèèíûõ ó÷àñòêîâ îñíîâíûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè â �î�òîýìèññèè ýëåêòðîíîâ ñ òîé èëè èíîé (îïðåäåëåí�íîé) ïîëÿðèçàöèåé ñïèíà (ñì. ðèñ. 3).4. ÑÏÈÍÎÂÛÅ ÂÎÑÏ�ÈÈÌ×ÈÂÎÑÒÈ ÂÑÏÈ�ÀËÜÍÎÌ ÑÎÑÒÎßÍÈÈÑóùåñòâóåò äðóãîé ñïîñîá èçó÷åíèÿ ñïèíîâûõñòðóêòóð � ñ ïîìîùüþ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿíåéòðîíîâ (INS). Â íåì èçìåðÿåòñÿ äèíàìè÷åñêàÿñïèíîâàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ñèñòåìû. Â íåäàâíèõINS-èçìåðåíèÿõ íà Sr2RuO4 [12℄ áûë îáíàðóæåíìàãíèòíûé ïèê ïðè íåñîèçìåðèìîì êâàçèèìïóëüñåQ � (0:3; 0:3; 1) (â åäèíèöàõ (2�=a, 2�=a, 2�=a))ïðè T < 200 K. Àíàëîãè÷íûå ïèêè ïîëó÷åíû è ââîñïðèèì÷èâîñòè, ðàññ÷èòàííîé íà îñíîâå íåâîçìó�ùåííûõ çîí è ïåðåíîðìèðîâàííîé ñîãëàñíî ìåòîäóõàîòè÷åñêèõ �àç (RPA) [16, 17℄. Ñîãëàñîâàíèå àá�ñîëþòíîé èíòåãðàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ìàãíèòíîãîïîãëîùåíèÿ ñ íàáëþäàåìîé âåëè÷èíîé òðåáóåò ïàðà�ìåòðîâ, óêàçûâàþùèõ íà áëèçêóþ íåóñòîé÷èâîñòüñèñòåìû [12℄. Ïîýòîìó ðàñ÷åò íà îñíîâàíèè íóëå�âûõ çîí ìîæåò áûòü íåàäåêâàòåí. Â ñâÿçè ñ ýòèìçäåñü âûïîëíåí RPA-ðàñ÷åò �(q!), èñïîëüçóþùèéñïèðàëüíûå ñîñòîÿíèÿ â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëè�æåíèÿ. Ñïèðàëüíûå ñîñòîÿíèÿ ñ Q = 2�(1=3; 1=3)ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïðîñòåéøóþ èç âîçìîæíûõñòðóêòóð, ñíèìàþùèõ îáÿçàííóþ íåñòèíãó íåóñòîé�÷èâîñòü ñèñòåìû. Íàøå ðàññìîòðåíèå àíàëîãè÷íîðàñ÷åòàì �(q; !) äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíûõ (èëèñïèðàëüíûõ) ñîñòîÿíèé [18�20℄, â êîòîðûõ õàááàð�äîâñêîå ðàñùåïëåíèå çîí ó÷òåíî óæå â íóëåâîìïðèáëèæåíèè. Â îòëè÷èå îò îäíîçîííûõ ìîäåëåéâ [18�20℄, ìîäåëü Sr2RuO4 òðåõçîííà è îòêëîíå�íèå âåêòîðà ñïèðàëüíîñòè Q = 2�(1=3; 1=3) îòQAFM = (�; �) âåëèêî.Íàñ èíòåðåñóþò �ëóêòóàöèè q-ãàðìîíèê êàê ïîë�íîãî ñïèíà Sq , òàê è ñïèíîâ ðàçíûõ îðáèò:S�;q =Xn eiqnS�n; Sq =X� S�;q : (17)�àçíûå äåêàðòîâû êîìïîíåíòû �ij(q; !) (i; j = x; y; zèëè 1; 2; 3) òåíçîðà ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿïîëíîãî ñïèíà èëè åãî îðáèòàëüíûõ ñîñòàâëÿþùèõ108
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�èñ. 5. Äèñïåðñèè çîí, ïîëó÷åííûå êàê îáðàç ñóììàðíîé ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè A(k; !) ïðè èçìåíåíèèk = (kx(s); ky(s)) âäîëü äâóõ êîíòóðîâ �(0; 0) �M(0; ��) � Y (�; ��) ñ � = 1 (ââåðõó) è � = �1 (âíèçó). Òîíêèåêðèâûå � íóëåâûå çîííûå ýíåðãèè (�k � �) ïðè d� = 0îïðåäåëÿþòñÿ ñîãëàñíî [30, 31℄ ñëåäóþùèì îáðàçîì:�ij(q!) = �i 1Z0 dt ei(!+i�)thhSiq(qt);Syjqii; (18)
���0ij (q!) = �i 1Z0 dt ei(!+i�)thhS�iq(t); (S�0jq )yii; (19)ãäå hhA(t);Bii =( [A(t); B℄; t > 0;0; t < 0:Îðáèòàëüíî-çàâèñèìûå êîìïîíåíòû ���(q; ! ! 0)ñ ðàçíîé ïîëÿðèçàöèåé äëÿ êàæäîé èç îðáèò(� = �; �; ) â îòäåëüíîñòè òàêæå äîñòóïíû èç�ìåðåíèþ. Íàïðèìåð, â [32℄ îíè èçâëåêàþòñÿ èçßÌ�-èçìåðåíèé íà àòîìàõ êèñëîðîäà 17O, çàíèìà�þùèõ ðàçíûå ïîëîæåíèÿ â îêòàýäðàõ RuO4. Ïîëíàÿâîñïðèèì÷èâîñòü (18) ðàâíà � = P�;�0 ���0 . Äëÿïðîñòîòû ðàñ÷åò ïðîâîäèì äëÿ ìîäåëè ñ íóëåâîéìåæçîííîé ñâÿçüþ t�� = 0 â (4). Èñïîëüçóåìïðîñòåéøèé ìåòîä âûâîäà �(q!) èç óðàâíåíèéäâèæåíèÿ [31℄. Ìåòîä ýêâèâàëåíòåí ñóììèðîâàíèþëåñòíè÷íûõ äèàãðàìì. Äëÿ ïðèìåíåíèÿ åãî êñïèðàëüíûì ñîñòîÿíèÿì âûðàçèì q-êîìïîíåíòû

ñïèíà è ïëîòíîñòè ÷åðåç çîííûå îïåðàòîðû (7)ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ:f��q ; S�1q; S�2q ; S�3qgl =Xi;j (�l)ijr�ij(q);l = 0; 1; 2; 3; r�ij(q) = 1N Xk yi�;k+qj�k : (20)Çäåñü �0, �l � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà è ìàòðèöû Ïàóëè;èíäåêñû i; j ââåäåíû âìåñòî ïðîåêöèé ñïèíà �1=2. Âáàçèñå çîííûõ îïåðàòîðîâ (7) èìååìr�ij(q) = Xk;i;j(�l)ijS�i��(k + q)Sj��0 (k)by�;k+qb�0k: (21)Ââåäåì ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ íîâûõ îïåðàòî�ðîâ, çàâèñÿùèõ îò ïðîñòðàíñòâåííûõ ãàðìîíèê:X�l(q) ==8><>: 12Xi (�l)iir�ii(q); l = 0; 3;12 [(�l)12r�12(q�Q)+(�l)21r�21(q+Q)℄; l = 1; 2:(22)Îïðåäåëåííûå òàêèì îáðàçîì îïåðàòîðû õàðàêòåðè�çóåì îáùèì ïàðàìåòðîì q âñëåäñòâèå èõ åäèíîîáðàç�109



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ÷åðåç çîííûå îïåðàòîðû by�k ñïè�ðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ:X�l(q) = 12N Xk Xi;j;�;�0(�l)ijSi��(k + q)�� Sj��0 (k)���0 (k; q); (23)���0(k; q) = by�;k+qb�0k; (24)ãäå l = 0; 1; 2; 3. Èç ïðåäñòàâëåíèÿ ãàìèëüòîíèàíà(1) â áàçèñå fby�kg ñëåäóåò, ÷òî â ñëó÷àå ñïèðàëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ îòëè÷íû îò íóëÿ òîëüêî êîððåëÿòîðûîïåðàòîðîâ X(q) ñ îäèíàêîâûìè q:hhX�l(q!);Xy�0l0(q0)ii = Æqq0G�l;�0l0(q; !): (25)Âû÷èñëåíèå êîððåëÿòîðîâ (25) â RPA-ïðèáëèæåíèèïðîâîäèì ìåòîäîì, èçëîæåííûì â ðàáîòå [31℄ (ñì.òàêæå [18�20℄). Ýòîò ìåòîä ïîëíîñòüþ ýêâèâàëåíòåíñóììèðîâàíèþ ëåñòíè÷íûõ äèàãðàìì. Èñõîäèì èçóðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ îïåðàòîðà (24):i ddt hh���0 (k; q; t);Xy�0l0(q)ii == hh[���0 (k; q; t); H ℄;Xy�0l0(q)i + Æ(t)h[�;Xy℄i: (26)Ïðè âû÷èñëåíèè êîììóòàòîðà [�;H ℄ ÷åòûðåõ�åðìè�îííûé âêëàä â íåì ëèíåàðèçóåì. Èíòåãðèðóÿ (26)ïî t ñ ei!t è ïî k ñ òàêèìè æå âåñîâûìè �óíêöèÿ�ìè, êàê â (23), ïîëó÷èì ñëåäóþùèå àëãåáðàè÷åñêèåóðàâíåíèÿ äëÿ G�l;�0l0(q; !):nÆll0Æ��0 � Z�ll0 [U�l0Æ��0 +K(l0)(1� Æ��0)℄o��G�0l0;�00l00 = Æ��00 12Z�ll00 ;�l = f�1; 1; 1; 1gl; l; l0; l00 = 0; 1; 2; 3;K(l) = f�U2; J; J; Jgl; U2 = 2U � 5J; (27)
Z�ll0(q!) = �12 Xk;�;�0 f�;k+q � f�0kE�;k+q �E�0k + ! + i� �� F l��0(k)�F l0��0 (k)��; (28)F l��0 (k) =Xi;j Si��(k + q)(�l)ijSj��0 (k): (29)Çäåñü E�; f� � çîííûå ýíåðãèè è �åðìèåâñêèå �óíê�öèè ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Â Ïðèëîæåíèè II äàíûêîìïàêòíûå âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé (29). Â îòñóò�ñòâèå âçàèìîäåéñòâèé (U = U1 = J = 0) �óíê�öèè Z�ll0(q!) � íå ÷òî èíîå, êàê íóëåâûå âîñïðè�èì÷èâîñòè Ëèíäõàðäà ���0 äëÿ êàæäîé èç çîí. Êàê

è ïîëîæåíî äëÿ ñèñòåìû íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ çîí(t�� = 0), âîñïðèèì÷èâîñòü ���0 äèàãîíàëüíà ïî èí�äåêñó çîí, â îòëè÷èå îò èñïîëüçîâàííîé â [17℄. Ñó�ùåñòâåííî, ÷òî òåñòèðóþùåå âîñïðèèì÷èâîñòü âçà�èìîäåéñòâèå ñ ìàãíèòíûì ïîëåì èëè ñ íåéòðîíàìèïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó âêëàäîâ îò êàæäîé çîíûè íå ñîäåðæèò íåäèàãîíàëüíûõ ïî � ÷ëåíîâ. Ñâîé�ñòâî äèàãîíàëüíîñòè �óíêöèé Z�ll0 = Z��ll0 = ïî �ñîõðàíÿåòñÿ è ïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèé U;U1; J âàïïðîêñèìàöèè ïî ìåòîäó ñðåäíåãî ïîëÿ.Âû÷èñëÿÿ Z�ll0(q0!) èç (28), (29) è ðåøàÿ ñèñòå�ìó àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé (27), íàõîäèì êîððå�ëÿòîðû G�l;�0l0(q0!) äëÿ êàæäîãî èç òðåõ çíà÷åíèéàðãóìåíòà q0 = q�Q, q, q+Q. Âñïîìèíàÿ îïðåäåëå�íèÿ (20), (22), (25), ïîëó÷èì äëÿ èñêîìûõ ñïèíîâûõâîñïðèèì÷èâîñòåé (18) âûðàæåíèÿ, àíàëîãè÷íûå ðå�çóëüòàòàì [20℄ äëÿ îäíîçîííîé ìîäåëè:�zz = G3;3(q!); (30)�xx = �yy = 14n[G11 +G22 � i(G12 �G21)℄jq+Q ++ [G11 +G22 + i(G12 �G21)℄jq�Qo: (31)Çäåñü â Gl;l0 jq0 � G�l;�0l0(q0!) îïóùåííûå èíäåêñû� ïîäðàçóìåâàþòñÿ. Â Ïðèëîæåíèè II ïîêàçàíî, ÷òîïðè ! ! 0, q0 ! 0 �óíêöèè G�l;�0l0(q0!) èìåþò ïî�ëþñ, êîòîðîìó îòâå÷àþò îñîáåííîñòè â âîñïðèèì÷è�âîñòè ïðè q = 0;�Q. Çàìåòèì òàêæå, ÷òî äàæå ïðèíåñìåøèâàþùèõñÿ çîíàõ (t�� = 0) íåäèàãîíàëüíûåïî � ýëåìåíòû ���0 îòëè÷íû îò íóëÿ èç-çà îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ â ãàìèëüòîíèàíå (1).Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû äåéñòâèòåëüíàÿ èìíèìàÿ ÷àñòè ïîëíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ��(q!) == (�xx + �yy + �zz)=3 ïðè èçìåíåíèè q âäîëüêîíòóðà � � Y (�; �) � M(0; �) � � � Y2(�;��).�àñ÷åò ïðîâåäåí äëÿ ìîäåëè ñ ïàðàìåòðàìè (3) ïðèt�� = 0 è êîíå÷íîì ïàðàìåòðå óøèðåíèÿ � = 0:02 ýÂâ (28). Ïîìèìî îæèäàåìûõ ïèêîâ ïîãëîùåíèÿ â�00(q!) ïðè q = Q = 2�(1=3; 1=3), èìååòñÿ ïî÷òèñèììåòðè÷íûé ïèê ïðè q = 2�(1=3;�1=3). Îáà ýòèïèêà ñîîòâåòñòâóþò íàáëþäàåìûì íåñîèçìåðèìûìïèêàì â íåóïðóãîì ðàññåÿíèè íåéòðîíîâ [12℄. �è�ñóíîê 7 äåòàëèçèðóåò âêëàäû â �00(q; !) îò ðàçíûõçîí è ðàçíûõ ïîëÿðèçàöèé. Çàìåòèì, ÷òî èíòå�ãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ~�(!) = R �00(q!)d2q=4�2èìååò âåëè÷èíó ïîðÿäêà 1 ýÂ�1, ÷òî ñîïîñòàâèìî ïîïîðÿäêó ñ àíàëîãè÷íîé âåëè÷èíîé îêîëî 2 ýÂ�1 âêóïðàòàõ [33℄. Ïîïûòêà ðàññ÷èòàòü è ñîïîñòàâèòü ñíàáëþäàåìîé â ßÌ� íà 17O ñòàòè÷åñêîé îäíîðîäíîéâîñïðèèì÷èâîñòüþ (! ! 0; q ! 0) íàòàëêèâàåòñÿ íàòó òðóäíîñòü, ÷òî ïîðÿäîê ðàññ÷èòàííûõ âåëè÷èí110
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0�èñ. 6. Äåéñòâèòåëüíàÿ è ìíèìàÿ ÷àñòè ïîë-íîé ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè �(q; !), óñðåäíåí-íîé ïî ïîëÿðèçàöèÿì (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), è îòäåëü-íûõ åå êîìïîíåíò � �zz (øòðèõîâûå êðèâûå) è�xx (ïóíêòèð) � ïðè èçìåíåíèè q âäîëü êîíòóðà�� Y1 �M ��� Y2 (ñì. âñòàâêó). ×àñòîòà è ïàðà-ìåòð óøèðåíèÿ ðàâíû ! = � = 0:02 ýÂ�0(q; ! = 0) ðåçêî ìåíÿåòñÿ ïðè ìàëûõ q; !. Âòàêèõ óñëîâèÿõ âëèÿíèå ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé íàõàðàêòåðèñòèêè ßÌ� äîëæíî ñóùåñòâåííî çàâèñåòüîò íåîäíîðîäíîñòåé è ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ.5. ÂÛÂÎÄÛ�àñ÷åò ïî ìåòîäó ñðåäíåãî ïîëÿ ñîñòîÿíèé òðåõ�çîííîé ìîäåëè ñ ðàçíîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé ïîêà�çàë, ÷òî ñðåäè èçó÷åííûõ ñòðóêòóð (�åððîìàãíèò�íîé, àíòè�åððîìàãíèòíîé, ñïèðàëüíîé, ïåðèîäè÷å�ñêîé) íèæíèì ïî ýíåðãèè ÿâëÿåòñÿ ñïèðàëüíîå ñî�ñòîÿíèå ñ âåêòîðîì Q = 2�(1=3; 1=3), îòâå÷àþùèìíåñòèíãó çîí �; �. Äëÿ AFM-ñòðóêòóð â �îòîýìèññè�îííûõ ñïåêòðàõ äîëæíû ïðîÿâëÿòüñÿ õàðàêòåðíûåãðàíèöû Ôåðìè âîêðóã ýëåêòðîííûõ êàðìàíîâ äëÿ-çîíû è òåíåâûå ãðàíèöû Ôåðìè çîí �; �, ÿâëÿþ�ùèåñÿ îòðàæåíèåì îñíîâíûõ ïîâåðõíîñòåé Ôåðìèîòíîñèòåëüíî ëèíèé kx � ky = ��. Òàêèå òåíåâûåïîâåðõíîñòè Ôåðìè äåéñòâèòåëüíî íàáëþäàëèñü âSr2RuO4 [26℄. Îäíàêî èõ ïðîèñõîæäåíèå ìîæåò áûòüñâÿçàíî êàê ñ îáúåìíûì ìàãíèòíûì óäâîåíèåì ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè AFM-ñòðóêòóðû, òàê è ñ ìàãíèò�íîé èëè ðåøåòî÷íîé ïåðåñòðîéêîé ÿ÷åéêè ïîâåðõ�íîñòíûõ ñëîåâ.Äëÿ ñïèðàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ âåêòîðîì Q == 2�(1=3; 1=3) îñíîâíûå ëèñòû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè

äëÿ çîí �; �;  ïðîÿâëÿþòñÿ â �îòîýìèññèè ñ èíòåí�ñèâíîñòüþ, çàâèñÿùåé îò ïîëÿðèçàöèè ñïèíà. Ïîèñêòàêîé ïîëÿðèçàöèîííîé àñèììåòðèè ñïåêòðîâ �î�òîýìèññèè ìîã áû ñëóæèòü òåñòîì íà íàëè÷èåñïèðàëüíûõ ñïèíîâûõ ñòðóêòóð â Sr2RuO4. Îáíàðó�æåíû òåíåâûå ãðàíèöû Ôåðìè çîí �; � âäîëü ëèíèé�(0; 0) � M(�; 0) (èëè (0;��)). Îíè ñîâïàäàþò ñîñäâèíóòûìè íà âåêòîð Q îñíîâíûìè ãðàíèöàìèÔåðìè. Ïîëîæåíèå íàáëþäàåìûõ â �îòîýìèññèè(ARPES) ðåçêèõ SS-ïèêîâ âäîëü ëèíèé � � Mñîâïàäàåò ñ ïîëîæåíèåì òåíåâûõ ïîâåðõíîñòåéÔåðìè �; � è ñåãìåíòîì ãðàíèöû ýëåêòðîííîãî êàð�ìàíà -çîíû, �îðìèðóåìûõ ñïèðàëüíîé ñïèíîâîéñòðóêòóðîé. Ýòî äàåò îñíîâàíèå ïðåäïîëîæèòü,÷òî SS-îñîáåííîñòè îáÿçàíû ñâîèì ïðîèñõîæäå�íèåì ïðîöåññàì ïåðåáðîñà â ñïèðàëüíûõ (èëèïåðèîäè÷åñêèõ) ñòðóêòóðàõ, à íå ïîâåðõíîñòíûìñîñòîÿíèÿì, êàê èíòåðïðåòèðîâàëîñü ðàíåå [26℄. Âýòîì ñëó÷àå èñ÷åçíîâåíèå SS-÷åðò, êàê è äðóãèõòåíåâûõ ãðàíèö Ôåðìè ïðè öèêëè÷åñêîì èçìåíåíèèòåìïåðàòóðû [26℄ ìîæåò áûòü ïðèïèñàíî ðàçðóøå�íèþ ñïèðàëüíûõ (âìåñòî ïîâåðõíîñòíûõ) ñòðóêòóð.�àñ÷åò ïî ìåòîäó RPA ñïèíîâîé âîñïðèèì÷èâîñòè,êîòîðûé ó÷èòûâàåò ñïèðàëüíóþ ñïèíîâóþ ñòðóê�òóðó óæå â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè, ïîäòâåðæäàåòíàëè÷èå ïèêîâ â �00(q; !) ïðè Q = 2�(1=3; 1=3) âñîîòâåòñòâèè ñ ìàãíèòíûì ïèêîì, íàáëþäàâøèìñÿ âíåóïðóãîì íåéòðîííîì ðàññåÿíèè [9℄. Ïðèâåäåííûåàðãóìåíòû óêàçûâàþò íà âîçìîæíîå ïðèñóòñòâèåñïèðàëüíûõ ñïèíîâûõ ñòðóêòóð â Sr2RuO4 ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Äàííàÿ ãèïîòåçà ñòàâèòíîâûå âîïðîñû, íàïðèìåð, î âëèÿíèè ñïèðàëüíîéñòðóêòóðû íà ñèììåòðèþ è ñâîéñòâà ñâåðõïðîâîäÿ�ùåãî ïîðÿäêà â ðóòèíàòå èëè íà �àçó ìàãíèòíûõêâàíòîâûõ îñöèëëÿöèé.�àáîòà ïîääåðæàíà �ÔÔÈ (ïðîåêòû 00-03-32981,00-15-97334). Àâòîðû áëàãîäàðíû Â. ß. Êðèâíîâó çàñòèìóëèðóþùèå îáñóæäåíèÿ ïðîáëåìû è Ï. Ôþëü�äå çà âîçìîæíîñòü ðàáîòû â èíñòèòóòå �èçèêè êîì�ïëåêñíûõ ñèñòåì èì. Ì. Ïëàíêà.ÏPÈËÎÆÅÍÈÅ IÓðàâíåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿïåðèîäè÷åñêîé ñòðóêòóðûÕàðàêòåðèçóåì ñòðóêòóðó áàçèñíûìè âåêòîðàìèR1(2) ÿ÷åéêè Áðàâå è ñîîòâåòñòâóþùèìè âåêòîðàìèîáðàòíîé ðåøåòêè Q1(2)R1(2) = (3a;�3a); Q1(2) = (2�=6;�2�=6): (32)111
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�èñ. 7. Äèàãîíàëüíûå ïî � âêëàäû â ñðåäíþþ âîñïðèèì÷èâîñòü îò îòäåëüíûõ çîí � = � è � =  äëÿ ÷àñòîò! = 0:02 ýÂ (ñïëîøíûå êðèâûå), 0.06 ýÂ (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è � = 0:02 ýÂ äëÿ Q = 2�(h; h) âáëèçè ðåçîíàíñàq � Q (à, á). Íà ãðà�èêàõ â, ã � òî æå äëÿ ���zz (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è ���xx (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) ïðè ! = 0:02 ýÂÏàðàìåòðàìè ïîðÿäêà äàííîé ñòðóêòóðû ñëóæàòýëåêòðîííûå ïëîòíîñòè è âåëè÷èíû ëîêàëüíûõ ñïè�íîâ íà óçëàõ n = i+ (3Lx; 3Ly):12 hnn�i = ri� ; hSzn�i = �Lx+Lydi� : (33)Îíè çàâèñÿò îò ïîëîæåíèÿ i = (i1; i2) óçëà âíó�òðè áëîêà ðåøåòêè 3� 3. Çíàêè ýêâèâàëåíòíûõ ñïè�íîâ ñîñåäíèõ áëîêîâ îäèíàêîâû (� = +1) èëè ïðî�òèâîïîëîæíû (� = �1) ñîîòâåòñòâåííî äëÿ áëî÷�íî-�åððîìàãíèòíûõ è áëî÷íî-àíòè�åððîìàãíèòíûõïåðèîäè÷åñêèõ ñòðóêòóð. Ïðè ñèììåòðèè C4v èìååì4 ñîðòà óçëîâ (l = 1; : : : ; 4) ðåøåòêè ñîãëàñíî ðèñ. 8.�àíåå ïðè ïîèñêå ïàðàìàãíèòíûõ ðåøåíèé êâà�çèèìïóëüñ k â ïîëíîì áàçèñå fy��kg ìåíÿëñÿ â çîíåÁðèëëþýíà G èñõîäíîé ðåøåòêè (jkx(y)j < �). ÇîíàÁðèëëþýíà � 2 G18 íîâîé ñòðóêòóðû çàêëþ÷åíà âãðaíèöàõ j�x � �yj � 2�=3, à ïîëíûé íàáîð îïåðàòî�ðîâ óäîáíî ïåðåèìåíîâàòü êàêfay��m�g = fy��k(m)g; (34)m = (m1;m2); k(m) = �+Q1m1 +Q2m2:

Çäåñü � � êâàçèèìïóëüñ, ïðèâåäåííûé ê íîâîé çîíåÁðèëëþýíà, à m = (m1;m2) � ïàðà öåëûõ ÷èñåë,êîòîðûå âõîäÿò â âûðàæåíèÿ äëÿ ñäâèãà [k(m) � �℄÷åðåç âåêòîðû îáðàòíîé ðåøåòêè. Ìû èìååì 18 íåçà�âèñèìûõ ïàð öåëûõ ÷èñåë (m1;m2). Èõ ìîæíî âû�áðàòü ðàçíûìè ñïîñîáàìè.Ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ ðàâíà�H =Xn �HU (rn� ; dn�) + �T : (35)Âûðàæåíèå äëÿ �HU (rn� ; dn�) ÷åðåç ïëîòíîñòè è âå�ëè÷èíû ëîêàëüíûõ ñïèíîâ äàåòñÿ òîé æå �îðìóëîé(9), ÷òî è ðàíüøå. �àçëè÷èå òîëüêî â òîì, ÷òî âåëè�÷èíû rn� ; dn� çàâèñÿò òåïåðü îò ïîëîæåíèÿ óçëà âÿ÷åéêå ñîãëàñíî (33).Ëèíåàðèçîâàííûé ãàìèëüòîíèàí, ïîëó÷åííûé íàîñíîâå (34), (35), èìååò âèäHlin =X� h�;h� = X�;�;m;m0[��(k(m))Æmm0 + V��(m�m0)℄�� ay��m�a��m0�; (36)112
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�èñ. 8. Ñëåâà � àòîìû ÷åòûðåõ ñîðòîâ, l = 1, 2, 3, 4, â áëîêå 3 � 3 ïåðèîäè÷åñêîé áëî÷íî-àíòè�åððîìàãíèòíîéñòðóêòóðû. Ëîêàëüíûå ñïèíû êîëëèíåàðíû è èìåþò ïðîòèâîïîëîæíûå çíàêè äëÿ öåíòðîâ ñîñåäíèõ áëîêîâ, � = �1 â(33). Ñïðàâà � ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîëó÷åííàÿ êàê îáðàç ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè A(k; ! = 0) (ñì. òåêñò)V��(m) = Ur�(m) ++ X�0 6=�fU2r�0 (m) + �j�jJd�0(m)g: (37)Çäåñü U2 = 2U � 5J , k(m) îïðåäåëåíî âûøå â (34);âåêòîð � � ïðèâåäåííûé êâàçèèìïóëüñ (� 2 G18);m = (m1;m2), m0 = (m01;m02); âåëè÷èíû r�(�;m),d�(�;m) � �óðüå-ãàðìîíèêè ïëîòíîñòåé è ñïèíîâ:r�(m) = 1N Xn ei(Q1m1+Q2m2)n�12nn�� ;d�(m) = 1N Xn ei(Q1m1+Q2m2)nhSzn�i: (38)Äèàãîíàëèçàöèÿ h� îïðåäåëÿåò ñîáñòâåííûå ýíåðãèèE��, � = 1; 2; : : : ; 18, è îäíîýëåêòðîííûå ñîáñòâåí�íûå îïåðàòîðû by�� = ay��m�S��m�(�)è, â ñâîþ î÷åðåäü, äàåò âîçìîæíîñòü âû÷èñëèòüñðåäíèå rn� ; dn� è èõ ãàðìîíèêè (38) ÷åðåç ìàòðè�öó êîý��èöèåíòîâ S��m�(�) è �åðìèåâñêèå �óíê�öèè f(E�� � �) àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî äåëàëîñüâûøå äëÿ �åððîìàãíèòíûõ, àíòè�åððîìàãíèòíûõ èñïèðàëüíûõ ñòðóêòóð. Âèçóàëèçàöèÿ ãðàíèö Ôåðìèäëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ ñ òàêîé ñòðóêòó�

Òàáëèöà 2. Âåëè÷èíû çàñåëåííîñòåé è ëîêàëüíûõñïèíîâ äëÿ ÷åòûðåõ ñîðòîâ àòîìîâ â áëîêå 3 � 3ïåðèîäè÷åñêîé áëî÷íî-àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóê-òóðû ñ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé, ñîñòîÿùåé èç äâóõáëîêîâl 1 2(3) 3(2) 4rn;�(�) 0.808 0.596 0.784 0.608rn; 0.499 0.650 0.650 0.725dn;�(�) 0.170 0.338 0.198 0.331dn; 0.118 0.202 0.202 0.164ðîé ïðîâîäèëàñü, êàê è ðàíüøå, ñ ïîìîùüþ îáðàçàñïåêòðàëüíîé �óíêöèè ïðè ! = 0:A(k; ! = 0) = X���m jS��m�(�)j2~Æ(E�(�)� �): (39)Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óäàëîñü íàéòè òîëüêîäëÿ BAFM-ñòðóêòóðû (� = �1) â (33). Ñîîòâåòñòâó�þùèå ïëîòíîñòè è ñïèíû íà óçëàõ ÷åòûðåõ ñîðòîâ(l = 1; : : : ; 4) â áëîêå 3� 3 (ñì. ðèñ. 8) ïðèâåäåíû âòàáë. 2. Èç âñåõ ðàññìîòðåííûõ íàìè ñîñòîÿíèé äàí�íàÿ BAFM-ñòðóêòóðà � ñàìàÿ áëèçêàÿ ê íèçøåìóñïèðàëüíîìó ñîñòîÿíèþ (ñì. òàáë. 1).Íà ðèñ. 8 ïðèâåäåí òàêæå îáðàç ïîâåðõíîñòè Ôåð�ìè, îòâå÷àþùèé äàííîé ñòðóêòóðå. Ïðèìå÷àòåëüíî,8 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 113



À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ì. ß. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 1 (7), 2002÷òî òîëüêî -çîíà äàåò âêëàä â ñïåêòðàëüíóþ �óíê�öèþ A(k; ! = 0). Äëÿ çîí �; � ñðåäíåå ïîëå ñ äàí�íîé ïåðèîäè÷íîñòüþ âåäåò ê ïîÿâëåíèþ ùåëè âäîëüâñåõ ïðåæíèõ ãðàíèö Ôåðìè íóëåâûõ çîí �; � ïàðà�ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ.ÏPÈËÎÆÅÍÈÅ IIÎñîáåííîñòè �(q!) ïðè !! 0Ïîêàæåì, ÷òî �(q; !) èìååò îñîáåííîñòè ïðè! ! 0, q ! �Q. Ó÷èòûâàÿ ñîîòíîøåíèå (31),íàì íåîáõîäèìî äîêàçàòü, ÷òî �óíêöèè Gij(q; !),i; j = 1; 2, èìåþò îñîáåííîñòü ïðè ! ! 0, q ! 0,ò. å. ÷òî äåòåðìèíàíò àëãåáðàè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâ�íåíèé (27) îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè q = 0, ! = 0:kAk = Æll0Æ��0�Z�ll0(0; 0)[U�l0Æ��0++K(l0)(1�Æ��0)℄�����q=0;!=0 = 0: (40)Äëÿ ýòîãî íàéäåì ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèöûZ�ll0(q!) ïðè q = 0, ! ! 0. Ïðåäâàðèòåëüíî çàìåòèì,÷òî ïðè t�� = 0 êàæäîé ïàðå îäíîýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé by�k (� = 1; : : : ; 6) ëèíåàðèçîâàííîãî ãàìèëü�òîíèàíà ĥk îòâå÷àåò îïðåäåëåííàÿ çîíà �, òàê ÷òîèíäåêñ � ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå � = ~�+2(��1),~� = 1; 2, � = 1; 2; 3. Ñîîòâåòñòâåííî ìàòðèöà êîý���èöèåíòîâ â (12) �àêòîðèçóåòñÿ íà òðè íåçàâèñè�ìûõ ìàòðèöû âòîðîãî ïîðÿäêà S�i�;~�� . Òî÷íî òàê æå�àêòîðèçóþòñÿ �óíêöèèF l��0 = ~F l�~�~�0 ; ~�; ~�0 = 1; 2; (41)ãäå � = ~� + 2(� � 1) è àíàëîãè÷íî �0. Â èòîãå äëÿìàòðèö âòîðîãî ïîðÿäêà ~F l�~�~�0 ïîëó÷àåì âûðàæåíèÿ~F 0�~�~�0 = [�0�� � i�2s��℄~�~�0 ;~F 1�~�~�0 = [��1�+ � �3s�+℄~�~�0 ;~F 2�~�~�0 = [��2�� + i�0s��℄~�~�0 ;~F 3�~�~�0 = [�1s�+ + �3�+℄~�~�0 ; (42)�� = os ('�k+q � '�k); s�� = sin ('�k+q � '�k):Çäåñü �l � ìàòðèöû Ïàóëè, à âåëè÷èíû '�k îïðåäå�ëÿþòñÿ óðàâíåíèÿìèos 2'�k = �D�kg�k ; sin 2'�k = �Æ��kg�k ; (43)D�k = 12 � �H�d� ; Æ��k = 12(��k � ��k+Q);g�k =q(D�k)2 + (Æ��k)2: (44)

Âñå âåëè÷èíû â (42) çàâèñÿò íåÿâíî îò âåêòîðà Qñïèðàëüíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðè q = 0 èìååìs� = 0, � = 1, s+ = sin 2'k, + = os 2'k. Ñîãëàñíî(28) âåëè÷èíû Z�ll0(q = 0; !) ïðè q = 0 îïðåäåëÿþò�ñÿ òîëüêî âêëàäàìè ñ � 6= �0. Íî äëÿ òàêèõ âêëàäîâïðè q = 0 ìîæíî äîêàçàòü, ÷òîXk F �l12(F �l012 )��(k) � Æll0 (45)äëÿ ëþáîé �óíêöèè �(k), îáëàäàþùåé ñèììåòðè�åé �(k) = �(�k � Q). Ýòî ñëåäóåò èç âûðàæåíèé(42), (43), èç çíà÷åíèé s�; � ïðè q = 0 è èç ÷åò�íîñòè (íå÷åòíîñòè) �óíêöèé os 2'k (sin 2'k) â (43)ïî îòíîøåíèþ ê îïåðàöèè k ! �(q + Q). Íåòðóä�íî óáåäèòüñÿ, ÷òî Æ�k = �Æ��k�Q. Â ðåçóëüòàòå ïðèq = 0; ! = 0 èìååìZ�ll0(0; 0) = Æll0Zll(0; 0);Z�22 = 12Xk f�1k � f�2kg�k ; (46)ãäå fik � �åðìèåâñêèå �óíêöèè äëÿ óðîâíåé E1k,E2k è gk = (E1k �E2k)=2 > 0 îïðåäåëåíî âûðàæåíè�åì (44).Òàêèì îáðàçîì, äåòåðìèíàíò (40) �àêòîðèçó�þùåéñÿ ìàòðèöû A 12-ãî ïîðÿäêà ïðè q = 0,! = 0 ñîäåðæèò â êà÷åñòâå ìíîæèòåëÿ äåòåðìèíàíòìàòðèöû òðåòüåãî ïîðÿäêà, îòâå÷àþùåé èíäåêñàìl = l0 = 2 â (40). Â ðåçóëüòàòå èìååìkAkq=0;!=0 �� kÆ��0 � Z�22(0; 0)[UÆ��0 + J(1� Æ��0)℄k: (47)Óáåäèìñÿ òåïåðü, ÷òî äåòåðìèíàíò â ïðàâîé ÷àñòè(47) ðàâåí íóëþ. Äëÿ ýòîãî âûïèøåì óðàâíåíèÿ, êî�òîðûì óäîâëåòâîðÿþò ñïèíîâûå ïëîòíîñòè d� ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ ïî ìåòîäó ñðåäíåãî ïîëÿñî ñïèðàëüíîé ñòðóêòóðîé. Ó÷òåì, ÷òî â îòñóòñòâèåïðÿìîé ìåæçîííîé ñâÿçè (t�� = 0) ìàòðèöà êîý��è�öèåíòîâ Si�� â îïðåäåëåíèè ñîáñòâåííûõ îïåðàòîðîâ(7) �àêòîðèçóåòñÿ íà òðè ïîäìàòðèöû è âûðàæàåò�ñÿ ÷åðåç âåëè÷èíû '�k, îïðåäåëåííûå â (43), (44). Âðåçóëüòàòå óðàâíåíèÿ äëÿ d� çàïèøóòñÿ â âèäåd� =X�0 Z�22(0; 0)[UÆ��0 + J(1� Æ��0)℄d�0 (48)èëèfÆ��0 � Z�22(0; 0)[UÆ��0 + J(1� Æ��0)℄gd�0 = 0; (49)ãäå Z�22(0; 0) îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîé (46). Èç òîãî�àêòà, ÷òî çíà÷åíèÿ d� â ðåøåíèè ïî ìåòîäó ñðåäíå�ãî ïîëÿ îòëè÷íû îò íóëÿ, ñëåäóåò ðàâåíñòâî íóëþ ñî�îòâåòñòâóþùåãî îïðåäåëèòåëÿ â ñèñòåìå óðàâíåíèé114
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