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ÏÑÅÂÄÎÙÅËÅÂÎÅ ÏÎÂÅÄÅÍÈÅ Â ÌÎÄÅËÈ ÝÌÅ�È ÄËßÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ-ÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÀNd2�xCexCuO4: ÌÍÎ�ÎÇÎÍÍÛÉ LDA+DMFT+�k-ÏÎÄÕÎÄÝ. Ç. Êó÷èíñêèé, È. À. Íåêðàñîâ *, Í. Ñ. ÏàâëîâÈíñòèòóò ýëåêòðî�èçèêè Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620016, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 8 �åâðàëÿ 2012 ã.Ïðåäëîæåíî îáîáùåíèå LDA+DMFT+�k-ïîäõîäà íà ìíîãîçîííûé ñëó÷àé, êîãäà îäíîâðåìåííî â ìî-äåëè ïðèñóòñòâóþò êîððåëèðîâàííûå è íåêîððåëèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ. Äëÿ ìîäåëè Ýìåðè ïðè ïîìîùèìíîãîçîííîé âåðñèè LDA+DMFT+�k-ïîäõîäà ðàññ÷èòàíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ñïåêòðàëüíûå �óíê-öèè â øèðîêîì ýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå âîêðóã óðîâíÿ Ôåðìè, à òàêæå ïîëó÷åíû ïîâåðõíîñòè Ôåð-ìè ýëåêòðîííî-äîïèðîâàííîãî âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñâåðõïðîâîäíèêà Nd2�xCexCuO4 â ïñåâäîùåëåâîé�àçå. Äîïîëíèòåëüíî ââåäåííàÿ äëÿ ó÷åòà ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèé ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü�k îïèñûâàåò íåëîêàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ êîëëåêòèâíûìè ãåéçåíáåðãîâ-ñêèìè ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè áëèæíåãî ïîðÿäêà. Äëÿ ðåøåíèÿ ý��åêòèâíîé ïðèìåñíîé ìîäåëè âDMFT-óðàâíåíèÿõ ïðèìåíåí ìåòîä ÷èñëåííîé ðåíîðìãðóïïû (NRG). Ïîëó÷åíî õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîåñîãëàñèå ðàññ÷èòàííûõ â ðàìêàõ LDA+DMFT+�k-ïîäõîäà ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-ìè äàííûìè ïî �îòîýìèññèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì. Â Ïðèëîæåíèè èññëåäîâàí âîïðîñ óñòîé÷èâîñòèäèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà â ìîäåëè Ýìåðè îò âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò.DOI: 10.7868/S00444510130801421. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑîäåðæàùèå ìåäü âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñâåðõ�ïðîâîäíèêè (ÂÒÑÏ) èíòåíñèâíî èçó÷àþòñÿ íåïåðâîå äåñÿòèëåòèå. Ñåìåéñòâî ÂÒÑÏ íà îñíîâåìåäè ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî îáøèðíûì è ïðåâûøàåòïî êîëè÷åñòâó äðóãèå èçâåñòíûå êëàññû ÂÒÑÏ-ñî-åäèíåíèé. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ÂÒÑÏ-êóïðàòîâäîñòàòî÷íî áîãàòà ñ òî÷êè çðåíèÿ �èçèêè. Êðîìåíåïîñðåäñòâåííî ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçû áîëüøîåêîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõðàáîò íàïðàâëåíî íà èçó÷åíèå òàê íàçûâàåìîé ïñåâ�äîùåëåâîé �àçû (â êà÷åñòâå îáçîðà ñì. [1℄). Äàííàÿ�àçà íàáëþäàåòñÿ âûøå òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâî�äÿùåãî ïåðåõîäà ïðè óðîâíå ëåãèðîâàíèÿ íåìíîãîìåíüøå îïòèìàëüíîãî. Ýëåêòðîííûå ñâîéñòâàÂÒÑÏ-ñèñòåì â ïñåâäîùåëåâîé �àçå áûëè èññëåäî�âàíû â ðàìêàõ ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [1℄è òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ (òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäûêðàòêî îïèñàíû â ðàáîòå [3℄). Â ÷àñòíîñòè, äëÿ*E-mail: nekrasov�iep.uran.ru

òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ïñåâäîùåëåâîãî ñî�ñòîÿíèÿ ìû ïðåäëîæèëè LDA+DMFT+�k-ïîäõîä[2℄. Â äàííîì ïîäõîäå ãèáðèäíàÿ ðàñ÷åòíàÿ ñõå�ìà LDA+DMFT [4�8℄ � òåîðèÿ �óíêöèîíàëàïëîòíîñòè â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè (DFT/LDA) [9, 10℄ + òåîðèÿäèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) [11�15℄,ïðåäíàçíà÷åííàÿ äëÿ îïèñàíèÿ ðåàëüíûõ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì â ðàìêàõ ìîäåëè Õàááàð�äà, � äîïîëíÿåòñÿ ¾âíåøíèìè¿, íå ñîäåðæàùèìèñÿâ ìîäåëè Õàááàðäà, âçàèìîäåéñòâèÿìè [2℄. Â÷àñòíîñòè, äëÿ ó÷åòà ïñåâäîùåëåâûõ �ëóêòóàöèéñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü �k îïèñûâàåòíåëîêàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå êîððåëèðîâàííûõýëåêòðîíîâ ñ êîëëåêòèâíûìè ãåéçåíáåðãîâñêè�ìè ñïèíîâûìè �ëóêòóàöèÿìè áëèæíåãî ïîðÿä�êà [16℄. �àíåå LDA+DMFT+�k-ïîäõîä óñïåøíîïðèìåíÿëñÿ â îäíîçîííîì ñëó÷àå äëÿ îïèñàíèÿïîâåðõíîñòåé Ôåðìè è ýíåðãåòè÷åñêèõ äèñïåðñèé�îòîýìèññèîííûõ ñïåêòðîâ ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì(ARPES) äëÿ ñèñòåì Bi2Sr2CaCu2O8�Æ (Bi2212) [17℄,Nd2�xCexCuO4 (NCCO) [18℄, Pr2�xCexCuO4(PCCO) [19℄, La2�xSrxCuO4 (LSCO) [20℄.379



Ý. Ç. Êó÷èíñêèé, È. À. Íåêðàñîâ, Í. Ñ. Ïàâëîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013Îäíàêî èç ýêñïåðèìåíòà èçâåñòíî, ÷òî â íåëåãè�ðîâàííîì ñîñòîÿíèè ÂÒÑÏ-êóïðàòû ÿâëÿþòñÿ äè�ýëåêòðèêàìè ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà [21℄, êîòîðûå â ðàì�êàõ îäíîçîííîé ìîäåëè Õàááàðäà îïèñàòü íåâîçìîæ�íî. Äëÿ îïèñàíèÿ äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿ�äà â ÂÒÑÏ-êóïðàòàõ áûëà ïðåäëîæåíà ìîäåëü Ýìå�ðè [22℄. Ïî ñóòè ìîäåëü Ýìåðè ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåììîäåëè Õàááàðäà è âêëþ÷àåò â ñåáÿ òðè ñîñòîÿíèÿ:3dx2�y2-îðáèòàëü ìåäè, êîòîðàÿ îáû÷íî ó÷èòûâàåò�ñÿ â îäíîçîííîì ïîäõîäå, à òàêæå 2px-, 2py-îðáèòàëèêèñëîðîäà, ñ êîòîðûìè äàííàÿ îðáèòàëü ìåäè ñèëü�íî ãèáðèäèçîâàíà â CuO2-ñëîå. Òàêàÿ òðåõçîííàÿìîäåëü Ýìåðè â ïîñëåäíèå ãîäû ÷àñòî ïðèìåíÿëàñüäëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ÂÒÑÏ-êóïðàòîââ ðàçíûõ �àçîâûõ ñîñòîÿíèÿõ (ñì. äëÿ êðàòêîãî îá�çîðà [3℄). Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåíî ìíîãîçîí�íîå îáîáùåíèå LDA+DMFT+�k-ïîäõîäà äëÿ ìîäå�ëè Ýìåðè è ðàññ÷èòàíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ñïåê�òðàëüíûå �óíêöèè â øèðîêîì ýíåðãåòè÷åñêîì èí�òåðâàëå âîêðóã óðîâíÿ Ôåðìè, à òàêæå ïîëó÷åíûïîâåðõíîñòè Ôåðìè ýëåêòðîííî-ëåãèðîâàííîãî âûñî�êîòåìïåðàòóðíîãî ñâåðõïðîâîäíèêà Nd2�xCexCuO4â ïñåâäîùåëåâîé �àçå.Â ðàçä. 2 îïèñûâàþòñÿ �îðìóëèðîâêà ìîäå�ëè Ýìåðè è äåòàëè LDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòà. Âðàçä. 3 èçëîæåíî ìíîãîçîííîå îáîáùåíèå LDA++DMFT+�k-ïîäõîäà. �àçäåë 4 ñîäåðæèò ðåçóëüòà�òû LDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòîâ äëÿ Nd2�xCexCuO4â ðàìêàõ òðåõçîííîé ìîäåëè Ýìåðè. Â Ïðèëîæå�íèè ðàññìàòðèâàþòñÿ äåòàëè LDA+DMFT-ðàñ÷åòàâ ìíîãîçîííîì ñëó÷àå (âëèÿíèå ïîïðàâêè íà äâîé�íîé ó÷åò íà äèýëåêòðè÷åñêîå ðåøåíèå ñ ïåðåíîñîìçàðÿäà â ìîäåëè Ýìåðè).2. ÄÅÒÀËÈ �ÀÑ×ÅÒÀ�àìèëüòîíèàí ìîäåëè Ýìåðè [22℄ çàïèñûâàåòñÿ ââèäå Ĥ =Xij� �ij 
̂yi� 
̂j� + 12 Xij;��0 Uij n̂i�n̂j�0 ; (1)ãäå äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû �ii � ýíåðãåòè÷åñêîå ïî�ëîæåíèå ìåäíîé Ed è êèñëîðîäíûõ Ep îðáèòàëåé;êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå Uii ñîîòâåòñòâóåò âçàè�ìîäåéñòâèþ íà êèñëîðîäíûõ Up è ìåäíîé Ud îðáè�òàëÿõ. Âåëè÷èíà �ij = �tpd ÿâëÿåòñÿ èíòåãðàëàìèïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàéøèìè ìåäíûìè è êèñëîðîä�íûìè óçëàìè, à Uij = Vpd � ìåæóçåëüíîå êóëîíîâ�ñêîå âçàèìîäåéñòâèå.Â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ íàìè áûëè ïîëó÷åíûâåëè÷èíû èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà èç LDA-ðàñ÷åòîâ

Òàáëèöà. Ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû (â ýÂ) äëÿòðåõçîííîé ìîäåëè (èç ðàáîòû [25℄Ed �Ep tpd tpp t0pp t0pd t00pd tdd U1.61 1.16 �0:54 �0:21 �0:05 0.01 0.07 8äëÿ ìîäåëè Ýìåðè â ñèñòåìàõ NCCO [23℄ èSm2�xCexCuO4 [24℄. Ïîñëåäóþùèé ó÷åò êîððå�ëÿöèîííûõ ý��åêòîâ áûë ïðîâåäåí â ðàìêàõîáîáùåííîé òåîðèè ñèëüíîé ñâÿçè (GTB) [23℄. Îä�íàêî çäåñü ðåøåíèå ìîäåëè Ýìåðè èùåòñÿ â ðàìêàõLDA+DMFT+�k-ïîäõîäà, è äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ äðó�ãèìè DMFT-ðåçóëüòàòàìè ìû áóäåì èñïîëüçîâàòüâåëè÷èíû èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà èç ñîîòâåòñòâó�þùèõ ðàáîò äðóãèõ àâòîðîâ. Òåì áîëåå, ÷òî¾çàòðàâî÷íàÿ¿ ýëåêòðîííàÿ äèñïåðñèÿ â çíà÷èòåëü�íîé ìåðå îïðåäåëÿåò LDA+DMFT+�k-ðåçóëüòàòû,êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [18℄.Íåäàâíî â ðàìêàõ êëàñòåðíûõ DMFT-ðàñ÷åòîâäëÿ ýëåêòðîííî-äîïèðîâàííîãî ñâåðõïðîâîäíèêàNCCO áûëà ïîêàçàíà âàæíîñòü ó÷åòà èíòåãðàëîâïåðåñêîêà âî âòîðóþ è òðåòüþ êîîðäèíàöèîííûåñ�åðû [25℄. Ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå áûëè ó÷òåíûèíòåãðàëû ïåðåñêîêà äî òðåòüåé êîîðäèíàöèîí�íîé ñ�åðû, ïðåäñòàâëåííûå â òàáëèöå: tdd, tpp �èíòåãðàëû ïåðåñêîêà äëÿ áëèæàéøèõ ìåäíûõ èêèñëîðîäíûõ óçëîâ, t0pp � ïåðåñêîêè ìåæäó êèñ�ëîðîäíûìè óçëàìè âî âòîðóþ êîîðäèíàöèîííóþñ�åðó, à òàêæå ìåäü-êèñëîðîäíûå ïåðåñêîêè âî âòî�ðóþ è òðåòüþ êîîðäèíàöèîííûå ñ�åðû � t0pd è t00pd.Ïàðàìåòð Ed � Ep (ñì. òàáëèöó) õàðàêòåðèçóåò òàêíàçûâàåìóþ ýíåðãèþ ïåðåíîñà çàðÿäà èç çîíû êèñ�ëîðîäà â çîíó ìåäè è íàîáîðîò. Â äàííîé ðàáîòå âîòëè÷èå îò êëàññè÷åñêîé ìîäåëè Ýìåðè êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå ó÷èòûâàëîñü òîëüêî íà óçàõ ìåäèU � Ud. Âåëè÷èíà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿU áûëà ïîëó÷åíà ìåòîäîì ¾
onstrained-LDA¿ [26℄â ðàáîòàõ äðóãèõ àâòîðîâ [25; 27; 28℄ è ïðèâåäåíà âòàáëèöå.Ñ ó÷åòîì âûáðàííûõ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíè�àí (1) â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå çàïèñûâàåòñÿ â âèäåĤ(k) = "��(k)
̂y� 
̂� + Un̂dn̂d; (2)ãäå èíäåêñû � è � ñîîòâåòñòâóþò dx2 � y2-, px-,py-îðáèòàëÿì. Ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ "��(k) â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçèèìååò ñëåäóþùóþ �îðìó:380



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013 Ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå â ìîäåëè Ýìåðè : : :"��(k) = 0B� "dd i2"dpx i2"dpy�i2"dpx "pxpx "pxpy�i2"dpy "pxpy "pypy 1CA ; (3)ãäå "dd = Ed + 2tdd(
os kx + 
os ky);"pxpx = Ep + 2t0pp 
os kx;"pypy = Ep + 2t0pp 
os ky;"pxpy = 4tpp sin kx2 sin ky2 ;"dpx = �dpx + 2t0pd sin kx2 
os ky � t00pd sin 3kx2 ;"dpy = �dpy + 2t0pd sin ky2 
os kx � t00pd sin 3ky2 ; (4)
à k = (kx; ky) � âîëíîâîé âåêòîð â ïåðâîé çîíå Áðèë�ëþýíà.Çàïèøåì �óíêöèþ �ðèíà äëÿ ãàìèëüòîíèàíà(2):̂G(kE) = ((E � �)Î � Ĥ(k)�� (�(kE) �Ed
)ÆidÆjd)�1; (5)ãäå Î � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà (¾̂¿ îáîçíà÷àåò ìàòðè�öó â îðáèòàëüíîì ïðîñòðàíñòâå), � � õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë, Ĥ � êèíåòè÷åñêàÿ ÷àñòü LDA-ãàìèëüòî-íèàíà ("��(k)), �(kE) � ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêàÿ÷àñòü (ÑÝ×), Ed
 � ýíåðãèÿ ëîêàëüíûõ êîððåëÿöè�îííûõ âçàèìîäåéñòâèé, ó÷òåííûõ â LDA (ïîïðàâêàíà äâîéíîé ó÷åò, ñì. òàêæå Ïðèëîæåíèå).DMFT+�k-ïîäõîä ïîçâîëÿåò ó÷åñòü âDMFT-óðàâíåíèÿõ äîïîëíèòåëüíîå, íå ñîäåðæàùå�åñÿ â ìîäåëè Õàááàðäà, â îáùåì ñëó÷àå èìïóëüñíîçàâèñèìîå, âçàèìîäåéñòâèå, êîòîðîìó ñîîòâåòñòâóåòíåêîòîðàÿ ÑÝ× �k. Íàïðèìåð, ìîæíî ó÷åñòü áåñ�ïîðÿäîê (íàëè÷èå ïðèìåñåé), ýëåêòðîí-�îíîííîåâçàèìîäåéñòâèå èëè ÀÔÌ-�ëóêòóàöèè áëèæíåãîïîðÿäêà [2℄. Çäåñü äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõñâîéñòâ ïñåâäîùåëåâîé �àçû NCCO èñïîëüçóåò�ñÿ LDA+DMFT+�k-ïîäõîä ñ íåëîêàëüíîé ÑÝ×,ñîîòâåòñòâóþùåé ÀÔÌ-�ëóêòóàöèÿì áëèæíåãîïîðÿäêà. Óðàâíåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà (5) âLDA+DMFT+�k-ïîäõîäå ïåðåïèñûâàåòñÿ ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì:Ĝ(kE) = �(E � �)Î � Ĥ(k) �� (�(E) + �k(E)�Ed
)ÆidÆjd��1 ; (6)ãäå �k(E) � ¾âíåøíÿÿ¿ íåëîêàëüíàÿ ÷àñòü ÑÝ×.Çäåñü ïðåäïîëàãàåòñÿ àääèòèâíîñòü ÑÝ× �(kE) è

íå ó÷èòûâàåòñÿ èíòåð�åðåíöèÿ ìåæäó ëîêàëüíîéDMFT ÑÝ× �(E) è ÀÔÌ ÑÝ× �k(E). Ñòðîãî ãîâî�ðÿ, ÀÔÌ-�ëóêòóàöèè áëèæíåãî ïîðÿäêà â ìîäåëèÕàááàðäà ïîðîæäàþòñÿ ñàìèìè êîððåëèðîâàííûìèýëåêòðîíàìè, è â ýòîì ñìûñëå åñòü îïàñíîñòü äâîé�íîãî ó÷åòà òàêîãî ðîäà âçàèìîäåéñòâèé ïðè äîáàâ�ëåíèè �k(E). Íî êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [29℄,â DMFT+�k-ïîäõîäå ýòîãî íå ïðîèñõîäèò, òàê êàêDMFT � ëîêàëüíàÿ òåîðèÿ [11�15℄ (ïðåäåë áåñêî�íå÷íîé ðàçìåðíîñòè ïðîñòðàíñòâà), à �k(E) � ñó�ùåñòâåííî íåëîêàëüíà [16℄ è â ïðåäåëå áåñêîíå÷íîéðàçìåðíîñòè ïðîñòðàíñòâà èñ÷åçàåò, à çíà÷èò, çàâå�äîìî íå ñîäåðæèòñÿ â DMFT. Îäíàêî ñóùåñòâóþòïðèìåðû ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîéñòðóêòóðû è ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé [30℄.Äëÿ ÀÔÌ-êîððåëÿöèé áëèæíåãî ïîðÿäêà �k(E)èìååò âèä [16℄�n(Ek) = �2 s(n) fE + �� �(E) �� "n(k) + {n�n(k)�� �n+1(Ek)g�1 (7)è õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ ïàðàìåòðàìè: ýíåðãåòè÷å�ñêîé âåëè÷èíîé ïñåâäîùåëè � è êîððåëÿöèîííîéäëèíîé � = ��1. Âåëè÷èíà s(n) � êîìáèíàòîðíûéìíîæèòåëü, êîòîðûé äëÿ ñëó÷àÿ êîëëåêòèâíûõ ãåé�çåíáåðãîâñêèõ ÀÔÌ-�ëóêòóàöèé [16℄ äëÿ íå÷åòíûõn ðàâåí s(n) = (n + 2)=3, à äëÿ ÷åòíûõ s(n) = n=3.Ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ êâàçè÷àñòèö "n = "k+Qè ñêîðîñòü êâàçè÷àñòèö �n = j�xk+Qj + j�yk+Qj äëÿíå÷åòíûõ n, "n = "k è �n = j�xkj + j�ykj äëÿ ÷åòíûõn; n � íîìåð èòåðàöèè. Âåëè÷èíà �k(E) = �1(Ek)îïðåäåëÿåò �èçè÷åñêóþ ÑÝ×.Îáðàòíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà äëÿ ÂÒÑÏ-ñî-åäèíåíèÿ NCCO îïðåäåëåíà ýêñïåðèìåíòàëüíî è ñî�ñòàâëÿåò �e = 0:02a�1 [31℄. Àìïëèòóäà ïñåâäîùåëè� = 0:2 ýÂ âçÿòà èç íàøåé ðàáîòû [18℄.Äëÿ ðàñ÷åòà �óíêöèè �ðèíà ìîäåëè Ýìåðè âäàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ òåîðèÿ äèíàìè÷åñêîãîñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) [14℄. Â êà÷åñòâå ìåòîäà ðåøå�íèÿ ïðèìåñíîé çàäà÷è Àíäåðñîíà ïðèìåíÿåòñÿ ÷èñ�ëåííàÿ ðåíîðìãðóïïà (NRG) [32, 33℄. Ñîîòâåòñòâóþ�ùàÿ òåìïåðàòóðà DMFT(NRG)-ðàñ÷åòîâ ñîñòàâëÿëà0.01 ýÂ; 1000 ñîñòîÿíèé îñòàâëÿëîñü â NRG íà êàæ�äîé èòåðàöèè.3. ÌÍÎ�ÎÇÎÍÍÎÅ ÎÁÎÁÙÅÍÈÅDMFT+�K-ÏÎÄÕÎÄÀÏðåäñòàâëåííàÿ âûøå �îðìóëèðîâêà LDA++DMFT+�k-ïîäõîäà óñïåøíî èñïîëüçîâàëàñüâ îäíîçîííîì ñëó÷àå [2℄, íî òðåáóåò íåêîòîðîãîîáîáùåíèÿ íà ìíîãîçîííûé ñëó÷àé.381



Ý. Ç. Êó÷èíñêèé, È. À. Íåêðàñîâ, Í. Ñ. Ïàâëîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013Âûâåäåì âèä ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîëÿ Âåéññà Gdd,îïðåäåëÿþùåãî ý��åêòèâíóþ ïðèìåñíóþ çàäà÷óÀíäåðñîíà, äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà êóëîíîâñêèå âçàèìî�äåéñòâèÿ ó÷èòûâàþòñÿ ÿâíî òîëüêî äëÿ îäíîé èçòðåõ îðáèòàëåé (3dx2�y2 -îðáèòàëè Cu).Ïîêàæåì, ÷òî âûðàæåíèå äëÿ ïîëÿ Âåéññà Gddñîäåðæèò òîëüêî dd-ýëåìåíò �óíêöèè �ðèíàGdd = Z dk(2�)2Gij(kE)ÆidÆjd;÷òî çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò �îðìóëèðîâêóDMFT-óðàâíåíèé. Ñïåðâà çàïèøåì óðàâíåíèåÄàéñîíà, âêëþ÷àþùåå òîëüêî îäíî âçàèìîäåéñòâó�þùåå ñîñòîÿíèå � ¾d¿ (ìàòðèöà ÑÝ× ñîäåðæèòòîëüêî îäèí íåíóëåâîé ýëåìåíò �dd = �):Gij = Gij + Gil�ÆldÆdmGmj : (8)Çàòåì èç óðàâíåíèÿ (8) âåëè÷èíó Gid ìîæíî âûðà�çèòü êàê Gid = Gid(1 + �Gdd)�1. Òîãäà ñîîòâåòñòâó�þùåå ïîëå Âåéññà Gij ïðèìåò âèäGij = Gij �Gid(1 + �Gdd)�1�Gdj : (9)Äàëåå ïîñëå ïðîñòûõ àëãåáðàè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâà�íèé Gdd-ýëåìåíò ìàòðèöû Gij ïîëó÷àåòñÿ â �îðìåG�1dd (E) = �(E) +G�1dd (E): (10)Â ìíîãîçîííîì ñëó÷àå òðåáóåòñÿ ïåðåîïðåäåëå�íèå çàòðàâî÷íîé äèñïåðñèè "k è ñîîòâåòñòâóþùåéñêîðîñòè �k â �îðìóëå (7). Â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõäëÿ îäíîçîííîé ðåàëèçàöèè LDA+DMFT+�k-ïîä-õîäà âûðàæåíèÿ äëÿ "k è �k èìåëè àíàëèòè÷åñêèéâèä [17�20℄. Òàêæå àíàëèòè÷åñêè óäàëîñü îáîáùèòüLDA+DMFT+�k äëÿ äâóõñëîéíîé ÂÒÑÏ-ñèñòåìûBi2212 íà ñëó÷àé äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ îðáèòà�ëåé, ñâÿçàííûõ ìåæñëîéíîé ãèáðèäèçàöèåé [17℄. Îä�íàêî â îáùåì ìíîãîçîííîì ñëó÷àå äëÿ ãàìèëüòîíè�àíîâ áîëüøîé ðàçìåðíîñòè çàïèñàòü àíàëèòè÷åñêèéâèä âåëè÷èí "k è �k äëÿ êîððåëèðîâàííûõ îðáèòà�ëåé ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíî. Ïîýòîìó äëÿ âû÷èñëå�íèÿ íåëîêàëüíîé ÑÝ× (7) ïðåäëàãàåòñÿ îïðåäåëÿòü"k è �k äëÿ êîððåëèðîâàííîé îðáèòàëè ÷èñëåííî ïîñëåäóþùåìó àëãîðèòìó.1. Ýíåðãåòè÷åñêóþ äèñïåðñèþ "k è ñêîðîñòü �kîïðåäåëÿòü ÷åðåç íåâçàèìîäåéñòâóþùóþ �óíêöèþ�ðèíà: Ĝ0(kE) = ((E � �)Î � Ĥ(k))�1: (11)2. Ïîñêîëüêó íåëîêàëüíûå êîððåëÿöèè ó÷èòûâà�þòñÿ òîëüêî äëÿ 3dx2�y2-îðáèòàëè ìåäè, ðàññìàòðè�âàåì òîëüêî dd-ýëåìåíò ìàòðèöû Ĝ0. Äëÿ íåãî ìûïðåäïîëàãàåì ñëåäóþùóþ çàâèñèìîñòü:G0dd(kE) = 1E � ~"k : (12)
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�èñ. 1. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñèñòåìû NCCO äëÿ�àçû äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà â ìîäåëèÝìåðè (LDA+DMFT(NRG)-ðàñ÷åò). Ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ ñîîòâåòñòâóåò 3dx2�y2-îðáèòàëè ìåäè, øòðèõî-âàÿ ëèíèÿ � 2p-îðáèòàëÿì êèñëîðîäà. UHB îáîçíà-÷àåò âåðõíþþ õàááàðäîâñêóþ çîíó, LHB � íèæíþþõàááðàäîâñêóþ çîíó, ZRB � çîíó Æàíãà ��àéñà(ñìîòðè òåêñò). Íóëü ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò õèìè-÷åñêîìó ïîòåíöèàëó3. Èñïîëüçóÿ �îðìóëó (12), âûðàæàåì ý��åêòèâ�íóþ ýíåðãåòè÷åñêóþ äèñïåðñèþ:~"k(E) = E �G0�1dd (kE): (13)Ïîñêîëüêó íåâçàèìîäåéñòâóþùàÿ �óíêöèÿ �ðèíàG0dd âåùåñòâåííàÿ, âåëè÷èíà ~"k òàêæå áóäåò âåùå�ñòâåííîé.4. Ý��åêòèâíóþ ñêîðîñòü êâàçè÷àñòèöû ~"k ñ÷è�òàåì ÷èñëåííûì äè��åðåíöèðîâàíèåì:~�(k; E) = �~"k(E)�k : (14)4. LDA+DMFT+�k-�ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ4.1. Äèýëåêòðèê ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà âìîäåëè ÝìåðèÂ êà÷åñòâå ñòàðòîâîé òî÷êè äëÿ äàëüíåéøèõèññëåäîâàíèé ïñåâäîùåëåâîé �àçû ÂÒÑÏ-ñèñòåìîáû÷íî âûáèðàåòñÿ äèýëåêòðè÷åñêîå ðåøåíèå ñ ïåðå�íîñîì çàðÿäà. Íåñìîòðÿ íà íàëè÷èå äîñòàòî÷íî áîëü�øîãî ÷èñëà ðàáîò ïî òðåõçîííîé ìîäåëè, íàñêîëüêîíàì èçâåñòíî, òîëüêî â ðàáîòå [25℄ ïðèâîäÿòñÿ è ïî�äðîáíî îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû äëÿ äèýëåêòðèêà ñïåðåíîñîì çàðÿäà áåç äîïèðîâàíèÿ â ïàðàìàãíèòíîé�àçå. Â îñòàëüíûõ ðàáîòàõ îáñóæäåíèå íà÷èíàåòñÿíåïîñðåäñòâåííî ñî ñëó÷àÿ äîïèðîâàíèÿ. Â äàííîéðàáîòå ìû òàêæå ñòàðòóåì ñ äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíî�ñîì çàðÿäà.382



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013 Ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå â ìîäåëè Ýìåðè : : :
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�èñ. 2. Ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû NCCO äëÿ �àçû äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà â ìîäåëè Ýìåðè(LDA+DMFT(NRG)-ðàñ÷åò)Â ðàìêàõ LDA+DMFT(NRG)-ïîäõîäà â òðåõçîí�íîé ìîäåëè Ýìåðè íàìè áûëî ïîëó÷åíî äèýëåêòðè�÷åñêîå ðåøåíèå ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà äëÿ âûáðàííûõïàðàìåòðîâ ìîäåëè (ñì. òàáëèöó, à òàêæå Ïðèëîæå�íèå). Íà÷íåì îïèñàíèå äàííîãî äèýëåêòðèêà ñ ïëîò�íîñòåé ñîñòîÿíèé, à íå ñ êâàçè÷àñòè÷íûõ äèñïåðñèé.Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé3dx2�y2-îðáèòàëè Cu è 2px-, 2py-îðáèòàëåé O. Íèæ�íÿÿ õàááàðäîâñêàÿ çîíà (LHB) îðáèòàëè ìåäè ðàñ�ïîëîæåíà â èíòåðâàëå (�10��6) ýÂ. Çîíà Æàí�ãà ��àéñà (ZRB), âîçíèêàþùàÿ èç-çà íàëè÷èÿ ãèáðè�äèçàöèè ìåæäó êîððåëèðîâàííûìè d- è êîëëåêòèâè�çèðîâàííûìè p-ñîñòîÿíèÿìè [34℄, íàõîäèòñÿ â ïðî�ìåæóòêå ýíåðãèè (�4:5��1) ýÂ. Âåðõíÿÿ õàááàðäîâ�ñêàÿ çîíà (UHB) äëÿ ñîñòîÿíèé ìåäè ðàñïîëîæåíàâ îáëàñòè ýíåðãèé (1�4) ýÂ. Ñîñòîÿíèÿ êèñëîðîäà,ðàñïîëîæåííûå ìåæäó �9 ýÂ è �6 ýÂ, ïðàêòè÷åñêèíå ãèáðèäèçóþòñÿ ñ îðáèòàëüþ ìåäè. Ñâÿçûâàþùàÿ÷àñòü ñîñòîÿíèé êèñëîðîäà äàåò íåáîëüøîé âêëàäâ LHB è UHB, à îñíîâíîé åå âêëàä íàáëþäàåòñÿâ çîíå Æàíãà ��àéñà. Êîíòóðíàÿ êàðòà ñïåêòðàëü�íîé �óíêöèè (êâàçè÷àñòè÷íûå äèñïåðñèè), ñîîòâåò�ñòâóþùåé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðåäñòàâëåííîé íàðèñ. 1, ïðèâåäåíà íà ðèñ. 2.

4.2. Ýëåêòðîííî-äîïèðîâàííûé ñëó÷àé:x = 0:15Ïñåâäîùåëåâàÿ �àçà âîçíèêàåò ïðè òåìïå�ðàòóðàõ âûøå ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçû è ïðèîòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿ.Â äàííîì ðàçäåëå ðàññìîòðåíû LDA+DMFT- èLDA+DMFT+�k-ðåçóëüòàòû äëÿ äîïèðîâàííîãîýëåêòðîíàìè (15%) äèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ èçðàçä. 4.1. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ñîîòâåòñòâóþùàÿâûáðàííîé ñòåïåíè äîïèðîâàíèÿ, ïðåäñòàâëåíàíà ðèñ. 3 (ââåðõó LDA+DMFT-ðàñ÷åò, âíèçóLDA+DMFT+�k-ðàñ÷åò). ×àñòü ñïåêòðàëüíîãîâåñà ïðè äîïèðîâàíèè ïåðåõîäèò èç çîíû ZRB âçîíó UHB. ×óòü íèæå óðîâíÿ Ôåðìè â çîíå UHB�îðìèðóåòñÿ êâàçè÷àñòè÷íûé ïèê (QP). Íà âñòàâêåâ íèæíåé ÷àñòè ðèñ. 3 õîðîøî âèäíî ïñåâäîùåëåâîåïîâåäåíèå [29℄ � íåáîëüøîé ïðîâàë ïðÿìî ïîäóðîâíåì Ôåðìè.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà êîíòóðíàÿ êàðòàñïåêòðàëüíûõ �óíêöèé, ïîëó÷åííûõ èç ðàñ÷åòîâLDA+DMFT (ââåðõó) è LDA+DMFT+�k (âíèçó),ñîîòâåòñòâóþùèõ ðèñ. 3. Êâàçè÷àñòè÷íàÿ çîíà (QP)â îáîèõ ðàñ÷åòàõ óçêàÿ è èíòåíñèâíàÿ, ïðàêòè÷åñêèíå èìåþùàÿ äèñïåðñèè. Íèçêîèíòåíñèâíàÿ çîíà383
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�èñ. 3. Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ LDA+DMFT (ââåðõó) è LDA+DMFT+�k (âíèçó) ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé äëÿNd1:85Ce0:15CuO4 (òðåõçîííàÿ ìîäåëü, x = 0:15). Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò 3dx2�y2 -ñîñòîÿíèþ ìåäè, øòðèõî-âàÿ ëèíèÿ � 2px- è 2py-ñîñòîÿíèÿì êèñëîðîäà. Ý��åêòû ó÷åòà ÀÔÌ-�ëóêòóàöèé çàìåòíû â óâåëè÷åííîì ìàñøòàáåíà âñòàâêå â íèæíåé ïàíåëè. Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñîâïàäàåò ñ íóëåì ýíåðãèèZRB ðàñïîëîæåíà â îáëàñòè îò �6 ýÂ äî �3 ýÂ.Çîíû ñîñòîÿíèé êèñëîðîäà íàõîäÿòñÿ â èíòåðâàëåìåæäó �11 ýÂ è �7 ýÂ. Âåðõíÿÿ çîíà êèñëîðîäàïëîõî îïðåäåëåíà îêîëî òî÷êè K(�; �), ïîñêîëü�êó òàì ïðèñóòñòâóåò ãèáðèäèçàöèÿ ñ LHB-çîíîéìåäè, èìåþùåé äîñòàòî÷íî ìàëîå âðåìÿ æèçíèïðè äàííîé ýíåðãèè. Îñòàâøàÿñÿ ÷àñòü äàííîéçîíû êèñëîðîäà äîñòàòî÷íî óçêàÿ, ïîñêîëüêó îíàÿâëÿåòñÿ íåñâÿçûâàþùåé ëèíåéíîé êîìáèíàöèåéñîñòîÿíèé êèñëîðîäà.Ñîîòâåòñòâóþùèå ïñåâäîùåëåâûå ý��åêòûâ LDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòàõ ïðîÿâëÿþòñÿ äëÿñîñòîÿíèé, ðàñïîëîæåííûõ îêîëî óðîâíÿ Ôåðìè,ïîýòîìó íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû êîíòóðíûå êàð�òû ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè òîëüêî çîíû UHB èêâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà äëÿ ðàñ÷åòîâ LDA+DMFT

(ââåðõó) è LDA+DMFT+�k (âíèçó). Â äàííîìèíòåðâàëå çàìåòíà äèñïåðñèÿ êâàçè÷àñòè÷íîé çîíûâ îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè. Íà íèæíåì ðèñóíêåâ êâàçè÷àñòè÷íîé çîíå õîðîøî çàìåòíà òàê íàçûâà�åìàÿ òåíåâàÿ çîíà � ðàñùåïëåíèå êâàçè÷àñòè÷íîéçîíû çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ êîððåëèðîâàííûõ ýëåê�òðîíîâ ñ ïñåâäîùåëåâûìè ÀÔÌ-�ëóêòóàöèÿìè. Âòî÷êàõ ïåðåñå÷åíèÿ êâàçè÷àñòè÷íîé çîíû è òåíå�âîé çîíû �îðìèðóþòñÿ òàê íàçûâàåìûå ãîðÿ÷èåòî÷êè [16℄ (îêðåñòíîñòü òî÷êè X(�; 0) è ñåðåäèíàíàïðàâëåíèÿ K(�; �)��(0; 0)). Äàííîå ïîâåäåíèåòàêæå íàáëþäàëîñü â ïðåäûäóùèõ îäíîçîííûõLDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòàõ [18℄.Êîíòóðíûå êàðòû ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè, ïî�ëó÷åííûõ èç ðàñ÷åòîâ LDA+DMFT (ââåðõó) èLDA+DMFT+�k (âíèçó), ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 6.384



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013 Ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå â ìîäåëè Ýìåðè : : :
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�èñ. 4. Êîíòóðíàÿ êàðòà ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè â ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèÿ çîíû Áðèëëþýíà äëÿ ðàñ÷åòîâLDA+DMFT (à) è LDA+DMFT+�k (á ) ïðè ýëåêòðîííîì äîïèðîâàíèè ñ x = 0:15 (òðåõçîííàÿ ìîäåëü, NCCO).Õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñîâïàäàåò ñ íóëåì ýíåðãèè
11 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 385



Ý. Ç. Êó÷èíñêèé, È. À. Íåêðàñîâ, Í. Ñ. Ïàâëîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013
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�èñ. 5. Äèñïåðñèÿ êâàçè÷àñòè÷íîé çîíû. Îáîçíà÷åíèÿ àíàëîãè÷íû ðèñ. 4Â LDA+DMFT-ðàñ÷åòå èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðàëü�íîé �óíêöèè íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè îäíîðîäíà,ââèäó îòñóòñòâèÿ èìïóëüñíîé çàâèñèìîñòè ÑÝ×â DMFT. Ó÷åò ÀÔÌ-�ëóêòóàöèé áëèæíåãî ïî�ðÿäêà (èìïóëüñíîé çàâèñèìîñòè ÑÝ×) â ðàìêàõLDA+DMFT+�k ïðèâîäèò ê ÷àñòè÷íîìó ¾ðàç�
ðóøåíèþ¿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â ãîðÿ÷èõ òî÷êàõ(òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìèè ÀÔÌ-çîíîé Áðèëëþýíà). Ïîñêîëüêó ïîâåðõ�íîñòü Ôåðìè áëèçêà ê ÀÔÌ-çîíå Áðèëëþýíà,îêîëî òî÷êè (�=2; �=2) íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâ LDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòå ïîÿâëÿåòñÿ äîñòà�386



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013 Ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå â ìîäåëè Ýìåðè : : :
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�èñ. 6. Êîíòóðíûå êàðòû ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè èçðàñ÷åòîâ LDA+DMFT (à) è LDA+DMFT+�k (á )òðåõçîííîé ìîäåëè Ýìåðè ïðè ýëåêòðîííîì äîïè-ðîâàíèè ñ x = 0:15 â NCCOòî÷íî áîëüøàÿ îáëàñòü ãîðÿ÷èõ òî÷åê. Òåíåâàÿïîâåðõíîñòü Ôåðìè ñëàáî ðàçëè÷èìà îêîëî òî÷êè(�=2; �=2), îäíàêî âèäíà îêîëî òî÷åê (�; 0) è (0; �).Îäíàêî â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [35℄ è â íà�øèõ ïðåäûäóùèõ LDA+DMFT+�k-ðåçóëüòàòàõ äëÿîäíîçîííîé ìîäåëè [18℄ ãîðÿ÷èå òî÷êè äîñòàòî÷íîõîðîøî îòäåëåíû äðóã îò äðóãà. Ýòî ñâÿçàíî ñ çàòðà�âî÷íîé LDA-ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìè, êàê îòìå÷àëîñü âðàáîòå [18℄. Â äàííîé ðàáîòå LDA-ïîâåðõíîñòü Ôåð�ìè çàäàåòñÿ èíòåãðàëàìè ïåðåíîñà èç ðàáîò [25; 27℄

äëÿ ñðàâíåíèÿ LDA+DMFT+�k-ðåçóëüòàòîâ ñ êëà�ñòåðíûìè DMFT-ðàñ÷åòàìè. Òåì íå ìåíåå íàáëþ�äàåòñÿ äîñòàòî÷íî õîðîøåå êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ�îòîýìèññèîííûì ñïåêòðîì ñ óãëîâûì ðàçðåøåíè�åì (ARPES) äëÿ äàííîé ñèñòåìû [35℄. Íóæíî îò�ìåòèòü, ÷òî ïîâåðõíîñòü Ôåðìè òðåõçîííîé ìîäåëèÝìåðè ëó÷øå îïðåäåëåíà, ÷åì ïîâåðõíîñòü Ôåðìèîäíîçîííîé ìîäåëè â LDA+DMFT+�k-ðàñ÷åòàõ ñàíàëîãè÷íûìè ïàðàìåòðàìè [29℄ (äëÿ U ìíîãî áîëü�øå øèðèíû çàòðàâî÷íîé LDA-çîíû). Ïðåäñòàâëåí�íûå LDA+DMFT(NRG)+�k-ðåçóëüòàòû äëÿ NCCOíàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ðàáîòàìè [25; 27℄,ãäå èñïîëüçîâàëñÿ ¾÷èñëåííî òî÷íûé¿, íî áîëåå çà�òðàòíûé â ñìûñëå êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè êëàñòåð�íûé LDA+DMFT(CT-QMC)-ïîäõîä.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåíî îáîáùåíèå DMFT++�k-ïîäõîäà íà ìíîãîçîííûé ñëó÷àé äëÿ îïèñàíèÿÂÒÑÏ-êóïðàòîâ â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèè. Âðàìêàõ LDA+DMFT+�k-ïîäõîäà ðàññ÷èòàíûïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ñïåêòðàëüíûå �óíêöèè, ïî�âåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ ýëåêòðîííî-äîïèðîâàííîãîÂÒÑÏ-ñîåäèíåíèÿ Nd2�xCexCuO4 â ïñåâäîùåëåâîé�àçå. Ïîëó÷åíî òèïè÷íîå ïñåâäîùåëåâîå ïîâåäåíèå.Äàííûå ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè¾÷èñëåííî òî÷íûõ¿ êëàñòåðíûõ ðàñ÷åòîâ [25; 27℄è ýêñïåðèìåíòàëüíûì ARPES-ñïåêòðîì [35℄. Ïðèñõîæåì ïîâåäåíèè ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé è ñïåê�òðàëüíûõ �óíêöèé òðåõçîííîé è îäíîçîííîéìîäåëåé â ðàìêàõ DMFT+�k ïîâåðõíîñòè Ôåðìèâ òðåõçîííîé ìîäåëè ëó÷øå îïðåäåëåíû, ÷åì âîäíîçîííîé ìîäåëè ïðè ýêâèâàëåíòíûõ íàáîðàõïàðàìåòðîâ.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Ì. Â. Ñàäîâ�ñêîìó çà ìíîãî÷èñëåííûå îáñóæäåíèÿ; Ò. Ïðóøêåçà ïðåäîñòàâëåííóþ êîìïüþòåðíóþ ïðîãðàììó, ðåà�ëèçóþùóþ ðàñ÷åòû DMFT(NRG); À. È. Ïîòåðÿåâóè À. È. Ëèõòåíøòåéíó çà ïîëåçíûå ñîâåòû.�àáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàìì �óíäàìåí�òàëüíûõ èññëåäîâàíèé �ÀÍ (12-�-2-1002), �ÔÔÈ(ãðàíò �11-02-00147), à òàêæå ñîâìåñòíîãî ïðîåêòàÓðÎ-ÑÎ. Í. Ñ. Ï. âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü íåêîì�ìåð÷åñêîìó �îíäó ¾Äèíàñòèÿ¿ è Ìåæäóíàðîäíîìóöåíòðó �èçèêè â Ìîñêâå.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÏðîáëåìà ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åòÏðîáëåìà ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò âîçíèêàåòïðè ðåàëèçàöèè LDA+DMFT-ïîäõîäà [4�8℄, òàê êàê387 11*



Ý. Ç. Êó÷èíñêèé, È. À. Íåêðàñîâ, Í. Ñ. Ïàâëîâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 2 (8), 2013ëîêàëüíîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå, êîòîðîå òî÷�íî ó÷èòûâàåòñÿ â ìåòîäå DMFT, ÷àñòè÷íî óæå ó÷òå�íî â ðàìêàõ LDA-ïðèáëèæåíèÿ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òîïåðåä òåì êàê ââåñòè LDA-ãàìèëüòîíèàí â óðàâíå�íèÿ DMFT-ìåòîäà, íåîáõîäèìî âû÷åñòü óæå ñîäåð�æàùóþñÿ â íåì ýíåðãèþ ëîêàëüíîãî êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, ÷òîáû èçáåæàòü åå äâîéíîãî ó÷åòà.Îñíîâíîé ïðîáëåìîé çäåñü ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòüâûðàçèòü âêëàä îò ëîêàëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, èìåþùåãîñÿ â LDA-ïðèáëèæåíèè (âåëè÷è�íó ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò), â òåðìèíàõ ìîäåëèÕàááàðäà. Ýòî ïðèâîäèò ê ðàçëè÷íûì ïðèáëèæåí�íûì âûðàæåíèÿì äëÿ ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò,ïðèìåíÿåìûì â LDA+DMFT-ðàñ÷åòàõ, ëèáî ê ïðî�ñòîìó ïîäáîðó åå âåëè÷èíû [36, 37℄.Îäíàêî èçâåñòíî, ÷òî âåëè÷èíà ïîïðàâêè íàäâîéíîé ó÷åò çíà÷èòåëüíî âëèÿåò íà ðåçóëüòàòLDA+DMFT-ðàñ÷åòà [36, 37℄. Â äàííîì ñëó÷àå äëÿâûáðàííûõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè (ñì. òàáëèöó) áûëîïîëó÷åíî, ÷òî äèýëåêòðèê ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà [21℄ ñïîëíûì çàïîëíåíèåì ntot = 2:5 (áåç ó÷åòà ñïèíîâîéñòåïåíè ñâîáîäû) ñóùåñòâóåò ïðè âåëè÷èíå ïîïðàâ�êè íà äâîéíîé ó÷åò ðàâíîé Ed
 = 1:66 ýÂ. Ïîëíîåçàïîëíåíèå ntot = 2:5 ñîîòâåòñòâóåò ïîëíîñòüþ çà�ïîëíåííûì 2px- è 2py-ñîñòîÿíèÿì êèñëîðîäà è íàïî�ëîâèíó çàïîëíåííîìó 3dx2�y2-ñîñòîÿíèþ ìåäè.Äëÿ âûÿâëåíèÿ êà÷åñòâåííîãî è êîëè÷åñòâåííî�ãî âëèÿíèÿ ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò íà äèýëåêòðè�÷åñêîå ðåøåíèå ìîäåëè Ýìåðè áûëè ïîëó÷åíû �àçî�âûå äèàãðàììû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ: ïîëíîãîçàïîëíåíèÿ ntot, âåëè÷èíû êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ U îò âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò Ed
ïðè �èêñèðîâàííûõ îñòàëüíûõ ïàðàìåòðàõ (òàáëè�öà). Äëÿ êàæäîé äèàãðàììû ñòàðòîâûì ðàñ÷åòîìáûëî äèýëåêòðè÷åñêîå ðåøåíèå. �ðàíèöà �àçîâîãîïåðåõîäà ìåòàëë�äèýëåêòðèê îïðåäåëÿëàñü ïî ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé.Íà ðèñ. 7à èçîáðàæåíà îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿäèýëåêòðè÷åñêîé �àçû ïðè U = 8 ýÂ â çàâèñèìî�ñòè îò âåëè÷èíû Ed
 è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà �.Ïðè íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ � óðîâåíü Ôåðìè ïîïàäà�åò â çîíó Æàíãà ��àéñà, ãäå �îðìèðóåòñÿ êâàçè÷àñ-òè÷íûé ïèê. Ïðè óâåëè÷åíèè � ïðîèñõîäèò ïåðåõîäìåòàëë�äèýëåêòðèê. Çàòåì ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ� íà óðîâåíü Ôåðìè âûõîäèò âåðõíÿÿ õàááàðäîâ�ñêàÿ çîíà, ïðîèñõîäèò ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë.Íà ðèñ. 7á ïðåäñòàâëåíà òà æå �àçîâàÿ äèàãðàì�ìà, òîëüêî â ïåðåìåííûõ Ed
 è ntot. Ëèíèè, èçîá�ðàæàþùèå ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåõîäû, àíàëîãè÷íûðèñ. 7à (Ed
 îò �). Îäíàêî ïîñêîëüêó çàäà÷à ìíî�ãîçîííàÿ, ñóùåñòâóåò ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëü�íîãî âåñà ìåæäó çîíàìè. Â äàííîì ñëó÷àå ïðè ïå�
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�èñ. 7. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà Ed
 îò � (à) è Ed
 îòntot (á ) ïðè U = 8 ýÂ äëÿ ìîäåëè Ýìåðè íà îñíîâåðàñ÷åòîâ LDA+DMFT. Ëèíèÿ ñ êâàäðàòàìè ñîîò-âåòñòâóåò ïåðåõîäó èç äèýëåêòðè÷åñêîé �àçû â ìå-òàëëè÷åñêóþ �àçó ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â çîíåÆàíãà ��àéñà, à ëèíèÿ ñî çâåçäî÷êàìè � ïåðåõîäóâ ìåòàëë ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â âåðõíåé õàá-áàðäîâñêîé çîíåðåõîäå èç ìåòàëëà ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â çîíåÆàíãà ��àéñà â äèýëåêòðèê íà÷èíàåò óìåíüøàòüñÿïîëíîå çàïîëíåíèå è òîëüêî ïîñëå ïåðåõîäà â ìå�òàëë ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â âåðõíåé õàááàðäîâ�ñêîé çîíå ïîëíîå çàïîëíåíèå îïÿòü íà÷èíàåò ðàñòè.Ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ (áîëüøå 4 ýÂ) è ìàëåíü�êèõ (ìåíüøå 1 ýÂ) âåëè÷èíàõ Ed
 ñèëüíîêîððåëèðî�âàííîå ïîâåäåíèå íà÷èíàåò ïðîïàäàòü, ò. å. íà÷èíà�þò èñ÷åçàòü ëèáî âåðõíÿÿ õàááàðäîâñêàÿ çîíà ïðèáîëüøèõ Ed
, ëèáî çîíà Æàíãà ��àéñà ïðè ìàëåíü�êèõ Ed
. Îáëàñòü, ãäå ñóùåñòâóåò äèýëåêòðè÷åñêîåðåøåíèå è õîðîøî âûðàæåíû çîíà Æàíãà ��àéñà èâåðõíÿÿ õàááàðäîâñêàÿ çîíà, î÷åíü óçêàÿ ïî âåëè�÷èíå ntot � îêîëî 5 % äîïèðîâàíèÿ.388
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�èñ. 8. Ôàçîâàÿ äèàãðàììàEd
 îò U ïðè ntot = 2:5.Êâàäðàòàì ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîä èç äèýëåêòðè÷å-ñêîé �àçû â ìåòàëëè÷åñêóþ �àçó ñ êâàçè÷àñòè÷-íûì ïèêîì â çîíå Æàíãà� �àéñà, à çâåçäî÷êàì �ïåðåõîä â ìåòàëë ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â âåðõ-íåé õàááàðäîâñêîé çîíåÔàçîâàÿ äèàãðàììà Ed
 îò U ïðè ntot = 2:5 èçîá�ðàæåíà íà ðèñ. 8. Ëèíèè ïðîâåäåíû ïî ìåòîäó íàè�ìåíüøèõ êâàäðàòîâ äëÿ íàãëÿäíîãî èçîáðàæåíèÿ îá�ëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ñïåðåíîñîì çàðÿäà. Äëÿ âûáðàííûõ ïàðàìåòðîâ ïðèU < 5 ýÂ íå ñóùåñòâóåò äèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ.Äàëüøå, ïðè óâåëè÷åíèè U íàáëþäàþòñÿ òðè �à�çû: äèýëåêòðèê ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà è äâå ìåòàëëè�÷åñêèå, ðàññìîòðåííûå âûøå. Îáëàñòü ñóùåñòâîâà�íèÿ äèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ äîñòàòî÷íî óçêàÿ ïîïàðàìåòðó Ed
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