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ÇÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÊÓÏ�ÀÒÍÛÕ ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÎÂn-ÒÈÏÀ Ñ T 0(T )-ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÎÉ Ï�È Ó×ÅÒÅ ÑÈËÜÍÛÕÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÉÂ. À. �àâðè÷êîâ *, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ **Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 èþíÿ 2003 ã.�àññ÷èòàíà ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü, äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ è ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè äëÿ n-äî-ïèðîâàííûõ ñîñòàâîâ íà îñíîâå NCO è LCO â ðàìêàõ îáîáùåííîãî ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè. Â îòëè÷èåîò LCO äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü â NCO íîñèò íåïðÿìîé õàðàêòåð. Â îáîèõ ñîåäèíåíèÿõ ìû íàáëþäàåìâèðòóàëüíûé óðîâåíü êàê íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè, òàê è íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû. Îäíàêî, åñëèâ LCO åãî ïîëîæåíèå ñîîòâåòñòâóåò ñàìîìó äíó çîíû ïðîâîäèìîñòè, òî â NCO óðîâåíü ðàñïîëàãàåòñÿâûøå äíà íà 0:1�0:2 ýÂ. Êàê ñëåäñòâèå, ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåé êîìïîíåíòû ìû îáíàðóæèëèïèííèíã óðîâíÿ Ôåðìè â n-LCO è âîñïðîèçâåëè åãî îòñóòñòâèå â NCCO ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ äîïèðî-âàíèÿ. Òàêæå îáíàðóæåíà íåóñòîé÷èâîñòü îáîèõ ñîñòàâîâ â óçêîì èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé îòíîñèòåëüíîíåîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè è îáñóæäåíà ñâÿçü �àçîâîé äèàãðàììû äëÿ NCCO ñðàññ÷èòàííîé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðîé.PACS: 74.25.Jb, 71.18.+y, 79.60.-i1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑâåðõïðîâîäÿùèå êóïðàòû n-òèïàNd2�xCexCuO4 (NCCO), Pr2�xCexCuO4 (PCCO)îáëàäàþò ðÿäîì îñîáåííîñòåé ïî ñðàâíåíèþ ñ êóïðà�òàìè p-òèïà. Â èõ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå ñëîèðåäêîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ è êèñëîðîäà ñìåùåíûîòíîñèòåëüíî CuO2 òàê, ÷òî íåò áëèæàéøåãî ñîñåäààïè÷åñêîãî êèñëîðîäà äëÿ ìåäè âäîëü 
-îñè, ò. å.ñòðóêòóðíûì ýëåìåíòîì CuO2-ñëîÿ ÿâëÿåòñÿ ïëîñ�êèé CuO4-êëàñòåð, â îòëè÷èå îò CuO6-îêòàýäðà äëÿLa2�xSrxCuO4 (LSCO). Ôàçîâàÿ äèàãðàììà NCCOñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò �àçîâîé äèàãðàììûLSCO (ðèñ. 1). Èñõîäíûé íåäîïèðîâàííûé ñîñòàâNd2CuO4 (NCO) ÿâëÿåòñÿ àíòè�åððîìàãíåòèêîì(ÀÔÌ) è äèýëåêòðèêîì. Äîïèðîâàíèå ýëåêòðîíàìèäîâîëüíî ñëàáî ïîäàâëÿåò ÀÔÌ-ñîñòîÿíèå [1℄, ÷òîîáóñëîâëåíî ìåõàíèçìîì äèàìàãíèòíîãî ðàçáàâëå�íèÿ [2℄. Ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ïðèìûêàåò êÀÔÌ-�àçå è ñóùåñòâóåò â óçêîì äèàïàçîíå êîíöåí�òðàöèé xmin < x < xmax, xmin = 0:14, xmax = 0:17.*E-mail: gav�iph.krasn.ru**E-mail: sgo�iph.krasn.ru
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ÑÏ ÏÑ
Nd2�xCexCuO4�yT 0-ñòðóêòóðà La2�xSrxCuO4�yT -ñòðóêòóðà

ÑÏÀÔÌ0 0:1 0:2
200300
10000:3 0:2 0:1

T; Ê
0:3x�èñ. 1. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà äëÿ ñîåäèíåíèé LSCO èNCCO. Îáëàñòè ñîñòàâîâ: ÑÏ � ñâåðõïðîâîäÿùàÿ,ÏÑ � ñ ïñåâäîùåëüþ, ÀÔÌ � äèýëåêòðè÷åñêàÿ âàíòè�åððîìàãíèòíîì ñîñòîÿíèèÂ íîðìàëüíîì ñîñòîÿíèè ýëåêòðîïðîâîäíîñòüNCCO îïèñûâàåòñÿ �åðìè-æèäêîñòíîé êâàäðàòè÷�íîé çàâèñèìîñòüþ îò òåìïåðàòóðû [3℄, â îòëè÷èåîò ëèíåéíîé äëÿ äûðî÷íûõ ÂÒÑÏ [4℄. Ìåòîäàìè�îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðå�630



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Çîííàÿ ñòðóêòóðà êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ : : :øåíèåì (ARPES) äëÿ NCCO áûëî ïîêàçàíî [5℄,÷òî äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü â ýòîì ñîåäèíåíèè íåÿâëÿåòñÿ ïðÿìîé. Ìèíèìóì çîíû ïðîâîäèìîñòè èìàêñèìóì âàëåíòíîé çîíû ïðèíàäëåæàò ðàçëè÷íûìòî÷êàì çîíû Áðèëëþýíà: ñîîòâåòñòâåííî k = (�; 0)è k = (�=2; �=2). Ïðè ýòîì äèñïåðñèîííûå ñîîò�íîøåíèÿ â NCCO äëÿ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíûîñòàþòñÿ ïðàêòè÷åñêè àíàëîãè÷íûìè ñîîòíîøåíè�ÿì äëÿ LSCO. Ñ ïîìîùüþ ARPES áûëî îáíàðóæåíîòàêæå ïîÿâëåíèå âíóòðèùåëåâûõ ñîñòîÿíèé ïðèäîïèðîâàíèè êàê ýëåêòðîíàìè NCCO, òàê è äûð�êàìè â LSCO [5℄. Â îòëè÷èå îò LSCO, ãäå èìååòìåñòî ïèííèíã õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïðè ìàëûõx, êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü õèìè÷åñêîãîïîòåíöèàëà â NCCO áîëåå ñëîæíàÿ [6℄.Äëÿ NCCO åñòü åùå îäíî âàæíîå îòëè÷èå îòLSCO, ñâÿçàííîå ñ âîçìîæíîé ðîëüþ f -ýëåêòðîíîâNd â �îðìèðîâàíèè ñîñòîÿíèÿ òÿæåëûõ �åðìèîíîâïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ [7℄. Îäíàêî, âî-ïåðâûõ,ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íå ñóùåñòâóåò îäíîçíà÷íîãîýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ [8℄ òàêîãî ñîñòî�ÿíèÿ è îáúÿñíåíèÿ áîëüøîé âåëè÷èíû êîý��èöèåí�òà 
 â ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè, 
 = 
T ,ãäå 
 � 4J=k2 äëÿ x > 0:15 [9℄. Âî-âòîðûõ, äëÿ ìà�ëîãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ, 0:05 � x < 0:14, âåëè÷è�íà 
 íà ïîðÿäîê ìåíüøå, 0:3J=k2 [9℄, îòêóäà ìîæíîñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî åñëè äàæå â NCCO èìå�åò ìåñòî ñîñòîÿíèå òÿæåëûõ �åðìèîíîâ íîâîãî òè�ïà, òî èç-çà ìàëîé êîíñòàíòû ñïèí-ñïèíîâîé ñâÿçèNd�Cu ýòè ý��åêòû ïðîÿâëÿþòñÿ ïðè áîëåå âûñî�êèõ êîíöåíòðàöèÿõ. Ïîñêîëüêó ìû îãðàíè÷èâàåìñÿâ íàñòîÿùåé ñòàòüå ìàëûì óðîâíåì äîïèðîâàíèÿ,ïðè x < 0:15 êðàñèâàÿ �èçèêà òÿæåëûõ �åðìèî�íîâ [7℄ îñòàåòñÿ âíå ðàìîê íàøåãî ðàññìîòðåíèÿ.Èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íåäîïèðî�âàííûõ è ñëàáîäîïèðîâàííûõ ýëåêòðîíàìè ñîåäèíå�íèé NCO è La2CuO4 (LCO) ÿâëÿåòñÿ öåëüþ íàñòî�ÿùåé ðàáîòû. Ïðè ýòîì áóäóò èñïîëüçîâàíû òå æåìåòîäû ðàñ÷åòà ñ ó÷åòîì ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîð�ðåëÿöèé (ÑÝÊ), êîòîðûå ðàíåå èñïîëüçîâàëèñü íàìèäëÿ èññëåäîâàíèÿ äûðî÷íûõ êóïðàòîâ.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ÑÝÊ ÿâëÿþòñÿ ïðèí�öèïèàëüíî âàæíûìè è äîëæíû àäåêâàòíî ó÷èòû�âàòüñÿ. Äåéñòâèòåëüíî, îäíîýëåêòðîííûå çîííûåðàñ÷åòû ïðèâîäÿò ê îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ LCO èNCO â âèäå ìåòàëëà ñ íàïîëîâèíó çàïîëíåííîé çî�íîé, ÷òî ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðèìåíòó. Â òî æå âðå�ìÿ ïðîñòåéøèå ìîäåëè ÑÝÊ òèïà ìîäåëè Õàááàð�äà ñëèøêîì óïðîùåíû è ñòåïåíü èõ ïðèìåíèìî�ñòè äëÿ îïèñàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðû êîíêðåòíîãîâåùåñòâà a priori íåèçâåñòíà. Íàø îïûò èññëåäîâà�íèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ÂÒÑÏ-êóïðàòîâ ñ ó÷å�

òîì ÑÝÊ ïîêàçàë [10�12℄, ÷òî íàèáîëåå àäåêâàòíîéïðè ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèé äî 3 ýÂ â ãëóáü âàëåíò�íîé çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòè ÿâëÿåòñÿ ìíîãîçîí�íàÿ p�d-ìîäåëü [13℄, ó÷èòûâàþùàÿ äâå d-îðáèòàëèìåäè, dx2�y2 � dx è d3z2�r2 � dz. Äëÿ ðàñ÷å�òà çîííîé ñòðóêòóðû êâàçè÷àñòèö ñ ó÷åòîì ÑÝÊìû âîñïîëüçóåìñÿ îáîáùåííûì ìåòîäîì ñèëüíîéñâÿçè (ÎÌÑÑ) [14℄, â êîòîðîì íà ïåðâîì ýòàïåäåëàåòñÿ òî÷íàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ìíîãîýëåêòðîííî�ãî ãàìèëüòîíèàíà âíóòðè ÿ÷åéêè, íàõîäÿòñÿ ìíî�ãîýëåêòðîííûå ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè è ñòðîÿòñÿX-îïåðàòîðû Õàááàðäà, à íà âòîðîì ýòàïå â ðàì�êàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ó÷èòûâàþòñÿ ìåæúÿ÷åå÷�íûå ïåðåñêîêè è ðàññ÷èòûâàåòñÿ çîííàÿ ñòðóêòóðàêðèñòàëëà. Êîíêðåòíûå ïðèìåðû ðàñ÷åòîâ ýòèì ìå�òîäîì äëÿ äûðî÷íûõ êóïðàòîâ ïðèâåäåíû â ðàáî�òàõ [11; 12; 15℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññ÷èòàíà ñïåêòðàëüíàÿïëîòíîñòü è äèñïåðñèÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè â íåäîïè�ðîâàííûõ è ñëàáîäîïèðîâàííûõ ýëåêòðîíàìè ñîåäè�íåíèÿõ: NCCO ñî ñòðóêòóðîé T 0, La2CuO4 n-òèïà(n-LCO) ñî ñòðóêòóðîé T â ðàìêàõ ÎÌÑÑ. Çäåñüìû äåìîíñòðèðóåì, ÷òî íà äíå çîíû ïðîâîäèìî�ñòè ñîåäèíåíèé LCO è NCO, òàê æå êàê íà ïî�òîëêå âàëåíòíîé çîíû [11℄, èìååòñÿ ñïåöè�è÷åñêèéäëÿ ñèñòåì ñ ÑÝÊ âèðòóàëüíûé óðîâåíü, îäíàêîåãî ìåñòîïîëîæåíèå â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ ðàçëè÷íî.Îáíàðóæåííàÿ àñèììåòðèÿ ïðèâîäèò òàêæå ê ðàç�ëè÷íûì çàâèñèìîñòÿì óðîâíÿ Ôåðìè îò êîíöåíòðà�öèè â NCCO è n-LCO. Õàðàêòåð äèñïåðñèè âà�ëåíòíîé çîíû îñòàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè èäåíòè÷íûì âñîåäèíåíèÿõ îáîèõ òèïîâ. Âñå ðåçóëüòàòû, êàñàþ�ùèåñÿ n-LCO, íå èìåþò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ àíàëî�ãîâ è íîñÿò ïðåäñêàçàòåëüíûé õàðàêòåð, òàê êàêäî ñèõ ïîð íå ñóùåñòâóåò ìàòåðèàëîâ n-LCO ñîñòðóêòóðîé T . Â ÷àñòíîñòè, ñâåðõïðîâîäÿùèå ñîñòà�âû n-òèïà La2�xCexCuO4, ïîëó÷åííûå â [16℄, èìå�ëè T 0-ñòðóêòóðó. Íåñìîòðÿ íà ýòî, èìååòñÿ âîçìîæ�íîñòü èíâåðòèðîâàòü LCO p-òèïà çà ñ÷åò ý��åêòàïîëÿ, àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî ïðîèñõîäèò â ïî�ëåâîì òðàíçèñòîðå, ãäå ïðèëîæåíèå ïîëîæèòåëüíî�ãî íàïðÿæåíèÿ ê çàòâîðó îáðàçóåò èíâåðñèîííûéñëîé â ïîëóïðîâîäíèêå p-òèïà ó ãðàíèöû ñ çàòâî�ðîì, ïîýòîìó òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû n-LCO ñ T -ñòðóêòóðîé ïðåäñòàâëÿåòèíòåðåñ.Â ðàçä. 2 îáñóæäàþòñÿ îñíîâíûå èçìåíåíèÿ âÎÌÑÑ äëÿ êóïðàòîâ n-òèïà è ïðèâîäÿòñÿ èñõîä�íûå �îðìóëû äëÿ äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèé èñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè. Â ðàçä. 3 èññëåäóþòñÿ äèñ�ïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè âNCCO è ñðàâíèâàþòñÿ ñ àíàëîãè÷íûìè çàâèñèìî�631



Â. À. �àâðè÷êîâ, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004ñòÿìè äëÿ n-LCO, à òàêæå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî íà�áëþäàåìûìè. Â ðàçä. 4 âû÷èñëÿþòñÿ ïàðöèàëüíûåâêëàäû îò ðàçëè÷íûõ îðáèòàëåé â ñïåêòðàëüíóþïëîòíîñòü çîíû ïðîâîäèìîñòè è èññëåäóåòñÿ ïëîò�íîñòü ñîñòîÿíèé íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè â îáîèõñîåäèíåíèÿõ. Â ðàçä. 5 îïðåäåëÿåòñÿ ìåñòîïîëîæå�íèå óðîâíÿ Ôåðìè â NCCO ïðè ðàçëè÷íûõ êîíöåí�òðàöèÿõ äîïèðóþùåé êîìïîíåíòû. Çäåñü æå èññëå�äóåòñÿ íåóñòîé÷èâîñòü ñîñòîÿíèÿ ñ îäíîðîäíûì ðàñ�ïðåäåëåíèåì çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè; â ðàçä. 6 êðàòêîñóììèðóþòñÿ âñå ðåçóëüòàòû íàøåãî ðàñ÷åòà.2. ÄÈÑÏÅ�ÑÈÎÍÍÛÅ ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈß ÈÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÀß ÏËÎÒÍÎÑÒÜÊÂÀÇÈ×ÀÑÒÈ×ÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÂNCCO È n-LCOÂ îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè ãàìèëüòîíè�àí ÑuO2-ñëîÿ ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäåH =Xi�� "�i ayi��ai�� ++ 12Xi;j X�1�2�1�2�3�4 V �1�2ij ayi�1�1ai�1�3ayi�2�2ai�2�4 ++Xhi;ji X�2�2� t�1�2ij ayi�1�aj�2� : (1)Çäåñü ai�� � îïåðàòîð óíè÷òîæåíèÿ äûðêè â ñî�ñòîÿíèè Âàíüå íà óçëå i (ìåäü èëè êèñëîðîä), îð�áèòàëè � è ñî ñïèíîì �. Ó÷èòûâàëèñü äâå îðáè�òàëè ìåäè (dx2�y2 è dz2) è äâå px=y-, pz-îðáèòàëèíà êàæäîì óçëå êèñëîðîäà, îáðàçóþùèå �-ñâÿçè ñïåðå÷èñëåííûìè îðáèòàëÿìè ìåäè. Ñðåäè êóëîíîâ�ñêèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ìîæíî âûäåëèòü ñëåäó�þùèå: Ud (Up) � âíóòðèàòîìíûå õàááàðäîâñêèå äëÿîòòàëêèâàíèÿ íà îäíîé îðáèòàëè ìåäè (êèñëîðîäà)ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ñïèíàìè, Vd (Vp) � ìåæîðáè�òàëüíûå êóëîíîâñêèå è Jd (Jp) � îáìåííûå ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû, à òàêæå ìåæàòîìíûå ïàðàìåòðû êó�ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ Vpd, êoòîðûå äëÿ ïðîñòî�òû ñ÷èòàåì îäèíàêîâûìè äëÿ âñåõ îðáèòàëåé. Ïî�ñëåäíèé ÷ëåí â (1) îïèñûâàåò ìåæàòîìíûå ïåðåñêî�êè ìåäü�êèñëîðîä ñ ïàðàìåòðàìè tx2�y2;x=ypd � tpdè tz2;xpd = tpd=p3 è êèñëîðîä�êèñëîðîä ñ ïàðàìåò�ðîì tx;ypp � tpp. Îáîçíà÷èì ýíåðãèþ ïåðåíîñà çà�ðÿäà �pd = "p � "dx2�y2 è ýíåðãèþ ðàñùåïëåíèÿd-óðîâíÿ â îäíîîñíîé êîìïîíåíòå êðèñòàëëè÷åñêî�ãî ïîëÿ �d = "dz2 � "dx2�y2 . Èç øåñòè èîíîâ O2�äâà àïè÷åñêèõ êèñëîðîäà ðàñïîëîæåíû ïî îñè 
 âT -ñòðóêòóðå ñîñòàâà LCO. Ý��åêòû ïîñëåäíèõ êîí�òðîëèðóþòñÿ â ðàñ÷åòå äâóìÿ ïàðàìåòðàìè: t0pd è

t0pp � èíòåãðàëàìè ïåðåñêîêà ñ ìåäè è ïëîñêîñòíî�ãî êèñëîðîäà íà àïè÷åñêèé êèñëîðîä.Â îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè çîííàÿñòðóêòóðà êâàçè÷àñòèö ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ ñèëü�íûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé ðàññ÷èòûâàåòñÿ â äâàýòàïà, íà ïåðâîì ðåøåòêà CuO2-ñëîÿ ðàçáèâàåòñÿíà ìíîæåñòâî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê, ãàìèëüòîíèàíâíóòðè ÿ÷åéêè òî÷íî äèàãîíàëèçóåòñÿ. Âìåñòå ñâûáîðîì CuO6-êëàñòåðà â êà÷åñòâå ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ðåøàëàñü äîïîëíèòåëüíàÿ çàäà÷à î ïîñòðî�åíèè �óíêöèé Âàíüå ñèììåòðèè b1g è a1g íà èñõîä�íûõ êèñëîðîäíûõ îðáèòàëÿõ [11; 12℄. Ïîëó÷åííûå âðåçóëüòàòå äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíèàíà ÿ÷åéêèH0 ìíîãîýëåêòðîííûå ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè jn; pi(ãäå n = 0; 1; 2; : : : � ÷èñëî äûðîê â ÿ÷åéêå, p îáîçíà�÷àåò ñîâîêóïíîñòü îñòàëüíûõ îðáèòàëüíûõ è ñïèíî�âûõ èíäåêñîâ) èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïîñòðîåíèÿ îïåðà�òîðîâ Õàááàðäà äàííîé ÿ÷åéêèXm = jn+1; pihn; qj èîäíîýëåêòðîííûõ îïåðàòîðîâ af�� = Pm 
��(m)Xmf� .Çäåñü çîííûé èíäåêñ êâàçè÷àñòèö m íóìåðóåò îäíî�ýëåêòðîííûå âîçáóæäåíèÿ èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿjn; qi â êîíå÷íîå jn+ 1; pi [17℄.Èçâåñòíî, ÷òî, â îòëè÷èå îò LCO, â NCO ýëå�ìåíòû êèñëîðîäà è ðåäêîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâîáðàçóþò ñâîè îòäåëüíûå ïëîñêîñòè â îêðó�æåíèè CuO2-ïëîñêîñòè, ïðè÷åì áëèæàéøåé êCuO2-ïëîñêîñòè îêàçûâàåòñÿ ïëîñêîñòü ñ ðåä�êîçåìåëüíûì ýëåìåíòîì. Îáà ïàðàìåòðà â ýòîéñèòóàöèè äîëæíû áûòü áëèçêè ê íóëþ, t0pd = 0 èt0pp = 0. Äîïîëíèòåëüíûå èçìåíåíèÿ â îñòàëüíûõïàðàìåòðàõ çàðàíåå íå ïðîâîäèëèñü è ïàðàìåò�ðû áðàëèñü èç ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðûêóïðàòîâ p-òèïà [11℄. Òàêèì îáðàçîì, èñõîäíûåïàðàìåòðû íàøåãî ãàìèëüòîíèàíà ñëåäóþùèå:"dx = 0; "dz = 2 ýÂ; "p = 1:6 ýÂ; "pz = 0:5 ýÂ;tpp = 0:46 ýÂ; t0pp = 0 ýÂ; t0pd = 0; Ud = 9 ýÂ;Up = 4 ýÂ; Vpd = 1:5 ýÂ; Jd = 1 ýÂ:Â îáîáùåííîì ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè äèñïåðñèîí�íûå ñîîòíîøåíèÿ è ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ìîãóòáûòü çàïèñàíû â âèäå [11℄




 (E�
Gm)ÆmnFG� (m) �2X��0 
���(m)TPG��0 (k)
�0�(n)




 = 0;(2)A�(k; E) = �� 1��X� Im(G��k�) = �� 1����X�mn 
��(m)
+��(n) Im (Dmnk� (AA)+Dmnk� (BB)) ; (3)632



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Çîííàÿ ñòðóêòóðà êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ : : :ãäåG��0k� = hhak�� jayk�0�iiE ==Xmn 
��(m)
y�0�(n)Dmnk� ; (4)D̂k� =  D̂k�(AA) D̂k�(AB)D̂k�(BA) D̂k�(BB) ! ;Dmnk� (AB) = hhXmk� jY nk�iiE ; (5)èíäåêñû ¾P¿ è ¾G¿ ïðîáåãàþò ïî A- è B-ïîäðåøåò-êàì ÀÔÌ-ñîñòîÿíèÿ. Óðàâíåíèÿ (2) è (3) áûëè ïî�
ëó÷åíû â ÀÔÌ-�àçå [11; 12℄ 
 ïîìîùüþ óðàâíåíèéäâèæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðèíà (5) â ïðèáëèæåíèèÕàááàðä I äëÿ ìåæúÿ÷åå÷íûõ ïåðåñêîêîâ. Ýëåìåí�òû ìàòðèöû ¾ñèëüíîé ñâÿçè¿TAA��0 (k) = TBB��0 (k) = 2N XR1 TAA��0 (R1) eikR1 ;TAB��0 (k) = TBA��0 (k) = 2N XR2 TAB��0 (R2) eikR2íà ïÿòèîðáèòàëüíîì dx, dz , b, a, pz-áàçèñå âûãëÿäÿòñëåäóþùèì îáðàçîì:

T��0(R) =
0BBBBBBBBBBBBBBB�

0 0 �2tpd�ij 0 00 0 2tpd�ijp3 2tpd�ijp3 0�2tpd�ij 2tpd�ijp3 �2tpp�ij 2tpp�ij �2t0pp�ij0 2tpd�ijp3 2tpp�ij 2tpp�ij �2t0pp�ij0 0 �2t0pp�ij �2t0pp�ij 0
1CCCCCCCCCCCCCCCA ; (6)

ãäå êîý��èöèåíòû �ij , �ij , �ij , �ij , �ij ïðè�âåäåíû â [11℄. Óðàâíåíèå (2) ÿâëÿåòñÿ àíàëî�ãîì äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ â ìåòîäå ñèëü�íîé ñâÿçè, îòëè÷àÿñü îò íåãî äâóìÿ ìîìåíòàìè.Âî-ïåðâûõ, êâàçè÷àñòè÷íûå ýíåðãèè âû÷èñëÿþòñÿ ââèäå 
Gm = "2qG � "1pG � ðåçîíàíñîâ ìåæäó ìíî-ãî÷àñòè÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè èç ðàçíûõ ñåêòîðîâ êîí��èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà. Âî-âòîðûõ, �àêòîðçàïîëíåíèÿ FG� (m) = hXppfG�i + hXqqfG�i ïðèâîäèò êêîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè êàê äèñïåðñèè, òàêè àìïëèòóäû ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè (3). Êâàçè÷à�ñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñ ðàçëè÷íûìè m ìîãóò ïåðåêðû�âàòüñÿ è âçàèìîäåéñòâîâàòü, êàê ýòî èìååò ìåñòîäëÿ ñèíãëåòíûõ è òðèïëåòíûõ äâóõäûðî÷íûõ ñîñòî�ÿíèé â êóïðàòàõ p-òèïà [11; 12℄.3. ÄÈÑÏÅ�ÑÈß ÇÎÍÍà ðèñ. 2 ïðèâåäåíà äèñïåðñèÿ çîí äëÿn-LCO è NCCO ïðè êîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåén-êîìïîíåíòû x = 0:03 â ÀÔÌ-�àçå. �àñ÷åò âîñ�ïðîèçâîäèò äèñïåðñèþ òîëüêî â íåïîñðåäñòâåííîéîêðåñòíîñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè. Ýòîãî äîñòàòî÷�íî, ÷òîáû ïðîàíàëèçèðîâàòü ñïåêòð êâàçè÷àñòèö, çà�äåéñòâîâàííûõ â ñâåðõïðîâîäÿùåì ñîñòîÿíèè.

Äíî çîíû ïðîâîäèìîñòè �îðìèðóåòñÿ çà ñ÷åòäèñïåðñèè ëîêàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé 

 == E(1; 2b1g) � E(0; a1g), à ïîòîëîê âàëåíòíîé çî�íû �îðìèðóåòñÿ âîçáóæäåíèÿìè ñ ó÷àñòèåì äâóõ�äûðî÷íîãî ñèíãëåòà 
� = E(2; 1A1g) � E(1; 2b1g) èòðèïëåòà 
1� = E(2; 3B1g)�E(1; 2b1g) (ðèñ. 3). Â îáî�èõ ñîåäèíåíèÿõ íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè íàáëþäà�åòñÿ âèðòóàëüíûé óðîâåíü. Ïðèðîäà óðîâíÿ àíàëî�ãè÷íà ïðèðîäå ñîîòâåòñòâóþùåãî óðîâíÿ íà ïîòîë�êå âàëåíòíîé çîíû (ðèñ. 3) [11℄. À èìåííî, èìåþòñÿäâà òèïà êâàçè÷àñòèö, îòâå÷àþùèõ âîçìîæíûì ïå�ðåõîäàì 

 è 
� . Ïîñêîëüêó îäíîé èç êâàçè÷àñòèö âíåäîïèðîâàííîì ñëó÷àå ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîä ìåæ�äó ïóñòûìè ñîñòîÿíèÿìè, ïîñëåäíèé äàåò íóëåâîéâêëàä â äèñïåðñèþ è ñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü. Â îä�íîäûðî÷íîì ñåêòîðå êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàí�ñòâà ïóñòûì ñîñòîÿíèåì ÿâëÿåòñÿ îäíà èç êîìïîíåíòñïèíîâîãî äóáëåòà â êàæäîé èç ïîäðåøåòîê íååëåâ�ñêîãî ÀÔÌ-ñîñòîÿíèÿ CuO2-ñëîÿ. Âàêóóìíûé ñåê�òîð ñîîòâåòñòâóåò ñèíãëåòíîìó a1g-ñîñòîÿíèþ ïîë�íîñòüþ çàïîëíåííîé p6d10-îáîëî÷êè. Ñóùåñòâîâàíèåäâóõ ñèíãëåòíûõ ñîñòîÿíèé â âàêóóìíîì è äâóõäû�ðî÷íîì ñåêòîðàõ (ðèñ. 3) ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé ïðè÷è�íîé íàëè÷èÿ áåçäèñïåðñíîãî âèðòóàëüíîãî óðîâíÿíå òîëüêî íà ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû, íî è íà äíåçîíû ïðîâîäèìîñòè â n-LCO è NCCO.633
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�èñ. 2. Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ n-LCO(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è NCCO (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ).Óðîâåíü äîïèðîâàíèÿ x = 0:03Äèñïåðñèÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè â n-LCO âû�÷èñëåíà ïðè çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ, ïîëó÷åííûõïðè èññëåäîâàíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû êóïðàòîâp-òèïà. Ïðîñòîå ñðàâíåíèå ñïåêòðîâ äëÿ n-LCO èNCCO íà ðèñ. 2 ñâèäåòåëüñòâóåò, ÷òî âûðîæäåíèåñïåêòðà â òî÷êå X = (�; 0) äëÿ LCO ÿâëÿåòñÿ ñëó�÷àéíûì. È íàîáîðîò, ïåðåñå÷åíèå äâóõ çîí ïðîâîäè�ìîñòè � øèðîêîé è çîíû ñîñòîÿíèé âèðòóàëüíîãîóðîâíÿ � â òî÷êå M = (�=2; �=2) îáóñëîâëåíî ñèì�ìåòðèåé CuO2-ñëîÿ è íå çàâèñèò îò çíà÷åíèé ïàðà�ìåòðîâ, èñïîëüçîâàííûõ â ðàñ÷åòå.Ñ ðîñòîì äîïèðîâàíèÿ øèðîêàÿ çîíà è çîíà ñî�ñòîÿíèé âèðòóàëüíîãî óðîâíÿ âåäóò ñåáÿ ðàçëè÷íûìîáðàçîì [11; 15℄. Øèðîêèå çîíû îñòàþòñÿ ïðàêòè÷å�ñêè áåç èçìåíåíèÿ, è â äàëüíåéøåì áóäåì íàçûâàòüèõ æåñòêèìè ïî àíàëîãèè ñ ìîäåëüþ æåñòêîé çî�íû. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü è äèñïåðñèÿ äëÿ çîíñîñòîÿíèé âèðòóàëüíîãî óðîâíÿ ðàñòóò ñ óâåëè÷åíè�åì ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ, ïîýòîìó áóäåì íàçûâàòüèõ ¾ïðèìåñíûìè¿ çîíàìè. Êàâû÷êè óìåñòíû (äàëååäëÿ ïðîñòîòû îïóùåíû), òàê êàê ê èñòèííîìó ëî�êàëüíîìó ïîòåíöèàëó ïðèìåñè ýòè ñîñòîÿíèÿ íå èìå�þò îòíîøåíèÿ.Ïåðåíîñ êâàçè÷àñòèö â âàëåíòíîé çîíå è çîíåïðîâîäèìîñòè îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ðàçëè÷íûìè ý���åêòèâíûìè èíòåãðàëàìè ïåðåíîñà. Ïîýòîìó ìûíàáëþäàåì ðàçëè÷íûå äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòèäëÿ ðàçëè÷íûõ çîí. Äåéñòâèòåëüíî, ðàñ÷åòû äàþòt0
:b:=t
:b: = �0:05, t0�:b:=t�:b: = �0:14 äëÿ NCO èt0
:b:=t
:b: = 0:05, t0�:b:=t�:b: = �0:085 äëÿ LCO, ãäå t
:b:

(t0
:b:) è t�;b (t0�;b) � ý��åêòèâíûå èíòåãðàëû ïåðå�íîñà ìåæäó áëèæàéøèìè (âòîðûìè) ñîñåäÿìè ñîîò�âåòñòâåííî äëÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè è âàëåíòíîé çî�íû. Ñàìûì çíà÷èòåëüíûì èçìåíåíèåì ïðè ïåðåõîäåîò LCO ê NCO ÿâëÿåòñÿ �îðìèðîâàíèå íåïðÿìîéäèýëåêòðè÷åñêîé ùåëè çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ íîâîãîìèíèìóìà â òî÷êå X çîíû ïðîâîäèìîñòè. Êàê ïî�êàçàëè ðàñ÷åòû, ïîÿâëåíèå ïðÿìîé ùåëè ñîïðîâîæ-äàåòñÿ òàêæå ñìåíîé çíàêà â îòíîøåíèè t0
:b:=t
:b:.Èìåþòñÿ óìåðåííûå èçìåíåíèÿ â âàëåíòíîé çîíå, îä�íàêî îíè íå ïðèâîäÿò ê êà÷åñòâåííûì ðàçëè÷èÿì âäèñïåðñèîííûõ çàâèñèìîñòÿõ n- è p-ìàòåðèàëîâ.Äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ äèñïåðñèè íà äíå çîíû ïðî�âîäèìîñòè â NCCO ìû âûíóæäåíû áûëè èçìåíèòüèñõîäíûå ïàðàìåòðû:"dx = 0:2 ýÂ; "dz = 2 ýÂ; "p = 1:6 ýÂ;"pz = 0:5 ýÂ; tpp = 0:56 ýÂ; t0pp = 0:1 ýÂ;t0pd = 0; Ud = 9 ýÂ; Up = 4 ýÂ;Vpd = 1:5 ýÂ; Jd = 1 ýÂ:Òàêèì îáðàçîì, ïðè âû÷èñëåíèè äèñïåðñèè âNCCO îñíîâíûå èçìåíåíèÿ êîñíóëèñü âåëè÷èí t0pd,t0pp è â ìåíüøåé ñòåïåíè�pd è tpp. Ìåíüøåå çíà÷åíèå�pd ñîîòâåòñòâóåò ìåíüøåé âåëè÷èíå äèýëåêòðè÷å�ñêîé ùåëè â NCO, Eg = 1:6 ýÂ. Â ñâîþ î÷åðåäü, ìåíü�øåå çíà÷åíèå tpp â LCO ñîîòâåòñòâóåò íàëè÷èþ îðòî�ðîìáè÷åñêèõ èñêàæåíèé â ñèñòåìå CuO6-îêòàýäðîâ.Íåáîëüøîå óâåëè÷åíèå tpp â NCCO, êàê ñëåäñòâèå,ïðèâîäèò ê ìèíèìóìó çîíû ïðîâîäèìîñòè â òî÷êå Xïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ ýëåêòðîíîâ. Â ñîâîêóïíî�ñòè, èçìåíåíèÿ èìåííî ýòèõ ïàðàìåòðîâ êà÷åñòâåííîìîäè�èöèðîâàëè äèýëåêòðè÷åñêóþ ùåëü è ïðèäàëèåé íåïðÿìîé õàðàêòåð â NCO.Ñðåäè èçâåñòíûõ ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå n-LCO ñT -ñòðóêòóðîé ðàññ÷èòàííóþ äèñïåðñèþ ìîæíî áû�ëî áû íàáëþäàòü â ñîñòàâàõ La2Cu1�xZnxO4 [1℄, òàêêàê Zn2+ èìååò ïîëíîñòüþ çàïîëíåííóþ îáîëî÷êód10, ÷òî �îðìàëüíî ñîîòâåòñòâóåò çàïîëíåíèþ âàêó�óìíîãî ñåêòîðà, êàê è â ìàòåðèàëå n-òèïà: NCCO.Îäíàêî â äåéñòâèòåëüíîñòè ïðèìåñü öèíêà ïðèâîäèòê ñèëüíîñâÿçàííîìó íîñèòåëþ è ê íàðóøåíèþ òðàíñ�ëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè ïî ñïèíîâîé ðåøåòêå.Âåðîÿòíî, èç-çà ñèëüíûõ ïðèìåñíûõ ý��åêòîâ �î�òîýìèññèîííûå èçìåðåíèÿ íà La2Cu1�xZnxO4, àíà�ëîãè÷íûå ïðîâåäåííûì íà ñîåäèíåíèÿõ NCCO [5℄,íåâîçìîæíû.634
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�èñ. 3. Ñõåìà êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà äëÿ LSCO è NCCO. Ñïëîøíûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò êâàçè÷àñòè÷íûìïåðåõîäàì, �îðìèðóþùèì æåñòêèå çîíû, øòðèõîâûå � ïðèìåñíûì çîíàì
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(0, 0) (π, π) (π, 0) (0, 0) (π, π) (π, 0) (0, 0)�èñ. 4. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü êâàçè÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé çîíû Áðèëëþýíà äëÿNCCO: a � äëÿ æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè; á � äëÿ çîíû ñîñòîÿíèé âèðòóàëüíîãî óðîâíÿ4. ÏÀ�ÖÈÀËÜÍÛÅ ÂÊËÀÄÛ ÂÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÓÞ ÏËÎÒÍÎÑÒÜÌû ðàññ÷èòàëè ñïåêòðàëüíóþ ïëîòíîñòü A(k; E)äëÿ æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè è ïðèìåñíîé çîíûâ NCCO (ðèñ. 4) ïðè ìàëîé êîíöåíòðàöèè äîïèðóþ�ùåé êîìïîíåíòû x = 0:03. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòüõàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ ïèêàìè, ñîîòâåòñòâóþùèìèæåñòêîé è ïðèìåñíîé çîíàì. Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíû çà�âèñèìîñòè àìïëèòóä ïèêîâ äëÿ æåñòêîé (à) è ïðè�ìåñíîé (á ) çîí âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé çî�íû Áðèëëþýíà. Íà ðèñ. 5á âèäíî, êàê âèðòóàëüíûé
óðîâåíü ñ íóëåâûì ñïåêòðàëüíûì âåñîì ïðè x = 0òðàíñ�îðìèðóåòñÿ â ïðèìåñíóþ çîíó ñî ñïåêòðàëü�íûì âåñîì ïîðÿäêà x. Çàáðîñ òðèïëåòíûõ ñîñòîÿ�íèé â çîíó ïðîâîäèìîñòè ìàë è ýòî åùå îäèí èñòî÷�íèê àñèììåòðèè ñîñòîÿíèé íîñèòåëåé p- è n-òèïîâ.Àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòè äëÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè ân-LCO ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5. Îäíàêî ýòè ðåçóëüòàòûíåâîçìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí�íûìè èç-çà îòñóòñòâèÿ ñîåäèíåíèé n-òèïà íà îñíîâåLCO ñ T -ñòðóêòóðîé.Êàê ñëåäóåò èç ðàñ÷åòà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé,635
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(0, 0) (π, π) (π, 0) (0, 0) (π, π) (π, 0) (0, 0)�èñ. 5. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü êâàçè÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé çîíû Áðèëëþýíà äëÿn-LCO: a � äëÿ æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè; á � äëÿ ïðèìåñíîé çîíû
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�èñ. 6. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà äíå çîíû ïðîâî-äèìîñòè äëÿ NCCO è n-LCO. Âåðòèêàëüíîé ëèíèåéîáîçíà÷åíà îáëàñòü 
 ïîíèæåííîé ïëîòíîñòüþ ñî-ñòîÿíèé � ïñåâäîùåëüìåæäó ïðèìåñíîé è æåñòêîé çîíàìè (ðèñ. 6) èìå�åòñÿ îáëàñòü ñ ïîíèæåííîé ïëîòíîñòüþ � ïñåâäî�ùåëü, îáðàùàþùàÿñÿ â íóëü â òî÷êåM = (�=2; �=2)(ðèñ. 2). Ïîýòîìó ïåðåõîä óðîâíÿ Ôåðìè èç æåñòêîéâ ïðèìåñíóþ çîíó ìîæåò ñîïðîâîæäàòüñÿ óìåíüøå�íèåì ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà íåì. Ñàìà ïñåâäîùåëüèìååò ìàãíèòíóþ ïðèðîäó, òàê êàê â ÏÌ-�àçå îò�ñóòñòâóåò. Â ñèëó ñïåöè�èêè ñàìîãî ñïåêòðà ïñåâ�äîùåëü áîëåå âûðàæåíà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéâ NCCO.
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü ñäâèãà õèìè÷åñêîãî ïîòåíöè-àëà ��(x) îò êîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåé n-êîìïî-íåíòû â NCCO è n-LCO. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-íûå äëÿ NCCO è LSCO âçÿòû èç ðàáîòû [6℄5. ÊÎÍÖÅÍÒ�ÀÖÈÎÍÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜÓ�ÎÂÍß ÔÅ�ÌÈ�àñ÷åòû çàâèñèìîñòè ìåñòîïîëîæåíèÿ óðîâíÿÔåðìè îò äîïèðîâàíèÿ â NCCO äëÿ ÀÔÌ-�àçû äå�ìîíñòðèðóþò ñóùåñòâåííûå îòëè÷èÿ îò àíàëîãè÷�636
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0:4Êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåé�èñ. 8. Çàâèñèìîñòü îáùåãî ÷èñëà ñîñòîÿíèé îòêîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåé êîìïîíåíòû äëÿ ïðè-ìåñíîé çîíû â NCCO è n-LCO; x1 è x2 ñîîòâåò-ñòâóþò âõîäó â çîíó ñîñòîÿíèé âèðòóàëüíîãî óðîâíÿè âûõîäó èç íåå. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ïîêàçûâàåò ÷èñ-ëî ñîñòîÿíèé, ïóíêòèðíàÿ � êîíöåíòðàöèþ ýëåêòðî-íîâ x. Çàòåíåííàÿ îáëàñòü íà ðèñ. à ñîîòâåòñòâóåòâêëàäó îò æåñòêîé çîíûíîé â n-LCO. Äåéñòâèòåëüíî, ïðè ìàëûõ êîíöåí�òðàöèÿõ óðîâåíü Ôåðìè â NCCO ïîãðóæàåòñÿ â ñî�ñòîÿíèÿ æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè è ëèøü çàòåì,ïðè x = x1, â ñîñòîÿíèÿ ïðèìåñíîé çîíû. Íà ðèñ. 7ýòîìó ìîìåíòó ñîîòâåòñòâóåò x1 = 0:08�0.1. Óðî�âåíü Ôåðìè âõîäèò îïÿòü â ñîñòîÿíèÿ æåñòêîé çîíûïðè x2 = 0:18�0.2. Àíàëîãè÷íàÿ çàâèñèìîñòü óðîâ�íÿ Ôåðìè â n-LCO ïîêàçûâàåò ïèííèíã òîëüêî ïðèìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ. Â ñàìîì äåëå, óæå ïðè ñà�ìûõ ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ óðîâåíü Ôåðìè íàõîäèò�ñÿ â çîíå íàðîæäàþùèõñÿ ñîñòîÿíèé ïðèìåñíîé çî�íû. Ïî ïðè÷èíå òîãî ÷òî ÷èñëî ñîñòîÿíèé íà ïîñëåä�íåì íà÷èíàåò ðàñòè ìåäëåííåå, ÷åì x (ðèñ. 8á ), ïèí�íèíã çàêàí÷èâàåòñÿ è óðîâåíü Ôåðìè ïîãðóæàåòñÿâ æåñòêóþ çîíó ïðîâîäèìîñòè. Ýòî ïðîèñõîäèò ïðèx2 = 0:11�0.12.Íà âû÷èñëåííîé çàâèñèìîñòè óðîâíÿ Ôåðìèîò êîíöåíòðàöèè èìååò ìåñòî èíòåðâàë �x, ãäåñêîðîñòü ðîñòà ÷èñëà ñîñòîÿíèé â ïðèìåñíîéçîíå ïðåâûøàåò ñêîðîñòü ïðèðîñòà íîñèòåëåé��=�x = (�2�=�x2)T;P < 0, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåòî âîçìîæíîñòè �àçîâîãî ðàññëîåíèÿ ïðè äàííîìóðîâíå äîïèðîâàíèÿ. Òàêèå ñîñòàâû íå ìîãóòáûòü ñòàáèëüíî îäíîðîäíûìè, ïîñêîëüêó èñêîìîå

ðàñïðåäåëåíèå ñîîòâåòñòâóåò ìàêñèìóìó òåðìîäè�íàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �. Òàê, äëÿ NCCO âèäçàâèñèìîñòè ��=�x íà ðèñ. 9 ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì,÷òî çàâèñèìîñòü �(x) èìååò îáëàñòü íåñòàáèëüíî�ñòè øèðèíîé �x � 0:03, ðàçäåëÿþùóþ äâå îáëàñòèñ ìèíèìóìîì òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.Ñîåäèíåíèÿ n-LCO óæå ïðè ìàëûõ óðîâíÿõ äîïèðî�âàíèÿ ïîïàäàþò â îáëàñòü �x � 0:05 ñ ìàêñèìóìîìòåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Íåñìîòðÿ íàòî ÷òî èññëåäóåìûå ìàòåðèàëû � ýòî ñèñòåìû ñ�èêñèðîâàííûì ÷èñëîì íîñèòåëåé, îáå ñèñòåìûèìåþò âîçìîæíîñòü ðàçáèòüñÿ íà ìàêðîñêîïè÷å�ñêèå îáëàñòè, ñïîñîáíûå îáìåíèâàòüñÿ ÷àñòèöàìè,ëèáî ïåðåéòè â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå, ãäå÷èñëî ÷àñòèö óæå íå ñîõðàíÿåòñÿ. Ïðîèñõîæäå�íèå íåñòàáèëüíîñòè îäíîðîäíîãî íîðìàëüíîãîñîñòîÿíèÿ ñâÿçàíî ñ íàëè÷èåì ÀÔÌ-ïîðÿäêà, òàêêàê â ÏÌ-�àçå ïðèìåñíàÿ çîíà èñ÷åçàåò. Òàêèìîáðàçîì, ìû èìååì íåîáû÷íóþ ñâÿçü ìåæäó íåîä�íîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäîâîé ïëîòíîñòèè íàëè÷èåì ÀÔÌ-óïîðÿäî÷åíèÿ. Ó÷åò íóëåâûõñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé ïðèâîäèò ê ñóæåíèþ îá�ëàñòè íåñòàáèëüíîñòè �x, îäíàêî íå îòìåíÿåò ååñóùåñòâîâàíèÿ [15℄.Ìû íàáëþäàåì òàêæå êà÷åñòâåííóþ êîððåëÿöèþäâèæåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè â ÀÔÌ-ñîñòîÿíèå ñ �à�çîâîé äèàãðàììîé NCCO. Äåéñòâèòåëüíî, îáëàñòüïðåáûâàíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè â ïðèìåñíîé çîíå, èëè,÷òî òî æå ñàìîå, â îáëàñòè ïñåâäîùåëè, êîððå�ëèðóåò ïî êîíöåíòðàöèè íà �àçîâîé äèàãðàììåñî ñâåðõïðîâîäÿùåé îáëàñòüþ. Â NCCO è n-LCOóðîâåíü Ôåðìè äîñòèãàåò ïñåâäîùåëè ïðè ðàç�ëè÷íûõ êîíöåíòðàöèÿõ äîïèðóþùåé êîìïîíåíòûx1(NCCO) > x1(n-LCO) = 0. Ïðè÷åì â NCCO óðî�âåíü Ôåðìè ïîïàäàåò â ñîñòîÿíèÿ ïðèìåñíîé çîíûñ óæå õîðîøî ðàçâèòîé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ.Ýòî ìîæíî íàáëþäàòü íà ðèñ. 8a, ãäå óæå ïðè x = x1èìååòñÿ îòëè÷íàÿ îò íóëÿ ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòüâ ïðèìåñíîé çîíå. Òàêèì îáðàçîì, íàëè÷èå íàóðîâíå Ôåðìè êîíå÷íîé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé ïðèìåñíîé çîíû ñîîòâåòñòâóåò íà �àçî�âîé äèàãðàììå NCCO ñâåðõïðîâîäÿùåé îáëàñòè.Íåïîñðåäñòâåííûì ñëåäñòâèåì êîððåëÿöèè òàêîãîâèäà áûëî áû òî, ÷òî ñâåðõïðîâîäÿùàÿ îáëàñòü íà�àçîâîé äèàãðàììå NCCO, ñòàðòóÿ ñ TC , áîëüøèõ,÷åì ýòî èìåëî áû ìåñòî â n-LCO, ÿâëÿëàñü áûáîëåå óçêîé ïî êîíöåíòðàöèè. Â ñîãëàñèè ñ ýòèìòàêæå xmax � x2. Ïðè÷åì ïîñëåäíåå ñîîòíîøåíèåíàáëþäàëîñü â PCCO [18℄, ãäå óäàëîñü èññëåäîâàòüçàâèñèìîñòü T �(x) � õàðàêòåðíîé òåìïåðàòóðû äëÿïñåâäîùåëåâîãî ñîñòîÿíèÿ â ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçåýòîãî ñîåäèíåíèÿ â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ âûøå H
2. Â637
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0.20�èñ. 9. Çàâèñèìîñòü âòîðîé ïðîèçâîäíîé òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �2�=�x2 îò êîíöåíòðàöèè äîïèðóþùåéêîìïîíåíòû â NCCO è n-LCO; x2 ñîîòâåòñòâóåò âûõîäó óðîâíÿ Ôåðìè èç ïðèìåñíîé çîíûíàøåì ðàñ÷åòå ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿàòðèáóòîì ïðèìåñíîé çîíû, íî íå ïðåäâåñòíèêîìñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ. Îíî ìîæåò áûòüèäåíòè�èöèðîâàíî êàê îñîáåííîñòü ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû ìàòåðèàëîâ ñ ÑÝÊ â ÀÔÌ-�àçå, îáëà�äàþùèõ îñíîâíûì ñèíãëåòíûì ñîñòîÿíèåì â îäíîìèç ñåêòîðîâ êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâàýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà.6. ÂÛÂÎÄÛ�åçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ ìîæíî ñóììèðîâàòüñëåäóþùèì îáðàçîì.1) Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ NCCO èn-LCO îáúåäèíÿåò íàëè÷èå â ÀÔÌ-�àçå âèðòóàëü�íîãî óðîâíÿ íà äíå çîíû ïðîâîäèìîñòè è íà ïîòîë�êå âàëåíòíîé çîíû. Ïðè÷èíà ýòîãî � íàëè÷èå ñèí�ãëåòíûõ ñîñòîÿíèé â âàêóóìíîì (a1g � çàìêíóòàÿîáîëî÷êà) è äâóõ÷àñòè÷íîì (A1g) ñåêòîðàõ êîí�è�ãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà îáîèõ ñîåäèíåíèé. Ìè�íèìóì æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè â NCCO ïðè ìà�ëûõ óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿ èìååò ìåñòî â òî÷êå X çî�íû Áðèëëþýíà. Èç-çà íàëè÷èÿ ñëó÷àéíîãî âûðîæäå�íèÿ æåñòêîé çîíû è âèðòóàëüíîãî óðîâíÿ â òî÷êå Xäëÿ n-LCO äèýëåêòðè÷åñêàÿ ùåëü â LCO ïðÿìàÿ,â òî âðåìÿ êàê â NCCO ùåëü íåïðÿìàÿ. Ïîñëåäíååñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè èññëåäîâàíèé ARPES íà ñëà�áîäîïèðîâàííûõ ñîåäèíåíèÿõ NCCO [5℄.2) Ñóùåñòâóåò àñèììåòðèÿ êîíöåíòðàöèîííîé çà�

âèñèìîñòè óðîâíÿ Ôåðìè äëÿ NCCO ñî ñòðóêòóðîéT 0 è LCO n-òèïà ñî ñòðóêòóðîé T . Ìû îáúÿñíÿ�åì àñèììåòðèþ ðàçëè÷íûì ðàñïîëîæåíèåì âèðòó�àëüíîãî óðîâíÿ ïî îòíîøåíèþ êî äíó æåñòêîé çîíûïðîâîäèìîñòè â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ. Âñëåäñòâèå ýòîãîâ LCO n-òèïà ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ äîïèðóþ�ùåé êîìïîíåíòû èìååò ìåñòî ïèííèíã óðîâíåé Ôåð�ìè ñîñòîÿíèÿìè, ðàçâèâàþùèìèñÿ íà âèðòóàëüíîìóðîâíå. Â NCCO óðîâåíü Ôåðìè ñðàçó ïîãðóæàåò�ñÿ â ñîñòîÿíèÿ æåñòêîé çîíû ïðîâîäèìîñòè è ëèøüïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿïîãðóæàåòñÿ â ñîñòîÿíèÿ ïðèìåñíîé çîíû. Îäíàêîâåðîÿòíîñòü ïèííèíãà èìè óðîâíÿ Ôåðìè �àêòè÷å�ñêè ñíèæàåòñÿ âìåñòå ñ ðîñòîì óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ.3) Ìû îáíàðóæèëè, ÷òî â íàøåì ðàñ÷åòå îáëàñòèïèííèíãà óðîâíÿ Ôåðìè ïðèìåñíîé çîíîé �àêòè÷å�ñêè ÿâëÿþòñÿ îáëàñòÿìè �x ñ íåñòàáèëüíîñòüþ âè�äà (�2�=�x2)T;P < 0, ÷òî ìîæåò ÿâëÿòüñÿ ïðè÷èíîéíåîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòèâ íàñòîÿùèõ ñîåäèíåíèÿõ.4) Ñóùåñòâóåò êà÷åñòâåííîå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó�àçîâîé äèàãðàììîé NCCO è êîíöåíòðàöèîííîéçàâèñèìîñòüþ óðîâíÿ Ôåðìè: êîíöåíòðàöèîííàÿîáëàñòü ïðåáûâàíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè â ïðèìåñíîéçîíå êîððåëèðóåò ñ êîíöåíòðàöèîííîé îáëàñòüþñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ.Àíàëîãè÷íîå ñîîòâåòñòâèå äëÿ n-LCO íå íàáëþäà�åòñÿ èç-çà îòñóòñòâèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàòåðèàëîâñ T -ñòðóêòóðîé. Îäíàêî íàøè ðåçóëüòàòû ñâèäå�638
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