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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Àêòóàëüíîñòü òåìû. Èçó÷åíèå ñèñòåì ñ ñèëüíûìè êóëîíîâñêèìè ýëåêòðîííûìè êîððå-

ëÿöèÿìè ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå àêòóàëüíûõ íàïðàâëåíèé â îáëàñòè ôèçèêè êîíäåíñèðî-

âàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Â ïîñëåäíèå äâà äåñÿòèëåòèÿ ñèñòåìû ñ ñèëüíûìè êóëîíîâñêèìè ýëåêòðîí-

ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè øèðîêî èññëåäóþòñÿ âî âñåì ìèðå êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî, òàê

è òåîðåòè÷åñêè. Îñîáåííî èíòåðåñíûì ÿâëÿåòñÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå àíîìàëèé ýëåê-

òðîííîé ñòðóêòóðû, ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ íà

îñíîâå ïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ (íàïðèìåð, âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñâåðõïðîâîäíèêè (ÂÒÑÏ) íà

îñíîâå ìåäè (íàïðèìåð, La2CuO4, ñì. îáçîð [1]) è æåëåçà (íàïðèìåð, BaFe2As2, ñì. îáçîðû [2, 3]),

ñèëüíî êîððåëèðîâàííûå ìåòàëëû (SrVO3), èçîëÿòîðû Ìîòòà-Õàááàðäà (V2O3), èçîëÿòîðû ñ

ïåðåíîñîì çàðÿäà (NiO) è ò.ä. (äëÿ îáçîðà ñì. [4]).

Â òå÷åíèå ïÿòíàäöàòè ëåò áûëè ïðåäëîæåíû ðàçëè÷íûå ãèáðèäíûå ìåòîäèêè ðàñ÷åòà ýëåê-

òðîííîé ñòðóêòóðû ðåàëüíûõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìàòåðèàëîâ [5, 6, 7], êîòîðûå â ñâÿçè ñ

áóðíûì ðîñòîì êîìïüþòåðíîé òåõíèêè â íàñòîÿùèé ìîìåíò ñòàëè ðåàëèçóåìû [8]. Êàê ïðàâèëî,

ê òàêèì âû÷èñëèòåëüíûì ìåòîäàì îòíîñÿòñÿ ìåòîäû ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, îñíîâàí-

íûå íà îáúåäèíåíèè òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè [9] â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ýëåêòðîííîé

ïëîòíîñòè (LDA1) [9] ñ ïîäõîäàìè, èñïîëüçóåìûìè ïðè ðåøåíèè ìîäåëè Õàááàðäà.

Â ïîñëåäíèå ãîäû áîëüøèå óñïåõè áûëè äîñòèãíóòû â ìîäåëüíîì îïèñàíèè ñîñòîÿíèé ñèëü-

íî êîððåëèðîâàííîãî ïàðàìàãíèòíîãî ìåòàëëà è èçîëÿòîðà, à òàêæå ïåðåõîäà ìåòàëë-èçîëÿòîð

â ìíîãîçîííîé ìîäåëè Õàááàðäà ñ ïîìîùüþ òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT2), â

êà÷åñòâå îáçîðà ñì. ðàáîòó [10].

Ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ äàííàÿ ôèçèêà ìîæåò èã-

ðàòü îïðåäåëÿþùóþ ðîëü (ñì. îáçîð [4]). Òàê, íàïðèìåð, êëàññè÷åñêèì ïðèìåðîì ïåðåõîäà

ïàðàìàãíèòíûé èçîëÿòîð � ïàðàìàãíèòíûé ìåòàëë ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîä ìåòàëë-èçîëÿòîð â V2O3

ïðè ëåãèðîâàíèè àòîìàìè Cr, òàêîé æå ïåðåõîä ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïðè íåêîòîðûõ óñëîâèÿõ

è ïî òåìïåðàòóðå â ñòåõèîìåòðè÷åñêîì V2O3). Âîçíèêàþùåå ïðè ýòîì ìåòàëëè÷åñêîå ïàðàìàã-

íèòíîå ñîñòîÿíèå íå ÿâëÿåòñÿ îðáèòàëüíî-, çàðÿäîâî- èëè ñïèíîâî-óïîðÿäî÷åííûì è äëÿ åãî

îïèñàíèÿ ïðèáëèæåíèå ñòàòè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (Õàðòðè-Ôîêà) íåïðèãîäíî. Òàêæå êëàñ-

ñè÷åñêèìè ïðèìåðàìè ïàðàìàãíèòíîãî ñèëüíî êîððåëèðîâàííîãî ìåòàëëà ÿâëÿåòñÿ SrVO3, à

ïàðàìàãíèòíîãî äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà � NiO.

Â íàñòîÿùèé ìîìåíò îáúåäèíåííàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñõåìà áåç ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ

LDA+DMFT [6] äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ðåàëüíûõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñè-

ñòåì ÿâëÿåòñÿ îáùåïðèíÿòûì ìîùíûì èíñòðóìåíòîì. Ðàñ÷åòíàÿ ñõåìà LDA+DMFT ãàðìîíè÷-

íî îáúåäèíÿåò äîñòîèíñòâà íåýìïèðè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè

(LDA) è òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT). Ê îñíîâíûìè äîñòîèíñòâàìè ïðåäëàãàå-

ìûõ ìåòîäîâ ìîæíî îòíåñòè ó÷åò êîððåëÿöèîííûõ ýôôåêòîâ ÿâíûì îáðàçîì è ó÷åò ñïåöèôèêè

êîíêðåòíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ èñêëþ÷åíèÿ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ èç ðàñ÷åòíûõ ñõåì. Âàæíî,

÷òî äàííûå ðàñ÷åòíûå ñõåìû èìåþò ñàìîñîãëàñîâàííûé íàáîð îñíîâíûõ óðàâíåíèé.

1LDA - Local Density Approximation. Ýòîò òåðìèí áûë ââåäåí â àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå è ñòàë îáùåïðè-

íÿòûì. Ïîýòîìó äàëåå â òåêñòå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ àááðåâèàòóðà LDA. Òàêàÿ ñèñòåìà îáîçíà÷åíèé áóäåò

èñïîëüçîâàíà äëÿ âñåõ àíãëîÿçû÷íûõ àááðåâèàòóð.
2DMFT � Dynamical Mean-Field THeory
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Èíòåíñèâíîå èñïîëüçîâàíèå DMFT ïîäõîäà, à òàêæå îáúåäèíåííîé ñõåìû LDA+DMFT

ïðèâåëè ê ïðàêòè÷åñêîìó ïîíèìàíèþ ôèçè÷åñêèõ îãðàíè÷åíèé óðàâíåíèé DMFT. Â ÷àñòíî-

ñòè, â íàñòîÿùåå âðåìÿ âåäåòñÿ àêòèâíàÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäîâ, ïîçâîëÿþùèõ ó÷åñòü ïðîñòðàí-

ñòâåííûå êîððåëÿöèè, ò.å. ó÷åñòü èìïóëüñíóþ çàâèñèìîñòü ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè

ìîäåëè Õàááàðäà, êîòîðàÿ â DMFT ñòðîãî ëîêàëüíà. Îäíèì èç ìåòîäîâ, ðàçðàáîòàííûõ ñ ýòîé

öåëüþ, ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèå äèíàìè÷åñêèõ êëàñòåðîâ (DCA 3) [11]. Íåñìîòðÿ íà ñâîþ óíèâåð-

ñàëüíîñòü, äàííûé ïîäõîä èìååò ñåðüåçíûå îãðàíè÷åíèÿ â ïëàíå ÷èñëåííîãî ñ÷åòà, à òàêæå â

èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ è ïîýòîìó íåîáõîäèìî äàëüíåéøåå ìåòîäîëîãè÷åñêîå èññëåäîâàíèå

â äàííîì íàïðàâëåíèè.

Åùå îäíîé ôóíäàìåíòàëüíîé ïðîáëåìîé îáúåäèíåííîé ñõåìû LDA+DMFT ÿâëÿåòñÿ òàê

íàçûâàåìàÿ ïðîáëåìà äâîéíîãî ó÷åòà ýëåêòðîííûõ êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé (âïåðâûå äàí-

íàÿ ïðîáëåìà áûëà ñèñòåìàòè÷åñêè èçó÷åíà â ðàáîòå [12]). Â LDA ðàñ÷åòå ñîäåðæèòñÿ ÷àñòü

ëîêàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé â âèäå Õàðòðè âêëàäà è îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà. Òàê

êàê DMFT, â ñâîþ î÷åðåäü, äàåò òî÷íîå ëîêàëüíîå ðåøåíèå ìîäåëè Õàááàðäà, ñòàíîâèòñÿ ÿñíî,

÷òî äëÿ îáúåäèíåíèÿ LDA è DMFT íåîáõîäèìî âû÷èòàòü íåêîòîðóþ âåëè÷èíó èç LDA ãàìèëü-

òîíèàíà âî èçáåæàíèè äâîéíîãî ó÷åòà ëîêàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ñóòü ïðîáëåìû çàêëþ÷àåòñÿ

â òîì, ÷òî íà äàííûì ìîìåíò íå ñóùåñòâóåò ñâÿçè ìåæäó LDA è DMFT íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì

óðîâíå. Ïîýòîìó ñåé÷àñ ñóùåñòâóþò íåñêîëüêî ôåíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîäõîäîâ, áàçèðóþùèõñÿ

íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî LDA â êàêîì-òî ñìûñëå ïðèáëèæåíèå �ñðåäíåãî ïîëÿ� ïî îòíîøåíèþ ê

ìîäåëè Õàááàðäà [13, 14]. Áåçóñëîâíî äàííàÿ ïðîáëåìà òàêæå òðåáóåò ñèñòåìàòè÷åñêîãî èçó÷å-

íèÿ, êîòîðîå íà äàííûé ìîìåíò íå ïðåäñòàâëåíî â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå.

Â ñâÿçè ñ àêòèâíûì ðàçâèòèåì ðåíòãåíîâñêîé ôîòîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì

ðàçðåøåíèåì (ARPES4) ñòàëî âîçìîæíûì áîëåå äåòàëüíîå èçó÷åíèå äèñïåðñèé ýëåêòðîííûõ ñî-

ñòîÿíèé â ñèëüíî-êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ, à òàêæå ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè [15, 16, 17]. Â ÷àñò-

íîñòè, ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíû ðàçëè÷íûå îñîáåííîñòè çîííîé ñòðóêòóðû â îêðåñòíîñòè

óðîâíÿ Ôåðìè (èçëîìû èëè �êèíêè�), êîòîðûå íå ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåì âçàèìîäåéñòâèÿ êîððå-

ëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ êàêèìè-ëèáî áîçîííûìè ìîäàìè (íàïðèìåð, ôîíîíàìè) [15, 16, 17].

Òàêæå ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíû ýôôåêòû ÷àñòè÷íîãî ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè

(íàïðèìåð, â ìåäíûõ ÂÒÑÏ) [15, 16, 17]. Â ýòîé îáëàñòè òàêæå õîðîøî ñåáÿ çàðåêîìåíäîâàëè

ãèáðèäíûå ðàñ÷åòíûå ñõåìû íà îñíîâå LDA.

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå âñå âûøåïåðå÷èñëåííûå âîïðîñû ñåðüåçíî ïðîðàáîòàíû. Â ÷àñò-

íîñòè, ïðåäëîæåíà îáîáùåííàÿ ðàñ÷åòíàÿ ñõåìà LDA+DMFT+Σ, ïîçâîëÿþùàÿ ó÷èòûâàòü ïðî-

ñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè è ýëåêòðîí-ôîíîííîå âçàèìîäåéñòâèå â ñòàíäàðòíîì LDA+DMFT

ïîäõîäå. Ïðåäëîæåí ñîãëàñîâàííûé ìåòîä èñêëþ÷åíèÿ äâîéíîãî ó÷åòà � LDA′+DMFT ìåòîä.

Â êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ âûáðàíû ÂÒÑÏ ñèñòåìû íà îñíîâå ìåäè è æåëåçà, à òàêæå

îêñèäû ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Âñå äàííûå ñèñòåìû íàõîäÿòñÿ ïîä ïðèñòàëüíûì âíèìàíèåì êàê

ýêñïåðèìåíòàòîðîâ, òàê è òåîðåòèêîâ. Âñå âûøåïåðå÷èñëåííîå îïðåäåëÿåò àêòóàëüíîñòü äàííîé

ðàáîòû.

Öåëü ðàáîòû. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ äàëüíåéøåå ìåòîäè÷åñêîå ñîâåðøåíñòâîâà-

íèå è îáîáùåíèå òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ � DMFT+Σ, à òàêæå ãèáðèäíîé ðàñ÷åò-

3DCA- Dynamical Cluster Approximation
4ARPES � Angular Resolved Photoemission Spectroscopy.
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íîé ñõåìû LDA+DMFT äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ è èçó÷åíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ìàãíèòíûõ

ñâîéñòâ ðåàëüíûõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì íà îñíîâå ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ: ÂÒÑÏ îê-

ñèäîâ ìåäè, ÂÒÑÏ ïíèêòèäîâ è õàëüêîãåíèäîâ æåëåçà, à òàêæå îêñèäîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà.

• Ïðåäëîæåí LDA′+DMFT ìåòîä [A1,A2] � ñîãëàñîâàííûé ìåòîä èñêëþ÷åíèÿ äâîéíîãî ó÷å-

òà ëîêàëüíûõ êóëîíîâñêèõ ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé, íåèçáåæíî âîçíèêàþùåãî

â ñòàíäàðòíîé LDA+DMFT ñõåìå èç-çà íàëè÷èÿ ÷àñòè ëîêàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â LDA,

êîòîðîå çàòåì â DMFT ó÷èòûâàåòñÿ òî÷íî. LDA′+DMFT ìåòîä îñíîâàí íà èñêëþ÷åíèè

êîððåëèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé èç îïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè, èñïîëüçóåìîé äëÿ ðàñ-

÷åòà îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà â LDA ðàñ÷åòàõ, ÷òî îñòàâëÿåò â LDA òîëüêî

ëîêàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà Õàðòðè (èìåþùèå èçâåñòíûé àíàëèòè÷åñêèé âèä), êîòî-

ðûå çàòåì äîïîëíèòåëüíî âû÷èòàþòñÿ èç LDA ãàìèëüòîíèàíà.

• Íîâûé LDA′+DMFT ìåòîä àïðîáèðîâàí íà ïðèìåðå õîðîøî èçó÷åííûõ â ëèòåðàòóðå òè-

ïè÷íûõ ïðåäñòàâèòåëåé ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì: äèýëåêòðèêîâ ñ ïåðåíîñîì çà-

ðÿäà MnO, NiO, CoO è ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ SrVO3 è Sr2RuO4 [A2]. Îá-

íàðóæåíî, ÷òî äëÿ âñåõ âûáðàííûõ ñèñòåì LDA′+DMFT ìåòîä ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ

ýíåðãèè çàðÿäîâîãî ïåðåíîñà çà ñ÷åò áîëåå îòòàëêèâàþùåãî ïîòåíöèàëà. Äëÿ ñèëüíî êîð-

ðåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ â ðàìêàõ ñîãëàñîâàííîãî ìåòîäà èñêëþ÷åíèÿ äâîéíîãî ó÷åòà íå

íàáëþäàåòñÿ ñóùåñòâåííûõ îòëè÷èé îò ðåçóëüòàòîâ îáùåïðèíÿòîãî LDA+DMFT ðàñ÷å-

òà. Îäíàêî äëÿ äèýëåêòðèêîâ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà, â ÷àñòíîñòè NiO è CoO, ïðèìåíåíèå

íîâîãî LDA′+DMFT ìåòîäà äàåò êîððåêòíîå äèýëåêòðè÷åñêîå ðåøåíèå, â òî âðåìÿ êàê

ñòàíäàðòíûé LDA+DMFT ìåòîä ïðè òàêîì æå âûáîðå âñåõ ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ïðè-

âîäèò ê ìåòàëëè÷åñêîìó ðåøåíèþ.

• Ïðîâåäåíû LDA ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íîâåéøèõ ñëîèñòûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå

ôåððîïíèêòèäîâ: ReOFeAs (Re=La,Ce,Pr,Nd,Sm) [A3] è AFe2As2 (A=Ba,Sr) [A4], LiFeAs

[A5], AFFeAs (A=Sr,Ca) [A6]. Ïîêàçàíî, ÷òî âî âñåõ ïåðå÷èñëåííûõ ñèñòåìàõ ýëåêòðîííûå

ñâîéñòâà â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè îïðåäåëÿþòñÿ Fe-3d(t2g) ñîñòîÿíèÿìè äâóìåðíîãî

ñëîÿ, ñîñòîÿùåãî èç FeAs4 òåòðàýäðîâ. Òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî âñå ñèñòåìû èìåþò ñõîæóþ

êâàçèäâóìåðíóþ òîïîëîãèþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè: 2-3 äûðî÷íûõ öèëèíäðà â öåíòðå çîíû

Áðèëëþåíà è 2 ýëåêòðîííûõ öèëèíäðà â óãëàõ. Ïðåäëîæåíà ìèíèìàëüíàÿ ìîäåëü, äîñòà-

òî÷íàÿ äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ äàííûõ ñèñòåì.

• Ïðîâåäåíû LDA ðàñ÷åòû ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ íîâåéøèõ ñëîèñòûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå æåëå-

çà � õàëüêîãåíèäîâ æåëåçà (K,Cs)Fe2Se2 [A7]. Ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ýëåêòðîí-

íûõ ñâîéñòâ ÂÒÑÏ ïíèêòèäîâ è õàëüêîãåíèäîâ æåëåçà â íåñâåðõïðîâîäÿùåé ôàçå. Ñè-

ñòåìà FeSe èìååò ñõîæóþ ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó âáëèçè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñ ïðåäñòàâ-

ëåííûìè ðàíåå ïíèêòèäàìè. Îäíàêî äëÿ ñèñòåìû (K,Cs)Fe2Se2 îáíàðóæåíà ñóùåñòâåííî

îòëè÷íàÿ òîïîëîãèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Àíàëîãè÷íàÿ ïíèêòèäàì ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòè

Ôåðìè â (K,Cs)Fe2Se2 âîçíèêàåò ïðè 60% äûðî÷íîì ëåãèðîâàíèÿ èç ðàñ÷åòà íà îäèí àòîì

æåëåçà.

• Ïðîâåäåíû LDA ðàñ÷åòû öåëîé ñåðèè òåðíàðíûõ ñîåäèíåíèé, îòêðûòûõ âñëåä çà ÂÒÑÏ
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ïíèêòèäàìè æåëåçà è èìåþùèõ ñõîäíûé õèìè÷åñêèé ñîñòàâ. Â ÷àñòíîñòè, SrPt2As2 [A8],

BaFe2As3 [A9], (Ca,Sr,La)Pt3P [A10], (Ca,Sr,Ba)Pd2As2 [A11]. Ïîêàçàíî, ÷òî íåñìîòðÿ íà

ñõîäíûé õèìè÷åñêèé ñîñòàâ äàííûå ñèñòåìû îáëàäàþò ñóùåñòâåííî îòëè÷íûìè ýëåêòðîí-

íûìè ñâîéñòâàìè, íàïðèìåð, îòëè÷íîé òîïîëîãèåé Ôåðìè ïîâåðõíîñòè.

• Ïîëó÷åíî òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñâåðõ-

ïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà â íîâûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå æåëåçà îò âûñîòû àíèîíà íàä ïëîñêîñòüþ

àòîìîâ æåëåçà [A12,A13]. Ïîêàçàíî, ÷òî äàííóþ çàâèñèìîñòü ïîëóêîëè÷åñòâåííî îïèñû-

âàåò âûðàæåíèå Àëëåíà-Äàéíñà äëÿ Tc, ïðè÷åì îñíîâíîé ýôôåêò â äàííîì ñëó÷àå îáåñ-

ïå÷èâàåòñÿ èçìåíåíèåì âåëè÷èíû ïîëíîé LDA ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè,

êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü çàâèñèò îò ñèëû ãèáðèäèçàöèè æåëåçî-ëèãàíä è èìååò ìàêñèìóì

ïðè ∆za=1.38�A.

• Ìåòîäàìè LDA+DMFT è LDA′+DMFT ðàññ÷èòàíà ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ÂÒÑÏ õàëüêî-

ãåíèäà æåëåçà K1−xFe2−ySe2 [A14]. Ïîêàçàíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ïíèêòèäîâ äàííàÿ ñèñòåìà

áîëåå êîððåëèðîâàíà: êâàçè÷àñòè÷íàÿ ìàññà â ñðàâíåíèè ñ çîííîé ìàññîé âîçðàñòàåò â

5 ðàç â K0.76Fe1.72Se2 (äûðî÷íîå ëåãèðîâàíèå îêîëî 25%), â îòëè÷èè îò ïíèêòèäîâ ñ ïå-

ðåíîðìèðîâêîé êâàçè÷àñòè÷íîé ìàññû ðàâíîé 2 ïðè îäèíàêîâûõ âåëè÷èíàõ ïàðàìåòðîâ

êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàêæå îáíàðóæåíî, ÷òî ñ ðîñòîì âåëè÷èíû äûðî÷íîãî ëå-

ãèðîâàíèÿ îò ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ñîñòàâà KFe2Se2 ê äûðî÷íî ëåãèðîâàííîìó K0.76Fe1.72Se2

ñèëà êîððåëÿöèîííûõ ýôôåêòîâ âîçðàñòàåò. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñèëó ìíîãîçîííîñòè äàííî-

ãî ñîåäèíåíèÿ êîððåëÿöèîííûå ýôôåêòû äëÿ ðàçëè÷íûõ çîí, ðàñïîëîæåííûõ â ðàçíûõ

÷àñòÿõ çîíû Áðèëëþåíà ðàçëè÷íû [A15].

• Ïðåäëîæåí îáîáùåííûé ìåòîä DMFT+Σ, ïîçâîëÿþùèé ó÷èòûâàòü äîïîëíèòåëüíûå, íå

âõîäÿùèå â ìîäåëü Õàááàðäà èëè èñ÷åçàþùèå â ïðèäåëå áåñêîíå÷íîé ðàçìåðíîñòè ïðî-

ñòðàíñòâà âçàèìîäåéñòâèÿ (ñì. îáçîð [A16]). Ó÷åò òàêèõ äîïîëíèòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé

ïðîâîäèòñÿ â ïðèáëèæåíèè àääèòèâíîñòè �õàááàðäîâñêîé� è �äîïîëíèòåëüíîé� ñîáñòâåííî-

ýíåðãåòè÷åñêèõ ÷àñòåé. Â ÷àñòíîñòè, â êà÷åñòâå �äîïîëíèòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé� áûëè

âûáðàíû âçàèìîäåéñòâèÿ êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïñåâäîùåëåâûìè ÀÔÌ ôëóêòó-

àöèÿìè áëèæíåãî ïîðÿäêà [A17] è ýëåêòðîí-ôîíîííîå âçàèìîäåéñòâèå [A18,A19].

• Ìåòîäîì DMFT+Σ ïðîâåäåíû ìîäåëüíûå ðàñ÷åòû ïðîôèëåé ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè

äâóìåðíîé ìîäåëè Õàááàðäà, ïðîäåìîíñòðèðîâàâøèå êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó �ðàçðóøåíèÿ�

ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè è îáðàçîâàíèÿ �äóã� Ôåðìè â ñèëüíî êîððåëèðîâàííîì ìåòàëëå è

ëåãèðîâàííîì ìîòòîâñêîì äèýëåêòðèêå [A20,A21], êà÷åñòâåííî ñîãëàñóþùóþñÿ ñ ARPES

ýêñïåðèìåíòàìè â ÂÒÑÏ êóïðàòàõ . Ðàññ÷èòàíà äèñïåðñèÿ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé è

èõ çàòóõàíèå, âûçâàííîå ïñåâäîùåëåâûìè ôëóêòóàöèÿìè, íåîäíîðîäíîå ïî çîíå Áðèëëþ-

ýíà. Â ðàìêàõ ýòîãî æå ïîäõîäà ïðîàíàëèçèðîâàíà ðîëü ðàññåÿíèÿ íà ñëó÷àéíûõ ïðèìåñÿõ

[A17].

• Ïðîâåäåíû LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòû ïñåâäîùåëåâîãî ïîâåäåíèÿ â íîðìàëüíîé ôàçå íåäî-

äîïèðîâàíûõ äûðî÷íûõ ÂÒÑÏ êóïðàòîâ Bi2Ca2SrCu2O8−δ (Bi2212) [A22,A23] è La2−xSrxCuO4

(LSCO) [A24], a òàêæå ýëåêòðîííûõ ÂÒÑÏNd2−xCexCuO4 (NCCO) [A25,A26] è Pr2−xCexCuO4
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(PCCO) [A27]. Ïàðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå êîíêðåòíîå ñîåäèíåíèå (âêëþ÷àÿ âåëè÷èíó

õàááàðäîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ U è øèðèíó ïñåâäîùåëè), ðàññ÷èòûâàëèñü â ðàìêàõ ïðè-

áëèæåíèé LDA, LDA+DMFT è NRG (ñ ó÷åòîì äâóñëîéíîãî ðàñùåïëåíèÿ ñïåêòðà âîç-

áóæäåíèé â ñëó÷àå Bi2212). Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äåìîíñòðèðóþò ïîëóêîëè÷åñòâåí-

íîå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè ARPES ýêñïåðèìåíòîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî îòëè÷èÿ ýëåêòðîííîé

ñòðóêòóðû, ïîëó÷åííîé â ðàìêàõ çîííûõ ðàñ÷åòîâ, ïðèâîäÿò ê êà÷åñòâåííî ðàçíîé êàð-

òèíå ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â äàííûõ êëàññàõ ÂÒÑÏ ñèñòåì [A22,A25,A28].

• Âûïîëíåíû DMFT è DMFT+Σ ðàñ÷åòû äëÿ ÂÒÑÏ êóïàòîâ â òðåõçîííîé ìîäåëè Ýìåðè

[A29], ó÷èòûâàþùåé íàèáîëåå âàæíûå ñ ôèçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ îðáèòàëè â CuO2 ñëîå.

Èç ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ DMFT ðàñ÷åòîâ äàííûõ ïîñòðîåíû ôàçîâûå äèàãðàììû â êîîð-

äèíàòàõ âåëè÷èíà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è âåëè÷èíà ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò, à

òàêæå âåëè÷èíà ïîëíîé çàñåëåííîñòè è âåëè÷èíà ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò. Ïîêàçàíî, ÷òî

îáëàñòü äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà íà äàííûõ ôàçîâûõ äèàãðàììàõ äîñòàòî÷íî ìà-

ëà. Ïîêàçàíî, ÷òî Ôåðìè ïîâåðõíîñòè â DMFT+Σ ðàñ÷åòàõ, âûïîëíåííûõ äëÿ îäíîçîííîé

è òðåõçîííûõ ìîäåëåé, êà÷åñòâåííî èäåíòè÷íû.

• Îáíàðóæåí íîâûé (÷èñòî ýëåêòðîííûé) ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìîâ (�êèíêîâ�) â

ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì, ñâÿçàííûé ñ îñîáåííîñòÿìè ñïåê-

òðàëüíîé ïëîòíîñòè òàêèõ ñèñòåì - ñóùåñòâîâàíèåì â íåé âêëàäà îò õîðîøî ðàçäåëåííûõ

(ïî ýíåðãèè) õàááàðäîâñêèõ çîí è öåíòðàëüíîãî ïèêà. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòè �êèíêè� âîçíèêà-

þò ïðè ýíåðãèÿõ, ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþùèõ õàðàêòåðíûå ýíåðãèè ôîíîíîâ, è îïðåäåëÿ-

þòñÿ òîëüêî çîííîé ñòðóêòóðîé è ôàêòîðàìè ïåðåíîðìèðîâêè òåîðèè Ôåðìè�æèäêîñòè

[A30]. Òàêèì îáðàçîì, ïîêàçàíî, ÷òî èññëåäîâàíèå ñïåêòðîâ ARPES â øèðîêîì èíòåðâà-

ëå ýíåðãèé ìîæåò äàòü íîâóþ è íåîæèäàííóþ èíôîðìàöèþ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå

ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì. Ïîäîáíîãî ðîäà àíîìàëèè óæå íàáëþäàëèñü â ARPES

ýêñïåðèìåíòàõ íà SrVO3.

• Â ðàìêàõ DMFT+Σ ïðèáëèæåíèÿ èçó÷åíû îñîáåííîñòè (�êèíêè�) â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå

ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì, îáóñëîâëåííûå ýëåêòðîí-ôîíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì è

èõ ñîîòíîøåíèå ñ �êèíêàìè� ÷èñòî ýëåêòðîííîé (êîððåëÿöèîííîé) ïðèðîäû . Êîððåëÿöè-

îííûå �êèíêè� â çíà÷èòåëüíîé ìåðå ìàñêèðóþòñÿ ôîíîííûìè �êèíêàìè�, òàê ÷òî äëÿ èõ

íàáëþäåíèÿ òðåáóåòñÿ âûïîëíåíèå äîñòàòî÷íî æåñòêèõ îãðàíè÷åíèé íà ïàðàìåòðû ìîäå-

ëè, òàêèå êàê äåáàåâñêàÿ ÷àñòîòà ôîíîíîâ, âåëè÷èíà êîíñòàíòû ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçà-

èìîäåéñòâèÿ, à òàêæå âåëè÷èíà ìåæýëåêòðîííûõ (õàááàðäîâñêèõ) êîððåëÿöèé [A18,A19].

Òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå àâòîðîì

ïðåäëîæåíû îáîáùåíèÿ LDA+DMFT ìåòîäà ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ðåàëüíûõ ñèëüíî

êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì � (1) LDA′+DMFT, ïîçâîëÿþùåãî ñîãëàñîâàííî èñêëþ÷èòü äâîéíîé

ó÷åò êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé â LDA+DMFT è (2) îáîáùåííûå DMFT+Σ è LDA+DMFT+Σ

ìåòîäû, ïîçâîëÿþùèå ó÷åñòü �äîïîëíèòåëüíûå� ïî îòíîøåíèþ ê ìîäåëè Õàááàðäà âçàèìî-

äåéñòâèÿ â ñòàíäàðòíîé LDA+DMFT ñõåìå, íàïðèìåð, ïñåâäîùåëåâûå àíòèôåððîìàãíèòíûå

ôëóêòóàöèè áëèæíåãî ïîðÿäêà èëè âçàèìîäåéñòâèå ôîíîíîâ ñ êîððåëèðîâàííûìè ýëåêòðî-

íàìè. Ïðåäëîæåííûå â äàííîé ðàáîòå îáîáùåííûå ìåòîäû èñïîëüçîâàíû äëÿ îïèñàíèÿ ýëåê-

7



òðîííûõ ñâîéñòâ ñëåäóþùèõ ðåàëüíûõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì: ñèëüíî êîððåëèðîâàí-

íûõ ìåòàëëîâ SrVO3, Sr2RuO4 äèýëåêòðèêîâ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà MnO, NiO, CoO, äûðî÷íûõ

ÂÒÑÏ êóïðàòîâ Bi2Ca2SrCu2O8−δ, La2−xSrxCuO4, a òàêæå ýëåêòðîííûõ ÂÒÑÏ Nd2−xCexCuO4

è Pr2−xCexCuO4, ÂÒÑÏ õàëüêîãåíèäà æåëåçà KFe2Se2 è ðÿäà ñîïóòñòâóþùèõ ñèñòåì. Òàêæå â

õîäå äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû áûëè îáîáùåíû è óñîâåðøåíñòâîâàíû óæå ñóùåñòâóþùèå êîì-

ïüþòåðíûå ïðîãðàììû äëÿ ðåàëèçàöèè îïèñàííûõ ïðèáëèæåíèé, êîòîðûå â äàëüíåéøåì ìîãóò

áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ òâåðäûõ òåë, îáëàäàþùèõ

ñîîòâåòñòâóþùèìè ñâîéñòâàìè. Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëÿþò êàê ñàìîñòîÿ-

òåëüíûé èíòåðåñ äëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ ðàññìîòðåííûõ ñîåäèíåíèé, òàê è ìîãóò ñëóæèòü áàçîé

äëÿ ïîñòðîåíèÿ íîâûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ.

Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ. Ìåòîäû èçó÷åíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ, èñïîëüçîâàííûå â äèñ-

ñåðòàöèè îñíîâàíû íà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ïðèáëèæåíèè ëîêàëü-

íîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (DFT/LDA), òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) è îáú-

åäèíåííîé ðàñ÷åòíîé ñõåìå � LDA+DMFT. Ïðàêòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ äàííûõ ìåòîäîâ îñó-

ùåñòâëåíà â ïðîãðàììíûõ ïàêåòàõ TB-LMTO-ASA5 v.47 [18, 19], ðàçðàáîòàííîì â ãðóïïå ïðî-

ôåññîðà O.K. Àíäåðñåíà (Èíñòèòóò èì. Ì. Ïëàíêà, ã. Øòóòãàðò, Ãåðìàíèÿ); ïðîãðàììà äëÿ

LDA+DMFT(HF-QMC6) ðàñ÷åòîâ, ðàçðàáîòàííàÿ À.È. Ïîòåðÿåâûì (Èíñòèóò ôèçèêè ìåòàë-

ëîâ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã); ïðîãðàììà äëÿ DMFT(NRG7) ðàñ÷åòîâ [20], ðàçðàáîòàííàÿ ïðî-

ôåññîðîì Ò. Ïðóøêå (Èíñòèòóò òåîðåòè÷åñêîé ôèçèêè óíèâåðñèòåòà ã. Ãåòòèíãåíà, Ãåðìàíèÿ);

òàêæå â õîäå âûïîëíåíèÿ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû áûëè ðàçðàáîòàíû ñîáñòâåííûå êîìïüþòåð-

íûå ïðîãðàììû.

Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó.

• Ñîãëàñîâàííûé ìåòîä èñêëþ÷åíèÿ äâîéíîãî ó÷åòà ëîêàëüíûõ êóëîíîâñêèõ ýëåêòðîí-ýëåê-

òðîííûõ êîððåëÿöèé � LDA′+DMFT, îñíîâàííûé íà ÿâíîì èñêëþ÷åíèè êîððåëèðîâàííûõ

ñîñòîÿíèé èç îïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè, èñïîëüçóåìîé äëÿ ðàñ÷åòà îáìåííî-êîð-

ðåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà â LDA ðàñ÷åòàõ, îñòàâøèåñÿ ëîêàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà

Õàðòðè èìåþò èçâåñòíûé àíàëèòè÷åñêèé âèä è çàòåì äîïîëíèòåëüíî âû÷èòàþòñÿ èç LDA

ãàìèëüòîíèàíà, à çàòåì ëîêàëüíûå êîððåëÿöèè òî÷íî îïèñûâàþòñÿ â ðàìêàõ DMFT.

• Ðåçóëüòàòû LDA′+DMFT ðàñ÷åòîâ, õîðîøî èçó÷åííûõ â ëèòåðàòóðå òèïè÷íûõ ïðåäñòà-

âèòåëåé ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì: äèýëåêòðèêîâ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà MnO, NiO,

CoO è ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ SrVO3 è Sr2RuO4: êàðòû ñïåêòðàëüíûõ ïëîò-

íîñòåé è ïàðöèàëüíûå è ïîîðáèòàëüíûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Óâåëè÷åíèå ýíåðãèè çàðÿ-

äîâîãî ïåðåíîñà çà ñ÷åò áîëåå îòòàëêèâàþùåãî ïîòåíöèàëà äëÿ âñåõ âûáðàííûõ ñèñòåì

â LDA′+DMFT ìåòîäå. Õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ðåíòãåíîâ-

ñêîé ôîòîýìèññèè.

5TB-LMTO-ASA � tight-binding linearized mu�n-tin orbitals within atomic spheres approximation
6HF-QMC � quantum Monte-Carlo method within Hirsh-Fye algoritm
7NRG � numerical renormalization group
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• LDA ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íîâåéøèõ ñëîèñòûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå ôåððîïíèê-

òèäîâ: ReOFeAs (Re=La,Ce,Pr,Nd,Sm) è AFe2As2 (A=Ba,Sr), LiFeAs, AFFeAs (A=Sr,Ca),

äåìîíñòðèðóþùèå, ÷òî âî âñåõ ïåðå÷èñëåííûõ ñèñòåìàõ ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà â îêðåñòíî-

ñòè óðîâíÿ Ôåðìè îïðåäåëÿþòñÿ Fe-3d(t2g) ñîñòîÿíèÿìè äâóìåðíîãî ñëîÿ, ñîñòîÿùåãî èç

FeAs4 òåòðàýäðîâ, à òàêæå ïîêàçàâøèå ñõîæåñòü êâàçèäâóìåðíîé òîïîëîãèè ïîâåðõíîñòè

Ôåðìè: 2-3 äûðî÷íûõ öèëèíäðà â öåíòðå çîíû Áðèëëþåíà è 2 ýëåêòðîííûõ öèëèíäðà â

óãëàõ äëÿ âñåõ óïîìÿíóòûõ ñèñòåì, ÷òî ïðèâåëî ê ôîðìóëèðîâêå ìèíèìàëüíîé ìîäåëè,

äîñòàòî÷íîé äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ äàííûõ ñèñòåì.

• LDA ðàñ÷åòû ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ íîâåéøèõ ñëîèñòûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå æåëåçà � õàëüêî-

ãåíèäîâ æåëåçà (K,Cs)Fe2Se2 è ñðàâíåíèå èõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ñ ÂÒÑÏ ïíèêòèäàìè â

íåñâåðõïðîâîäÿùåé ôàçå, èç êîòîðîãî âèäíî, ÷òî ñèñòåìà (K,Cs)Fe2Se2 èìååò ñóùåñòâåííî

îòëè÷íóþ òîïîëîãèþ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, à àíàëîãè÷íàÿ ïíèêòèäàì ñòðóêòóðà ïîâåðõíî-

ñòè Ôåðìè â (K,Cs)Fe2Se2 âîçíèêàåò ïðè 60% äûðî÷íîì ëåãèðîâàíèÿ èç ðàñ÷åòà íà îäèí

àòîì æåëåçà.

• Òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùå-

ãî ïåðåõîäà â íîâûõ ÂÒÑÏ íà îñíîâå æåëåçà îò âûñîòû àíèîíà íàä ïëîñêîñòüþ àòîìîâ

æåëåçà ∆za â ðàìêàõ ôîðìóëû Àëëåíà-Äàéíñà äëÿ Tc, ãäå â îñíîâíîì èçìåíèÿ âåëè÷è-

íû Tc â çàâèñÿò îò âåëè÷èíû ïîëíîé LDA ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè, êîòî-

ðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü çàâèñèò îò ñèëû ãèáðèäèçàöèè æåëåçî-ëèãàíä è èìååò ìàêñèìóì ïðè

∆za=1.38�A.

• Ðàñ÷åò ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ÂÒÑÏ õàëüêîãåíèäà æåëåçà K1−xFe2−ySe2 â ðàìêàõ ìåòîäà

LDA+DMFT è LDA′+DMFT, ïîêàçàâøèé, ÷òî â îòëè÷èè îò ïíèêòèäîâ äàííàÿ ñèñòåìà

áîëåå êîððåëèðîâàíà: êâèçè÷àñòè÷íàÿ ìàññà â ñðàâíåíèè ñ çîííîé ìàññîé âîçðàñòàåò â

5 ðàç â K0.76Fe1.72Se2 (äûðî÷íîå ëåãèðîâàíèå îêîëî 25%), â îòëè÷èè îò ïíèêòèäîâ ñ ïå-

ðåíîðìèðîâêîé êâàçè÷àñòè÷íîé ìàññû, ðàâíîé 2, ïðè îäèíàêîâûõ âåëè÷èíàõ ïàðàìåòðîâ

êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îäíàêî ïðè óìåíüøåíèè âåëè÷èíû äûðî÷íîãî ëåãèðîâàíèÿ

ñèñòåìà K0.76Fe1.72Se2 ñòàíîâèòñÿ ìåíåå êîððåëèðîâàíà, ÷åì ñòàíäàðòíûå ïíèêòèäû.

• Îáîáùåííûé ìåòîä DMFT+Σ, ïîçâîëÿþùèé ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ ñèëüíî êîððåëè-

ðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ êîëëåêòèâíûìè âîçáóæäåíèÿìè, íå ñîäåðæàùèìèñÿ â ìîäåëè Õàá-

áàðäà. Â ÷àñòíîñòè, â êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé áûëè âûáðàíû âçàèìî-

äåéñòâèÿ êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïñåâäîùåëåâûìè ÀÔÌ ôëóêòóàöèÿìè áëèæíåãî

ïîðÿäêà, à òàêæå âçàèìîäåéñòâèÿ êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ôîíîíàìè. Ðåçóëüòàòû

DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ ìîäåëüíûõ ðàñ÷åòîâ ñîãëàñóþòñÿ ñ ARPES äàííûìè äëÿ ÂÒÑÏ êóïðà-

òîâ â ïñåâäîùåëåâîé ôàçå: íà êàðòàõ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âèäíà êà÷åñòâåííàÿ êàðòèíà �ðàç-

ðóøåíèÿ� ïîâåðõíîñòåé Ôåðìè è îáðàçîâàíèÿ �äóã� Ôåðìè. Â ñëó÷àå ýëåêòðîí-ôîíîííîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ DMFT+Σ ðàñ÷åòû ïîçâîëÿþò îïèñàòü õàðàêòåðíûå êèíêè (èçëîìû) ýëåê-

òðîííîé äèñïåðñèè òàêæå íàáëþäàþùèåñÿ â ýêñïåðèìåíòå.

• Ðåçóëüòàòû LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ áåç ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ ïñåâäîùåëåâîãî ïîâå-

äåíèÿ â íîðìàëüíîé ôàçå íåäîäîïèðîâàíûõ äûðî÷íûõ ÂÒÑÏ êóïðàòîâ Bi2Ca2SrCu2O8−δ
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è La2SrxCuO4, a òàêæå ýëåêòðîííûõ ÂÒÑÏ Nd2−xCexCuO4 è Pr2−xCexCuO4, äåìîíñòðè-

ðóþùèå ïîëóêîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè ARPES ýêñïåðèìåíòîâ. Îòëè÷èÿ

ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, ïîëó÷åííîé â ðàìêàõ çîííûõ ðàñ÷åòîâ, ïðèâîäÿùèå ê êà÷åñòâåí-

íî ðàçíîé êàðòèíå ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â äàííûõ êëàññàõ ÂÒÑÏ ñèñòåì.

• Íîâûé (÷èñòî ýëåêòðîííûé) ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìîâ (�êèíêîâ�) â ýëåêòðîííîì

ñïåêòðå ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì, ñâÿçàííûé ñ îñîáåííîñòÿìè ñïåêòðàëüíîé ïëîò-

íîñòè òàêèõ ñèñòåì - ñóùåñòâîâàíèåì â íåé âêëàäà îò õîðîøî ðàçäåëåííûõ (ïî ýíåðãèè)

õàááàðäîâñêèõ çîí è öåíòðàëüíîãî ïèêà, ïðè÷åì äàííûå �êèíêè� âîçíèêàþò ïðè ýíåðãèÿõ,

ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþùèõ õàðàêòåðíûå ýíåðãèè ôîíîíîâ, è îïðåäåëÿþòñÿ òîëüêî çîííîé

ñòðóêòóðîé è ôàêòîðàìè ïåðåíîðìèðîâêè òåîðèè Ôåðìè�æèäêîñòè. Êðèòåðèé ñîñóùå-

ñòâîâàíèÿ �êèíêîâ� ÷èñòî ýëåêòðîííîé (êîððåëÿöèîííîé) ïðèðîäû è ôîíîííûõ �êèíêîâ�

ïîëó÷åí â ðàìêàõ DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ.

Äîñòîâåðíîñòü. Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòîâ îáåñ-

ïå÷èâàåòñÿ ïðèìåíåíèåì øèðîêî àïðîáèðîâàííûõ ìåòîäîâ èçó÷åíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû

ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñîåäèíåíèé, îáîñíîâàííûì âûáîðîì ôèçè÷åñêèõ ïðèáëèæåíèé, à òàê

æå ñîãëàñèåì ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ àâòîðîâ è äàííûìè ýêñïåðèìåíòîâ.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ äèññåðòàöèè è îòäåëüíûå åå ðåçóëüòàòû äî-

êëàäûâàëèñü íà ñëåäóþùèõ êîíôåðåíöèÿõ:

XXXI ìåæäóíàðîäíàÿ çèìíÿÿ øêîëà ôèçèêîâ-òåîðåòèêîâ �Êîóðîâêà-2006�, Êûøòûì, 19-

25 ôåâðàëÿ 2006 ã; XVI Óðàëüñêàÿ ìåæäóíàðîäíàÿ çèìíÿÿ øêîëà ïî ôèçèêå ïîëóïðîâîäíèêîâ,

Êûøòûì, 27 ôåâðàëÿ - 4 ìàðòà 2006 ã.; Workshop �First-principles approaches to optical and

photoelectron spectra�, Munchen, Germany, 9-12 March 2006; Âòîðàÿ ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåí-

öèÿ �Ôóíäàìåíòàëüíûå ïðîáëåìû âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè�, Ìîñêâà, 9-13 îê-

òÿáðÿ 2006 ã.; 8th International Conference on Materials and Mechanisms of Superconductivity and

High Temperature Superconductors (M2S-HTSC-VIII), Dresden, Germany, July 9 - 14, 2006; The

Physical Society of Japan the 62nd Annual Meeting (Hokkaido University (Sapporo Campus) Sep.21-

24,2007); The 8th International Conference on Spectroscopies in Novel Superconductors (SNS2007),

(August 20 - 24, 2007 ,Sendai, Japan); VIII Ðîññèéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîëóïðîâîäíèêîâ.

(Åêàòåðèíáóðã, 30 ñåíòÿáðÿ � 5 îêòÿáðÿ 2007); VIII ìîëîäåæíûé ñåìèíàð ïî ïðîáëåìàì ôèçèêè

êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà, (Åêàòåðèíáóðã, 19-25 íîÿáðÿ 2007); XXXII ìåæäóíà-

ðîäíàÿ çèìíÿÿ øêîëà ôèçèêîâ-òåîðåòèêîâ �Êîóðîâêà-2008�, Íîâîóðàëüñê, 18-24 ôåâðàëÿ 2008

ã. (Íîâîóðàëüñê); XXXII ìåæäóíàðîäíàÿ çèìíÿÿ øêîëà ôèçèêîâ-òåîðåòèêîâ �Êîóðîâêà-2010�,

Íîâîóðàëüñê, 20-29 ôåâðàëÿ 2010 ã.; Ìåæäêíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ �Ôóíäàìåíòàëüíûå ïðîáëå-

ìû âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè�, Ìîñêâà, 2011; Ìåæäóíàðîäíàÿ çèìíÿÿ øêîëà

ôèçèêîâ-òåîðåòèêîâ ¾Êîóðîâêà¿ 34, (Íîâîóðàëüñê 26 ôåâðàëÿ-2 ìàðòà); �Ýëåêòðîííûå ñïåê-

òðû è ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ES&ES� (20 ìàÿ - 23 ìàÿ 2013 ã. Êèåâ (Óêðàèíà); HTS-2013

(Çâåíèãîðîä, 30 ñåíòÿáðÿ - 4 îêòÿáðÿ 2013).

Ïóáëèêàöèè. Ïî ìàòåðèàëàì äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 30 ðàáîò � [A1]�[A30].

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, øåñòè ãëàâ, âû-

âîäîâ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû. Ñîäåðæèò 315 ñòðàíèö ìàøèíîïèñíîãî òåêñòà, â òîì ÷èñëå 134

ðèñóíêa è 17 òàáëèö. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû âêëþ÷àåò 456 íàèìåíîâàíèé.

10



Îñíîâíîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû

Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, øåñòè ãëàâ è çàêëþ÷åíèÿ.

Âî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü òåìû, ñôîðìóëèðîâàíû öåëü è çàäà÷è ðàáîòû, à

òàêæå îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó. Êðîìå òîãî, âî ââåäåíèè îïèñàíà íàó÷íàÿ

íîâèçíà è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû è ïðèâåäåíà êðàòêàÿ õàðàêòåðèñòèêà

îñíîâíûõ ðàçäåëîâ äèññåðòàöèè.

Âî âòîðîé ãëàâå ïîäðîáíî ðàññìàòðèâàåòñÿ îáùåïðèíÿòûé ìåòîä çîííûõ ðàñ÷åòîâ ýëåê-

òðîííîé ñòðóêòóðû ðåàëüíûõ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì LDA+DMFT ïî óæå îïóáëèêî-

âàííûì ìàòåðèàëàì. Â ÷àñòíîñòè èçëîæåíû îñíîâû òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîò-

íîñòè è ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (LDA), à òàêæå îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ

òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT). Â äàííîé ãëàâå äåòàëüíî ðàññìîòðåíû êàê íåäî-

ñòàòêè, òàê è äîñòîèíñòâà LDA (ñì. [9]) è DMFT (ñì. îáçîð [10]) ðàñ÷åòîâ ïî îòäåëüíîñòè è

ãèáðèäíîãî LDA+DMFT ìåòîäà (ñì. îáçîð [6]) , à èìåííî, îãðàíè÷åííîñòü ó÷åòà ëîêàëüíûõ êîð-

ðåëÿöèîííûõ ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûõ ýôôåêòîâ, âîçíèêàþùàÿ â LDA ïðèáëèæåíèè, îòñóòñòâèå

ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ ýôôåêòîâ â DMFT è ïðîáëåìà äâîéíîãî ó÷åòà ëîêàëüíûõ

ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé â LDA+DMFT.

Íàèáîëåå âàæíûì â ãëàâå äâà ÿâëÿåòñÿ èçëîæåíèå ñèñòåìàòè÷åñêîãî èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ

âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò íà LDA+DMFT ðåøåíèå ìîäåëè Ýìåðè [A29] äëÿ ÂÒÑÏ

êóïðàòà Nd2CuO4. Ìîäåëü Ýìåðè ÿâëÿåòñÿ ìèíèìàëüíîé ìîäåëüþ äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõ

ñîñòîÿíèé CuO2 ñëîÿ ìåäíûõ ÂÒÑÏ îêñèäîâ. Äàííàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì ìîäåëè Õàá-

áàðäà, â êîòîðîé åñòü íå òîëüêî êîððåëèðîâàííàÿ Cu-3dx2−y2 îðáèòàëü, íî è íåêîððåëèðîâàííûå

O-2px è O-2py îðáèòàëè. Èìåííî ýòîò ôàêò äàåò íåòðèâèàëüíóþ çàâèñèìîñòü LDA+DMFT ðå-

øåíèÿ ìîäåëè Ýìåðè äëÿ Nd2CuO4 îò âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò.

Ãàìèëüòîíèàí ìîäåëè Ýìåðè â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå èìååò âèä:

Ĥ(k) = tαβ(k)ĉ
+
kαĉkβ + Un̂dn̂d, (1)

çäåñü èíäåêñû α è β ñîîòâåòñòâóþò Cu-3dx2−y2 , O-2px, O-2py îðáèòàëÿì, êîòîðûå äëÿ êðàòêîñòè

îáîçíà÷åíû d, px è py, ñîîòâåòñòâåííî.

Âåëè÷èíû èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà è êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U , èñïîëüçóåìûå â äèññåð-

òàöèîííîé ðàáîòå, ïðåäñòàâëåíû â Òàáëèöå 1, ãäå: tdd, tpp � èíòåãðàëû ïåðåñêîêà äëÿ áëèæàéøèõ

ìåäíûõ è êèñëîðîäíûõ óçëîâ, t′pp � èíòåãðàë ïåðåñêîêà ìåæäó êèñëîðîäíûìè óçëàìè âî âòîðóþ

êîîðäèíàöèîííóþ ñôåðó, t′pd è t′′pd èíòåãðàë ïåðåñêîêà ìåæäó ìåäíûìè è êèñëîðîäíûìè óçëàìè

âî âòîðóþ è òðåòüþ êîîðäèíàöèîííûå ñôåðû.

Òàáëèöà 1: Ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîäåëè Ýìåðè (â ýÂ) (èç ðàáîòû [21]).

Ed − Ep tpd tpp t′pp t′pd t′′pd tdd U

1.61 1.16 -0.54 -0.21 -0.05 0.01 0.07 8

Ðåøåíèå ìîäåëè Ýìåðè â ðàìêàõ LDA+DMFT èìååò òðè ôàçû � äèýëåêòðèê ñ ïåðåíîñîì

çàðÿäà, äûðî÷íî ëåãèðîâàííûé ìåòàë ñ êâà÷è÷àñòè÷íûì ïèêîì íà ïîòîëêå çîíû Æàíãà-Ðàéñà

è ýëåêòðîííî ëåãèðîâàííûé ìåòàë ñ êâà÷è÷àñòè÷íûì ïèêîì íà äíå âåðõíåé õàááàðäîâñêîé çîíû
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[A29]. Ïî ðåçóëüòàòàì LDA+DMFT ðàñ÷åòîâ îïðåäåëåíû îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðè÷å-

ñêîãî ðåøåíèÿ ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà äëÿ ìîäåëè Ýìåðè â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû ïîïðàâêè

íà äâîéíîé ó÷åò ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ ìîäåëè: ýíåðãèè ïåðåíîñà çàðÿäà Ed − Ep, èíòå-

ãðàëà ïåðåñêîêà tpd, ïîëíîãî çàïîëíåíèÿ ntot (è ñîîòâåòñòâóþùåãî åìó çàïîëíåíèÿ Cu-3dx2−y2

ñîñòîÿíèÿ nd), âåëè÷èíû êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U . Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû îïóáëèêîâàíû

â ðàáîòå [À29] è ïðåäñòàâëåíû íèæå.

Ðèñóíîê 1: Ôàçîâûå äèàãðàììû Edc îò tpd ïðè U = 8 ýÂ (ñëåâà) è Edc îò U ïðè ntot = 2.5 (ñïðàâà)
äëÿ ìîäåëè Ýìåðè, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå LDA+DMFT(NRG) ðàñ÷åòîâ. Ëèíèÿ ñ êâàäðàòàìè
ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó èç äèýëåêòðè÷åñêîé ôàçû â ìåòàëëè÷åñêóþ ôàçó ñ êâàçè÷àñòè÷íûì
ïèêîì (Q.P.) â çîíå Æàíãà-Ðàéñà (Z.R.B.), à ëèíèÿ ñî çâåçäî÷êàìè � ïåðåõîäó â ìåòàëëè÷åñêóþ
ôàçó ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â âåðõíåé õàááàðäîâñêîé çîíå (UHB).

Ñëåâà íà ðèñóíêå 1 ïðèâåäåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà â ïåðåìåííûõ Edc è tpd ïðè ïîñòîÿííîì

U = 8 ýÂ. Â îòëè÷èè îò îäíîçîííîãî ñëó÷àÿ, ïåðåõîä èç äèýëåêòðè÷åñêîé ôàçû ìîæåò áûòü

â ìåòàëë ñ êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â âåðõíåé õàááàðäîâñêîé çîíå (çâåçäî÷êè) èëè â ìåòàëë ñ

êâàçè÷àñòè÷íûì ïèêîì â çîíå Æàíãà-Ðàéñà (êâàäðàòû).

Ñïðàâà íà ðèñóíêå 1 ïðåäñòàâëåíà îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çà-

ðÿäà â ïåðåìåííûõ Edc � U ïðè ïîñòîÿííîì ïîëíîì çàïîëíåíèè ntot = 2.5, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò

ïîëíîñòüþ çàïîëíåííûì O-2px è O-2py ñîñòîÿíèÿì è íàïîëîâèíó çàïîëíåííîìó Cu-3dx2−y2 ñî-

ñòîÿíèþ. Äëÿ âûáðàííûõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè íå ñóùåñòâóåò äèýëåêòðè÷åñêîãî ðåøåíèÿ ïðè

U < 5 ýÂ è ntot = 2.5. Îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ðåøåíèÿ äëÿ äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà

äîñòàòî÷íî óçêàÿ ïî âåëè÷èíå ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò Edc äëÿ áîëüøîé îáëàñòè çíà÷åíèé U .

Â òðåòüåé ãëàâå îïèñàí íîâûé ìåòîä ñîãëàñîâàííîãî èñêëþ÷åíèÿ ïîïðàâêè íà äâîéíîé

ó÷åò â îáúåäèíåííîì LDA+DMFT ìåòîäå � LDA′+DMFT, èçëîæåííûé â ðàáîòàõ [A1], [A2].

Ôîðìàëüíî ãàìèëüòîíèàí LDA+DMFT ìåòîäà [8] ñîñòîèò èç òðåõ âêëàäîâ:

Ĥ = ĤLDA +
1

2

∑
i=id,l=ld

∑
mσ,m′σ′

′
Uσσ′

mm′n̂ilmσn̂ilm′σ′

−1

2

∑
i=id,l=ld

′∑
mσ,m′σ̄

Jmm′ ĉ
†
ilmσ ĉ

†
ilm′σ̄ ĉilm′σ ĉilmσ̄ − ĤDC . (2)

Ïåðâûì âêëàäîì â (2) ÿâëÿåòñÿ ãàìèëüòîíèàí, êîòîðûé èñïîëüçóåòñÿ â ñòàíäàðòíûõ LDA ðàñ-

12



÷åòàõ

ĤLDA = − ~2

2me

∆+ Vion(r) +

∫
d3r′ ρ(r′)Vee(r−r′)

+
δELDA

xc (ρ)

δρ(r)
, (3)

çäåñü ∆ � îïåðàòîð Ëàïëàñà, me � ìàññà ýëåêòðîíà, e � çàðÿä ýëåêòðîíà, à ÷ëåíû

Vion(r) = −e2
∑
i

Zi

|r−Ri|
, Vee(r−r′) =

e2

2

∑
r̸=r′

1

|r− r′|

(4)

ïðåäñòàâëÿþò îäíî÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë, ñîçäàâàåìûé âñåìè èîíàìè i ñ çàðÿäîì eZi â òî÷êå

Ri, à òàêæå ïîòåíöèàë ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà �ïëîòíîñòü-ïëîòíîñòü�.

Âåëè÷èíà ELDA
xc (ρ(r)) â âûðàæåíèè (3) ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé ëîêàëüíîé çàðÿäîâîé ýëåê-

òðîííîé ïëîòíîñòè, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèåì äëÿ èñòèííîãî îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî

ôóíêöèîíàëà Exc[ρ], âîçíèêàþùåãî â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè [9].

ßâíûé âèä ôóíêöèè ELDA
xc (ρ(r)) ìîæåò áûòü ïîëó÷åí ëèáî â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ïî

ìàëîé âåëè÷èíå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè [22], ëèáî èç ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ìîäåëè �æåëå� (îä-

íîðîäíûé ýëåêòðîííûé ãàç íà ïîñòîÿííîì ïîëîæèòåëüíîé ôîíå Vion(r) = const, ñîçäàâàåìîì

èîíàìè) [23]. Åñëè âûáðàòü ÿâíûé âèä áàçèñíûõ ôóíêöèé φi äëÿ ðàçëîæåíèÿ ïîëíîé âîëíî-

âîé ôóíêöèè ñèñòåìû, äëÿ íåïîñðåäñòâåííîãî ÷èñëåííîãî âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ

ãàìèëüòîíèàíà (3)), òîãäà çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ ρ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà êàê:

ρ(r) =
N∑
i=1

|φi(r)|2. (5)

Âòîðîé ÷ëåí â (2) îïèñûâàåò ëîêàëüíîå êóëîíîâñêîå (õàááàðäîâñêîå) ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå

âçàèìîäåéñòâèå íà ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ îðáèòàëÿõ, îáîçíà÷åííûõ èíäåêñàìè id è ld (ïðåä-

ïîëàãàþòñÿ, íàïðèìåð, d-îðáèòàëè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ). Âåëè÷èíû íàèáîëåå ñóùåñòâåííûõ

ïðÿìîãî è îáìåííîãî êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ïðåäñòàâëåíû â âèäå ìàòðèöû Uσσ′

mm′ . Ìàòðè-

öà Jmm′ õàðàêòåðèçóåò ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðåâîðîòîì ñïèíà. Øòðèõ íàä

çíàêîì ñóììû îçíà÷àåò, ÷òî êàê ìèíèìóì äâà èíäåêñà äîëæíû áûòü îòëè÷íû äðóã îò äðóãà.

Äëÿ ñïèíîâûõ èíäåêñîâ ïðèíÿòû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: σ̄ =↓(↑) è σ =↑(↓).
È íàêîíåö ïîñëåäíèé âêëàä ĤDC âû÷èòàåòñÿ â (2) äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ äâîéíîãî ó÷åòà ëî-

êàëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðîå óæå ñîäåðæèòñÿ â ĤLDA â âèäå Õàðòðè âêëàäà

è ELDA
xc (ρ(r)), êîòîðîå çàòåì òî÷íî áóäåò ó÷òåíî â ðàìêàõ DMFT. Îäíàêî, îòñóòñòâèå äèàãðàìì-

íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ LDA âêëàäà â ãàìèëüòîíèàíå (2) èñêëþ÷àåò âîçìîæíîñòü òî÷íî âûðàçèòü

ĤDC â òåðìèíàõ U , J è ρ. Òàêèì îáðàçîì íå ñóùåñòâóåò îäíîçíà÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ĤDC

(ñì. [12]), ÷òî è íàçûâàåòñÿ ïðîáëåìîé ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò â LDA+DMFT ðàñ÷åòíîé

ñõåìå.

Îäíèì èç íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûõ âûðàæåíèé äëÿ ĤDC ÿâëÿåòñÿ âûðàæåíèå, ïîëó-

÷åííîå èç ïîëíîãî õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (âòîðîé ÷ëåí â ãàìèëüòîíèàíå (2)) â ðàìêàõ

ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè [13] (FLL � fully localized limit):

HDC
FLL =

1

2
Und(nd − 1)− 1

2
J
∑
σ

ndσ(ndσ − 1). (6)
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Ãäå, ndσ =
∑

m nildmσ =
∑

m⟨n̂ildmσ⟩ � ïîëíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà âçàèìîäåéñòâóþùèõ îðáèòà-
ëÿõ ñ ó÷åòîì ñïèíà, nd =

∑
σ ndσ; U � âåëè÷èíà êóëîíîâñêîãî (õàááàðäîâñêîãî) îòòàëêèâàíèÿ,

à J � âåëè÷èíà îáìåííîãî (õóíäîâñêîãî) âçàèìîäåéñòâèÿ. Îáû÷íî, ýòè âåëè÷èíû âû÷èñëÿþòñÿ

â ðàìêàõ �constrained-LDA� ìåòîäà) [24]. Âåëè÷èíà nd ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà íåïîñðåäñòâåííî

èç LDA ðàñ÷åòà è çàòåì îñòàâàòüñÿ ôèêñèðîâàííîé âî âðåìÿ DMFT ðàñ÷åòà, ëèáî îáíîâëÿòüñÿ

íà êàæäîé DMFT èòåðàöèè. Âåëè÷èíû nd, ïîëó÷åííûå ðàçíûì ñïîñîáîì, äîñòàòî÷íî áëèçêè

ê äðóã äðóãó, îäíàêî, èç-çà áîëüøîé âåëè÷èíû U ðàçëè÷èÿ â âåëè÷èíå ýíåðãèè HDC
FLL ìîãóò

áûòü çíà÷èòåëüíûìè. Òàêæå ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî äàííûé ïîäõîä è áîëüøèíñòâî àíàëîãè÷íûõ

ïîäõîäîâ äëÿ âû÷èñëåíèÿ âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò ñòðîÿòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî

ïîëó÷åííûå â LDA ðåçóëüòàòû ÿâëÿþòñÿ íåêèì ïðèáëèæåíèåì Õàðòðè-Ôîêà äëÿ ðåçóëüòàòîâ,

êîòîðûå ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû â ìîäåëè Õàááàðäà.

Ñóùåñòâóþò íåñêîëüêî àëüòåðíàòèâíûõ ïîäõîäîâ äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëåìû äâîéíîãî ó÷åòà

â LDA+DMFT. Íàïðèìåð, åñëè âìåñòî çîííûõ LDA ðàñ÷åòîâ âûïîëíÿòü çîííûå ðàñ÷åòû â

ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà, à çàòåì âûïîëíÿòü DMFT âû÷èñëåíèÿ, òîãäà âèä ïîïðàâêè íà

äâîéíîé ó÷åò áóäåò òî÷íî èçâåñòåí. Îäíàêî, òàêèå Hartree-Fock+DMFT ðàñ÷åòû íàñêîëüêî íàì

èçâåñòíî íå ïðîâîäèëèñü, è áîëåå òîãî èçâåñòíî, ÷òî çîííûå ðàñ÷åòû â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-

Ôîêà äëÿ òâåðäûõ òåë õóæå ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì íåæåëè LDA ðàñ÷åòû.

Òàêæå âîçìîæíûì ðåøåíèåì ïðîáëåìû äâîéíîãî ó÷åòà â LDA+DMFT ÿâëÿåòñÿ èñïîëü-

çîâàíèå òàê íàçûâàåìîãî ìåòîäà GW+DMFT, êîòîðûé â êîòîðîì äëÿ ðàñ÷åòà çàòðàâî÷íîé

çîííîé ñòðóêòóðû âìåñòî LDA ïðèáëèæåíèÿ èñïîëüçóåòñÿ GW ïðèáëèæåíèå,êîòîðîå ïî ñóòè

åñòü ïåðâîå óðàâíåíèå â öåïî÷êå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà. Ïîñêîëüêó

GW ïðèáëèæåíèå ïî îïðåäåëåíèþ èìååò äèàãðàììíîå ïðåäñòàâëåíèå òåîðåòè÷åñêè åãî äîñòà-

òî÷íî ëåãêî îáúåäèíèòü ñ DMFT, èñêëþ÷èâ ïðîáëåìó äâîéíîãî ó÷åòà. Îäíàêî, íå ñìîòðÿ íà

àêòèâíîå ðàçâèòèå äàííîãî ïåðñïåêòèâíîãî ìåòîäà ñóùåñòâóåò ðÿä íåðåøåííûõ ïðîáëåì ïðè

åãî ïðàêòè÷åñêîì ïðèìåíåíèè.

Ââèäó âñåãî âûøå ñêàçàííîãî â êà÷åñòâå âîçìîæíîãî ïîäõîäà ê ðåøåíèþ ïðîáëåìû äâîé-

íîãî ó÷åòà ëîêàëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â LDA+DMFT íàìè áûë ïðåäëîæåí íåêèé

êîìïðîìèññíûé âàðèàíò ìåæäó ðàñ÷åòàìè â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ôîêà è LDA ðàñ÷åòàìè. Îñ-

íîâíàÿ èäåÿ äàííîãî ïîäõîäà ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ñ ñàìîãî íà÷àëà ÿâíûì îáðàçîì èñêëþ÷èòü

èç ñàìîñîãëàñîâàííîãî LDA ðàñ÷åòà ëîêàëüíîå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå òîëüêî

äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé, òàê êàê çàòåì ýòî âçàèìîäåéñòâèå áóäåò òî÷íûì îá-

ðàçîì ó÷òåíî â ìåòîäå DMFT. Ñ ýòîé öåëüþ ïðåäëîæåíî ïåðåîïðåäåëèòü çàðÿäîâóþ ïëîòíîñòü

(5), êîòîðàÿ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ELDA
xc , ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ρ′(r) =
∑
i̸=id

|φi(r)|2, (7)

ÿâíûì îáðàçîì èñêëþ÷àÿ èç ñóììû âêëàäû îò ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ îðáèòàëåé. Òàêèì îá-

ðàçîì ïåðåîïðåäåëåííàÿ ρ′(r) èñïîëüçóåòñÿ äëÿ çàäàíèÿ ELDA
xc â ñàìîñîãëàñîâàííîì LDA ðàñ-

÷åòå, ðåçóëüòàòû êîòîðîãî çàòåì èñïîëüçóþòñÿ â DMFT ÷àñòè îáúåäèíåííîé ðàñ÷åòíîé ñõå-

ìû LDA+DMFT. Òàêèì îáðàçîì, â LDA îñòàþòñÿ òîëüêî ëîêàëüíûå êóëîíîâñêèå êîððåëÿöèè

òèïà Õàðòðè, ïðåäñòàâëåííûå â âûðàæåíèè (3). Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ñîãëàñîâàííîãî èñêëþ÷å-

íèÿ äâîéíîãî ó÷åòà â LDA+DMFT íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü Õàðòðè âêëàä âèäà (6). Ïðåäëî-
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æåííûé ìåòîä ñîãëàñîâàííîãî èñêëþ÷åíèÿ äâîéíîãî ó÷åòà â LDA+DMFT ïîëó÷èë íàçâàíèå

LDA′+DMFT.

Òàêæå â äàííîé ãëàâå ïðåäñòàâëåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç LDA+DMFT è LDA′+DMFT

ðåçóëüòàòîâ äëÿ òèïè÷íûõ ïðåäñòàâèòåëåé ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì � äèýëåêòðèêîâ ñ

ïåðåíîñîì çàðÿäà MnO, CoO è NiO è ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ SrVO3 è Sr2RuO4.

Äëÿ ðàñ÷åòà çîííûõ ñòðóêòóð äàííûõ ñèñòåì â ðàìêàõ LDA è LDA′ âû÷èñëåíèé èñïîëüçîâàí

áàçèñ ëèíåàðèçîâàííûõ ìàôôèí-òèí îðáèòàëåé (LMTO) [18, 19]. Â äàííûõ ðàñ÷åòàõ îáìåííî-

êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë ELDA
xc âûáðàí â âèäå, ïðåäëîæåííîì ôîí Áàðòîì è Õåäèíûì â ðàáî-

òå [25]. Äëÿ äàííûõ ñîåäèíåíèé áûëè ïðîâåäåíû LDA′+DMFT è LDA+DMFT ðàñ÷åòû ñ ïîñòî-

ÿííîé ïîïðàâêîé íà äâîéíîé ó÷åò FLL(LDA) è ñàìîñîãëàñîâàííî ïåðåâû÷èñëÿåìîé ïîïðàâêîé

íà äâîéíîé ó÷åò FLL(SC). Äëÿ äèýëåêòðèêîâ áûëè ïîëó÷åíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ñïåêòðàëü-

íûå ôóíêöèè, îïòè÷åñêèå ïðîâîäèìîñòè è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ îïòè÷åñêèìè è ôîòîýìèññèîí-

íûìè ñïåêòðàìè. Äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ òàêæå ïîëó÷åíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé

è ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ñ ôîòîýìèññèîííûìè ñïåêòðàìè. Äëÿ çàäàíèÿ ðåøåòî÷íîé çàäà÷è â

DMFT áûëè èñïîëüçîâàíû ïîëíûå LDA è LDA′ ãàìèëüòîíèàíû áåç êàêîãî-ëèáî ïðîåêòèðîâà-

íèÿ. Ýôôåêòèâíàÿ ïðèìåñíàÿ çàäà÷à â DMFT ðåøàëàñü ìåòîäîì êâàíòîâîãî Ìîíòå-Êàðëî ñ

ïðèìåíåíèåì àëãîðèòìà Õèðøà-Ôàÿ (HF-QMC).

Äëÿ èëëþñòðàöèè LDA è LDA′ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåì â àâòîðåôåðàòå òîëüêî ñîîòâåòñòâóþùèå

ðåçóëüòàòû äëÿ NiO (ðåçóëüòàòû äëÿ MnO è CoO àíàëîãè÷íû). Íà Ðèñóíêå 2 ïðåäñòàâëåíû

ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé è ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåðñèè LDA è LDA′ ðàñ÷�åòîâ äëÿ NiO.

Ðèñóíîê 2: Ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ñëåâà) è ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåðñèè (ñïðàâà), ïîëó÷åííûå èç
LDA (÷åðíûå ëèíèè) è LDA′ (êðàñíûå ëèíèè) ðàñ÷åòîâ äëÿ NiO. Íîëü ýíåðãèè � óðîâåíü Ôåðìè.

Âèäíî, ÷òî ôîðìà ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé â LDA′ è LDA ðàñ÷åòàõ îòëè÷àåòñÿ ïîëîæåíèåì

O-2p ñîñòîÿíèé. Â LDA′ ðàñ÷åòå O-2p ñîñòîÿíèÿ ïðèìåðíî íà 1 ýÂ íèæå ïî ýíåðãèè, îäíàêî,

åå ôîðìà îñòàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè íåèçìåííîé. Ýòî âîçíèêàåò â ñëåäñòâèè áîëåå îòòàëêèâàòåëü-

íîãî ïîòåíöèàëà â LDA′ ðàñ÷åòå, ÷òî ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ââåðõ ïî ýíåðãèè Ni-3d. Îäíàêî,

ïîëîæåíèå Ni-3d ñîñòîÿíèé çàôèêñèðîâàíî îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî ïðèâîäèò ê ñìåùå-

íèþ âñåõ îñòàëüíûõ ñîñòîÿíèé êðîìå Ni-3d âíèç. Òàêàÿ íåáîëüøàÿ âåëè÷èíà ñìåùåíèÿ ìîæåò

áûòü îáúÿñíåíà óìåíüøåíèåì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè â LDA′ ðàñ÷åòå, êîòîðàÿ äëÿ

ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì (ñ ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîííîãî ãàçà rs=2-6) èìååò âåëè÷èíó ïîðÿäêà 1 ýÂ

íà îäíî ýëåêòðîííîå d ñîñòîÿíèå [22]. Òàêæå îòìåòèì, ÷òî ôîðìà äèñïåðñèé ýëåêòðîííûõ ñî-

ñòîÿíèé â îáîèõ ðàñ÷åòàõ ïðàêòè÷åñêè íå îòëè÷àåòñÿ äðóã îò äðóãà. Äëÿ äâóõ äðóãèõ îêñèäîâ,
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ðàññìîòðåííûõ â äèññåðòàöèè (MnO è CoO), LDA′ è LDA çîíû è ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âåäóò

ñåáÿ ñõîäíûì îáðàçîì.

Ðèñóíîê 3: Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ôîòîýìèññèîííûõ (êðóæêè è êðåñòèêè) è òåîðåòè÷å-
ñêèõ ñïåêòðîâ, ðàññ÷èòàííûõ â ðàìêàõ LDA+DMFT (÷�åðíûå ëèíèè) è LDA′+DMFT (êðàñíûå
ëèíèè) ïîäõîäîâ ñ Edc â âèäå FLL(LDA) (ïóíêòèðíûå ëèíèè) è FLL(SC) (ñïëîøíûå ëèíèè) äëÿ
NiO. Íîëü ýíåðãèè � óðîâåíü Ôåðìè.

Íà ðèñóíêå 3 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ ôîòîýìèññèîííûõ ñïåêòðîâ, ðàññ÷è-

òàííûõ â ðàìêàõ LDA+DMFT (÷åðíûå ëèíèè) è LDA′+DMFT (êðàñíûå ëèíèè) ïîäõîäîâ è

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ NiO. Ðàñ÷åòû â ðàìêàõ LDA′+DMFT ìåòîäà äàþò êîððåêòíîå

îïèñàíèå ñèñòåìû NiO, â òî âðåìÿ êàê ñòàíäàðòíûé LDA+DMFT ðàñ÷åò äàåò ìåòàëëè÷åñêîå

ðåøåíèå (àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå îòìå÷åíî â ðàáîòå [12]).

Îòìåòèì, ÷òî LDA′+DMFT ðåçóëüòàòû äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëîâ SrVO3 è

Sr2RuO4 ìàëî îòëè÷àþòñÿ îò LDA+DMFT ðàñ÷åòîâ (õîòÿ è åñòü íåêîòîðûå óëó÷øåíèÿ ïðè

ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè) [A1], à òàêæå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè

äðóãèõ àâòîðîâ: SrVO3 [26] è Sr2RuO4 [27].

Â ÷åòâåðòîé ãëàâå ðàññìîòðåíû LDA (â ïåðâîé ÷àñòè äàííîé ãëàâû), à çàòåì LDA+DMFT

è LDA′+DMFT ðàñ÷åòû (âî âòîðîé ÷àñòè ýòîé ãëàâû) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðåäñòàâèòåëåé íîâîãî

êëàññà ñâåðõïðîâîäíèêîâ íà îñíîâå æåëåçà, îòêðûòèå êîòîðûõ ïðèâëåêëî îãðîìíîå íàó÷íîå

âíèìàíèå ê ñèíòåçó òàêîãî ðîäà ñèñòåì è ïðèâåëî ê ñóùåñòâåííîìó âñïëåñêó êîëè÷åñòâà ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò (ñì. îáçîðû [2, 3]). Ñâåðõïðîâîäíèêè íà îñíîâå æåëåçà

äåëÿòñÿ íà äâà êëàññà: ýòî, òàê íàçûâàåìûå, ïíèêòèäû è õîëüêîãåíèäû. Äàëåå ïåðå÷èñëåíû

îñíîâíûå ïðåäñòàâèòåëè ýòèõ êëàññîâ (äëÿ êðàòêîñòè àâòîðåôåðàòà ñîîòâåòñòâóþùèå ññûëêè

íà ïåðâîèñòî÷íèêè ïðèâåäåíû â ðàáîòå [A12,A13]):

1. Ëåãèðîâàííûå ñèñòåìû RE1111 (RE=La,Ce,Pr,Nd,Sm,Tb,Dy) ñ òåìïåðàòóðîé ñâåðõïðîâî-

äÿùåãî ïåðåõîäà Tc ïîðäêà 25�55 K, èìåþùèõ õèìè÷åñêóþ ôîðìóëó REO1−xFxFeAs.

2. Ëåãèðîâàííûå A122 (A=Ba,Sr) ïíèêòèäû, òàêèå êàê Ba1−xKxFe2As2 ñ Tc îêîëî 38 K.

3. Òàê íàçûâàåìûå 111 ñèñòåìû òèïà Li1−xFeAs ñ Tc ∼ 18 K.

4. (Sr,Ca,Eu)FFeAs ñ Tc ∼ 36 K.

5. Sr4(Sc,V)2O6Fe2(P,As)2 ñ Tc ∼ 17 K.

6. FeSex, FeSe1−xTex ñ Tc äî 14 K.
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Ðèñóíîê 4: Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà BaFe2As2 (ñëåâà), LaOFeAs (ñïðàâà) è LiFeAs (â öåíòðå).
Ñëîè, ñîñòîÿùèå èç FeAs4 òåòðàýäðîâ, âûäåëåíû ôèîëåòîâûì öâåòîì.

Òàáëèöà 2: Ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû BaFe2As2 è LaOFeAs. Ïîçèöèè àòîìîâ â
BaFe2As2: Ba (0, 0, 0), Fe (0.5, 0, 0.25), As (0, 0, zAs); LaOFeAs � La(0.25, 0.25, zLa), Fe (0.75,
0.25, 0.5), As (0.25, 0.25, zAs), O (0.75, 0.25, 0); LiFeAs � Fe (0.75, 0.25, 0.5), Li (0.25, 0.25, zLi),
As (0.25, 0.25, zAs).

Ïàðàìåòðû ðåøåòêè BaFe2As2 LaOFeAs LiFeAs
Ãðóïïû ñèììåòðèè I4/mmm P4/nmm P4/nmm

a, �A 3.9090(1) 4.03533(4) 3.7914(7)

c, �A 13.2122(4) 8.74090(9) c=6.364(2)
zLa - 0.14154(5) -
zAs 0.3538(1) 0.6512(2) 0.26351
zLi - - 0.845915

7. (K,Cs)xFe2−ySe2 ñèñòåìû ñ Tc äî 31 K.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè ðàññìîòðèì ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó íåñêîëüêèõ òèïè÷íûõ ïðåä-

ñòàâèòåëåé íîâåéøèõ ÂÒÑÏ ñèñòåì íà îñíîâå æåëåçà: LiFeAs [A5] â ñðàâíåíèè ñ LaOFeAs [A3] è

BaFe2As2 [A4] ñèñòåìàìè. Îòìåòèì, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà BaFe2As2 âïåðâûå â ìèðå áûëà

èçëîæåíà â [A4].

Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðàáîòàì, îïèñàííûì â [A3,A4,A5] äàííûå ñèñòåìû êðèñòàë-

ëèçóåòñÿ â òåòðàãîíàëüíîé ñòðóêòóðå. Êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå äàííûå ïðèâåäåíû â òàáëèöå 2, à

ñîîòâåòñòâóþùèå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû èçîáðàæåíû íà ðèñóíêå 4. Âñå êðèñòàëëè÷åñêèå

ñòðóêòóðû èìåþò âûðàæåííóþ ñëîèñòóþ ñòðóêòóðó, ÷òî ïðåäïîëàãàåò êâàçèäâóìåðíûå ýëåê-

òðîííûå ñâîéñòâà. Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà LiFeAs íàïîìèíàåò êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó

La111 è Ba122 è åå îñíîâíûì ýëåìåíòîì ÿâëÿåòñÿ ñëîè FeAs4 òåòðàýäðîâ. Íå ñìîòðÿ íà òî, ÷òî

íàèáîëåå ôèçè÷åñêè âàæíûå ãåîìåòðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè LiFeAs òàêèå êàê ìåæàòîìíûå

ðàññòîÿíèÿ Fe-Fe è Fe-As, à òàêæå âåëè÷èíû As-Fe-As óãëîâ ñëåãêà îòëè÷íû îò La111 è Ba122,

ýòî ïðèâîäèò ëèøü ê íåáîëüøèì îòëè÷èÿì â ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðàõ LiFeAs, La111 è Ba122.

Äëÿ îïèñàííûõ âûøå êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð ïðîâåäåíû LDA ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé

ñòðóêòóðû, èñïîëüçóÿ áàçèñ ëèíåàðèçîâàííûõ ìàôôèí-òèí îðáèòàëåé (LMTO) [18, 19]. Íà âåðõ-
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Ðèñóíîê 5: Âåðõíÿÿ ïàíåëü: LDA ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ñëåâà) è çîííûå äèñïåðñèè (ñïðàâà)
äëÿ LiFeAs. Íèæíÿÿ ïàíåëü: çîííûå äèñïåðñèè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè â ïëîñêîñòè kz = 0 äëÿ
LiFeAs, La111 è Ba112. Óðîâåíü Ôåðìè � íîëü ýíåðãèé.

íåé ïàíåëè ðèñóíêà 5 ïîêàçàíû ïîëíàÿ, Fe-3d è As-4p ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ñëåâà) è ýíåðãåòè-

÷åñêèå äèñïåðñèè (ñïðàâà). Èç ðèñóíêà 5 âèäíî, ÷òî â èíòåðâàëå îò -2.5 ýÂ äî +2.5 ýÂ âîêðóã

óðîâíÿ Ôåðìè â îñíîâíîì ðàñïîëîæåíû Fe-3d ñîñòîÿíèÿ, â òî âðåìÿ êàê As-4p ñîñòîÿíèÿ ðàñ-

ïîëîæåíû íèæå ïî ýíåðãèè îò -2.5 ýÂ äî -6.0 ýÂ. Â ïëîñêîñòè kz = 0 ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåðñèè

äëÿ LiFeAs â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè èìåþò ñõîæóþ ôîðìó äëÿ âñåõ òðåõ ñèñòåì La111 [A3]

è Ba112 [A4] (ñì. ðèñóíîê 5 âíèçó).

×òîáû ïðîâåñòè ïðÿìîå ñðàâíåíèå ñèñòåìû LiFeAs ñ La111 è Ba122 ñîåäèíåíèÿìè Fe-3d

ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äàííûõ ñèñòåì íàëîæåíû äðóã íà äðóãà íà ðèñóíêå 6 ñëåâà â øèðîêîì

ýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå (ñâåðõó) è âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè (âíèçó). Íåáîëüøîå óâåëè÷åíèå

øèðèíû Fe-3d ñîñòîÿíèé â LiFeAs ñâÿçàíî ñ áîëåå ñæàòûì òåòðàýäðîì FeAs4. Ïî òîé æå ïðè÷èíå

As-4p ñîñòîÿíèÿ íèæå ïî ýíåðãèè â LiFeAs, ÷åì â La111 è Ba112. Âåëè÷èíà ïîëíîé ïëîòíîñòè

ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè â LiFeAs 3.86 ñîñò./ýÂ/ýë.ÿ÷., ÷òî íåìíîãî íèæå ÷åì â La111 (4.01) è
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â Ba122 (4.22) [A4]. Â ïðèíöèïå, òîëüêî ýòîãî ôàêòà äîñòàòî÷íî äëÿ ïîíèæåíèÿ Tc â ñðàâíåíèè

ñ 1111 ôåððîïíèêòèäàìè. Èç ïðàâîé ÷àñòè ðèñóíêà 6 ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî â LiFeAs (êàê

âïðî÷åì è â îñòàëüíûõ ñèñòåìàõ) Fe-3d îðáèòàëè t2g ñèììåòðèè � xz, yz, xy äàþò îñíîâíîé

âêëàä â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè.
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Ðèñóíîê 6: Âåðõíÿÿ ïàíåëü ñëåâà: ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ â LDA ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé äëÿ Fe-3d
îáîëî÷êè äëÿ LiFeAs (ëèíèÿ òî÷êà-ïóíêòèð), La111 (ëèíèÿ òî÷åê) è Ba122 (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ).
Íèæíÿÿ ïàíåëü ñëåâà: Ïîëíûå ïëîòíîñòè LiFeAs, La111 è Ba122 âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè. Ïðàâàÿ
ïàíåëü: Ðàññ÷èòàííûå â LDA ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ðàçëè÷íûõ Fe-3d îðáèòàëåé äëÿ LiFeAs.
Óðîâåíü Ôåðìè � íîëü ýíåðãèé.

Íà ðèñóíêå 7 ïîêàçàíû ðàññ÷èòàííûå â LDA ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ LiFeAs, Ba122 è La111.

Âî âñåõ ñèñòåìàõ èìååòñÿ äâà äûðî÷íûõ öèëèíäðà â îêðåñòíîñòè Γ òî÷êè è äâà ýëåêòðîííûõ

ýëëèïòè÷åñêèõ öèëèíäðà â óãëàõ çîíû Áðèëëþåíà. Äàííûé ôàêò òàêæå âèäíî â äèñïåðñèîííûõ

êðèâûõ íà ðèñóíêå 5. Îäíàêî, â îòëè÷èå îò Ba122 è La111 ýëåêòðîííûå öèëèíäðû â LiFeAs

ñèëüíåå îòäåëåíû äðóã îò äðóãà âîçëå òî÷êè A è áîëüøå äèñïåðãèðóþò âäîëü îñè kz.

Äàëåå â äàííîé ãëàâå ðàññìîòðåíî âëèÿíèå âûñîòû àíèîíà íàä ïëîñêîñòüþ àòîìîâ æåëå-

çà íà òåìïåðàòóðó ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà â íîâåéøèõ ÂÒÑÏ ñèñòåìàõ íà îñíîâå æåëåçà

[A13]. Êàê ïîêàçàíî â íà÷àëå ãëàâû ÷åòûðå îñíîâíûå ñîñòîÿíèÿ, ïåðåñåêàþùèå óðîâåíü Ôåðìè

ïðèíàäëåæàò Fe-3(d) èîíàì êîòîðûå îáðàçóþò êâàäðàòíóþ ðåøåòêó. Èîíû ìûøüÿêà, ôîðìè-

Ðèñóíîê 7: Ïîëó÷åííàÿ â LDA ðàñ÷åòàõ Ôåðìè ïîâåðõíîñòü äëÿ BaFe2As2 (ñëåâà), LaOFeAs
(ñïðàâà) è LiFeAs (â öåíòðå).
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ðóþùèå îêòàýäðû âîêðóã èîíîâ æåëåçà ðàñïîëîæåíû â øàõìàòíîì ïîðÿäêå íàä è ïîä ïëîñêî-

ñòüþ æåëåçà. Â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå [28] áûëà óñòàíîâëåíà íåëèíåéíàÿ è íåìîíîòîííàÿ

çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà îò âûñîòû àíèîíà (ôîñôîðà, ìûøüÿêà

èëè ñåëåíà) íàä óðîâíåì ïëîñêîñòè èîíîâ æåëåçà. Ìàêñèìóì Tc ñîîòâåòñòâóåò âûñîòå àíèîíà

(a=P,As,Se) ∆za ∼ 1.37�A. Ïîñêîëüêó íà äàííûé ìîìåíò âîïðîñ î ìåõàíèçìå ñâåðõïðîâîäèìîñòè

â äàííûõ ñèñòåìàõ ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì äèñêóññèé çäåñü ïðåäëîæåíî îáúÿñíåíèå çàâèñèìîñòè Tc

îò ∆za ∼ â ðàìêàõ òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè Áàðäèíà-Êóïåðà-Øðèôåðà (ÁÊØ) è åå íàèáîëåå

àäàïòèðîâàííîé äëÿ ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ôîðìóëîé Àëëåíà-Äàéíñà.

Ñëåäóÿ îáîáùåíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåìïåðàòóðàì ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðå-

õîäà îòíîñèòåëüíî âûñîòû àíèîíà íàä ïëîñêîñòüþ àòîìîâ æåëåçà [28] áûëè ïðîâåäåíû LDA

ðàñ÷åòû âåëè÷èíû ïîëíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè N(EF ) ñ èñïîëüçîâàíèåì áà-

çèñà ëèíåàðèçîâàííûõ ìàôôèí-òèí îðáèòàëåé (LMTO) [18, 19].

Íà ðèñóíêå 8 êðóæî÷êàìè èçîáðàæåíà âåëè÷èíà N(EF ) â çàâèñèìîñòè îò âûñîòû àíèîíà

∆za. Õîðîøî âèäíî, ÷òî N(EF ) èìååò ìàêñèìóì ïðè ∆za ∼1.37�A. Ýòî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ
ñ ïîâåäåíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé Tc êàê ôóíêöèè ∆za, îáîçíà÷åííûõ íà ðèñóíêå 8

òðåóãîëüíèêàìè, êîòîðûå òàêæå èìåþò ìàêñèìóì îêîëî ∆za ∼1.37�A.
Òàêîå íåìîíîòîííîå ïîâåäåíèå âåëè÷èíû N(EF ) ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî èçìåíåíèåì ñèëû

ãèáðèäèçàöèè ìåæäó àíèîíîì a è æåëåçîì â òåòðàýäðå FeAs4. Íàèáîëüøàÿ ñèëà ãèáðèäèçàöèè

ìåæäó ýòèìè èîíàìè áóäåò íàáëþäàòüñÿ â èäåàëüíîì òåòðàýäðå ñ óãëîì a-Fe-a 109.45◦, òàêèì

îáðàçîì îòêëîíåíèå âåëè÷èíû ýòîãî óãëà îò äàííîãî çíà÷åíèÿ áóäåò ïðèâîäèòü ê óìåíüøå-

íèþ Fe-a ãèáðèäèçàöèè. Â ðàáîòå [A13] ïîêàçàíî, ÷òî ñèñòåìû ñ íàèáîëüøåé âåëè÷èíîé N(EF )

ñîîòâåòñòâóþò âåëè÷èíå óãëà a-Fe-a áëèçêîìó ê èäåàëüíîìó çíà÷åíèþ 109.45◦.

Çàâèñèìîñòü ∆za îò N(EF ) íåèçáåæíî ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ ñîîòâåòñòâóþùåé çàâè-

ñèìîñòè è äëÿ Tc. Ïðîñòåéøàÿ ñâÿçü âåëè÷èíû ïîëíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé N(EF ) ñ òåìïå-

ðàòóðîé ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà Tc âîçíèêàåò â òåîðèè ÁÊØ: Tc = 1.14ωDe
−1/λ, ãäå ωD �

õàðàêòåðèñòè÷åñêàÿ ÷àñòîòà êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé, îáåñïå÷èâàþùèõ ñïàðèâàòåëüíîå âçà-

èìîäåéñòâèå (ôîíîíû, ñïèíîâûå ôëóêòóàöèè è ò.ä.), à λ = gN(EF )/2 � áåçðàçìåðíàÿ êîíñòàíòà

âçàèìîäåéñòâèÿ (g � ðàçìåðíàÿ êîíñòàíòà ñâÿçè). Äàëåå âûáåðåì ωD=350 K, ÷òî ñîîòâåòñòâó-

åò ðåçóëüòàòàì ïî íåéòðîííîìó ðàññåÿíèþ äëÿ ôîíîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â La111 [29] è

Ba122[30] ñèñòåìàõ. Âûáåðåì äëÿ âñåõ ñèñòåì â êà÷åñòâå g ýêñïåðèìåíòàëüíóþ îöåíêó åå âåëè-

÷èíû äëÿ Ba122 (çíàÿ Tc ïîëó÷èì λ=0.4) ò.ê. ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå Tc=38 K â äàííîé

ñèñòåìå íàèáîëåå ñòàáèëüíî îòíîñèòåëüíî ñïîñîáà ïðèãîòîâëåíèÿ îáðàçöà è ñïîñîáà åãî ëåãèðî-

âàíèÿ. Òåïåðü Tc ìîæåò áûòü ïåðåñ÷èòàíî äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ñèñòåì, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå

âëèÿíèå òîëüêî îò N(EF ).

Äëÿ îáúÿñíåíèÿ íåäàâíî ïîëó÷åííûõ ñïåêòðîâ ôîòîýìèññèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì

(ARPES) äëÿ ñîñòàâà K0.76Fe1.72Se2 [31] â çàâåðøåíèè ãëàâû ÷åòûðå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû

LDA′+DMFT ìåòîäà (ïðèìåíåííîãî ðàíåå ê îêñèäàì ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ) äëÿ íîâîãî ñâåðõ-

ïðîâîäíèêà íà îñíîâå æåëåçà K1−xFe2−ySe2 [A14,A15], îòêðûòîãî â 2010 ã. è ïðèíàäëåæàùåãî ê

íîâîìó êëàññó ÂÒÑÏ ñîåäèíåíèé � ñåëåíèäàì æåëåçà. Õîòÿ ñîåäèíåíèÿ AFe2As2 (îïèñàííîå âû-

øå) è AFe2Se2 èçîñòðóêòóðíû, îäíàêî, ýëåêòðîííûå ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé AFe2As2 è AFe2Se2,

ïîëó÷åííûå â LDA ðàñ÷åòàõ, çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ [A7].

Íà ðèñóíêå 9 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûõ â LDA+DMFT
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Ðèñóíîê 8: Ðàññ÷èòàííûå â LDA ïðèáëèæåíèè âåëè÷èíû ïîëíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé N(EF )
(êðóæêè, ïðàâàÿ øêàëà) è òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà Tc (øêàëà ñëåâà), ïîëó-
÷åííûå â ðàìêàõ ÁÊØ òåîðèè (çâåçäî÷êè), óðàâíåíèÿ Àëëåíà-Äàéíñà (êâàäðàòèêè) è ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ Tc (òðåóãîëüíèêè) êàê ôóíêöèÿ âûñîòû àíèîíà ∆za íàä ïëîñêîñòüþ
èîíîâ æåëåçà äëÿ íîâûõ ÂÒÑÏ ñèñòåì.

è LDA′+DMFT ðàñ÷åòàõ, ñ ARPES ñïåêòðîì [31] äëÿ K0.76Fe1.72Se2. Òåîðåòè÷åñêèå ñïåêòðàëü-

Ðèñóíîê 9: Ñðàâíåíèå ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé LDA+DMFT (âíèçó ñëåâà) è LDA′+DMFT (âíè-
çó ñïðàâà) ðàñ÷åòîâ ñ ARPES ñïåêòðàìè ñ ðàçíîé ïîëÿðèçàöèåé (ââåðõó) äëÿ K0.76Fe1.72Se2.
Èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè îáîçíà÷åíà öâåòîì. Íîëü ýíåðãèè � óðîâåíü Ôåðìè.

íûå ôóíêöèè ïðèâåäåíû âäîëü íàïðàâëåíèÿ Γ − X çîíû Áðèëëþýíà àíàëîãè÷íî ýêñïåðèìåí-

òàëüíûì äàííûì. Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ LDA′+DMFT ðàñ÷åòà (ðèñóíîê å) ïî èíòåíñèâíîñòè â

îáëàñòèX òî÷êè è ôîðìå ýíåðãåòè÷åñêèõ äèñïåðñèé îêîëî Γ òî÷êè íåìíîãî ëó÷øå ñîãëàñóåòñÿ ñ

ARPES ñïåêòðîì (ñïðàâà ââåðõó), ÷åì ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ LDA+DMFT ðàñ÷åòà (ñëåâà âíè-

çó). Èç àíàëèçà òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âèäíî, ÷òî ñèñòåìà K0.76Fe1.72Se2
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áîëåå êîððåëèðîâàíà íåæåëè ÂÒÑÏ ïíèêòèäû. Ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëè ñèíòåçèðî-

âàííûå îáðàçöû K1−xFe2−ySe2 ñ ðàçíîé ñòåïåíüþ ëåãèðîâàíèÿ, òî â ðàáîòå [A15] áûëî èçó÷åíî

èçìåíåíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ñ ëåãèðîâàíèåì â ðàìêàõ LDA'+DMFT ðàñ÷åòîâ ñ Edc â âèäå

FLL(SC). Äëÿ ýòîãî áûëè âûáðàíû åùå òðè óðîâíÿ ëåãèðîâàíèÿ: îäèí, ñîîòâåòñòâóåò ñòåõèîìåò-

ðè÷åñêîìó ñîñòàâó (ïîëíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ ne=29.00), à äâà äðóãèõ ïðîìåæóòî÷íûõ ne=28.00

è ne=27.20 (äëÿ K0.76Fe1.72Se2 � ne=26.52).

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âëèÿíèÿ ëîêàëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà êàæäóþ èç çîí â

Fe-3d ïîëîñå áûëè íàéäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåíîðìèðîâêè ìàññû çà ñ÷åò êîððåëÿöèîííûõ

ýôôåêòîâ è âåëè÷èíû ñìåùåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé LDA' çîí (ñì. òàáëèöó 3), íåîáõîäèìûå

äëÿ ñîâìåùåíèÿ LDA' çîí ñ ìàêñèìóìàìè ñïåêòðàëüíûõ ôóíêöèé, ïîëó÷åííûõ èç LDA′+DMFT

ðàñ÷åòîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ óðîâíåé ëåãèðîâàíèÿ. Íà ðèñóíêå 10 ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè ïðåäñòàâ-

Ðèñóíîê 10: Ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåðñèè LDA′ ðàñ÷åòà (ñïëîøíûå ëèíèè) KFe2Se2 âäîëü ñèì-
ìåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé çîíû Áðèëëþýíà ñ îáîçíà÷åíèåì çîí, äëÿ êîòîðûõ áûëè ïîäîáðàíû
êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèîííîé ïåðåíîðìèðîâêè. Ïóíêòèðíûå ëèíèè � ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåð-
ñèè LDA ðàñ÷åòà. Íîëü ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò óðîâíþ Ôåðìè.

ëåíû ðàññ÷èòàííûå â LDA ýíåðãåòè÷åñêèå äèñïåðñèè, êîòîðûå ïî ôîðìå è ïîëîæåíèþ ñõîæè ñ

LDA' ýíåðãåòè÷åñêèìè äèñïåðñèÿìè. Ïîýòîìó êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèîííîé ïåðåíîðìèðîâêè

â LDA+DMFT ðàñ÷åòàõ áóäóò ïðèìåðíî òàêèìè æå, êàê â LDA'+DMFT ðàñ÷åòàõ.

Â ðåçóëüòàòå äëÿ ñîåäèíåíèÿ K1−xFe2−ySe2 óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè äûðî÷íîì ëåãèðîâàíèè îò

ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ñîñòàâà KFe2Se2 äî ñîñòàâà K0.76Fe1.72Se2 ðàñòåò ðîëü êîððåëÿöèîííûõ ýô-

ôåêòîâ ïðè ïîñòîÿííîé âåëè÷èíå õàááàðäîâñêîãî U è îáìåííîãî õóíäîâñêîãî J âçàèìîäåéñòâèé.

Äàííûå ýôôåêòû ðàçëè÷íû äëÿ ðàçíûõ êâàçè÷àñòè÷íûõ çîí, à òàêæå äëÿ ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé

çîíû Áðèëëþýíà, ÷òî íå íàáëþäàëîñü â àðñåíèäàõ æåëåçà, â êîòîðûõ óñòàíîâëåíî îäíîðîäíîå

ñæàòèå LDA çîí. Âûøå óêàçàííûå ðåçóëüòàòû îïóáëèêîâàíû â ðàáîòå [A15].

Â ïÿòîé ãëàâå äèññåðòàöèè ðàññìàòðèâàåòñÿ îáîáùåííûé DMFT+Σ ïîäõîä (ñì. îáçîð [A16]).

Îñíîâíàÿ èäåÿ DMFT+Σ ïîäõîäà - ââåñòè â ñòàíäàðòíûå óðàâíåíèÿ DMFT �âíåøíèå� (äîïîë-

íèòåëüíûå) ïî îòíîøåíèþ ê ìîäåëè Õàááàðäà êîëëåêòèâíûå âîçáóæäåíèÿ â ïðèáëèæåíèè àääè-

òèâíîñòè ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè (ÑÝ×), âîçíèêàþùåé â DMFT, è ÑÝ×, ñîîòâåòñòâó-

þùåé âçàèìîäåéñòâèþ �âíåøíèõ� êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé è êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ.

Íàèáîëåå ñóùåñòâåííûì ïðèáëèæåíèåì DMFT+Σ ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ àääèòèâíîñòü ÑÝ×

Σ, ñâÿçàííîé, íàïðèìåð, ñ õàááàðäîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì è Σk � ÑÝ× îò âçàèìîäåéñòâèÿ
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Òàáëèöà 3: Âåëè÷èíû êîýôôèöèåíòîâ êîððåëÿöèîííîé ïåðåíîðìèðîâêè îòäåëüíûõ LDA′ çîí,
êîòîðûå îáîçíà÷åíû íà Ðèñóíêå 10. Â ñêîáêàõ ïðèâåäåíû ñìåùåíèÿ â øêàëå ýíåðãèé LDA′

çîí (ýÂ).

Îðáèòàëüíûé ne=26.52 ne=27.20 ne=28.00 ne=29.00
õàðàêòåð
xy LHB 1.5 (-0.23) 3.9 (-0.73) 2.65 (-0.61) 1.7 (-0.35)
xy UHB íåò ∼4.0 (+0.60) 1.7 (+0.25) ∼4.0 (+0.75)

xz, yz (1) LHB 4.2 (-0.78) 3.0 (-0.75) 2.6 (-0.69) 1.7 (-0.38)
xz, yz (1) UHB 1.6 (+0.19) ∼2.5 (+0.48) 3.0 (+0.56) 4.0 (+0.77)

xz, yz (2) 2.3 (-0.48) ∼2.5 (-0.60) 2.6 (-0.69) 1.7 (-0.38)
xz, yz, xy 1.2 (-0.1) 1.3 (-0.09) 1.3 (-0.10) 1.4 (-0.17)
3z2-r2 (1) 4.7 (-0.85) 2.0 (-0.30) 1.3 (-0.03) 1.25 (0.00)
3z2-r2 (2) 1.1 (+0.25) 1.3 (0.00) 1.3 (-0.03) 1.25 (0.00)
xz, yz (3) 1.1 (+0.10) 1.1 (+0.17) 1.0 (+0.40) 1.4 (-0.10)
xz, yz (4) 1.1 (+0.10) 1.1 (+0.15) 1.0 (+0.35) 1.4 (-0.17)
x2-y2 1.1 (+0.20) 1.0 (+0.32) 1.3 (-0.07) 1.3 (-0.07)

Fe3d ïîëîñà 1.3 1.3 1.25 1.25

�âíåøíèõ� êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé è êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ. Òîãäà ôóíêöèÿ Ãðèíà

ìåòîäà DMFT+Σ ìîæåò áûòü çàïèñàíà êàê

Gk(ω) =
1

ω + µ− ε(k)− Σ(ω)− Σk(ω)
. (8)

Ãëàâíîå äîñòîèíñòâî îáîáùåííîãî DMFT+Σ ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî àääèòèâíàÿ

ôîðìà ÑÝ× (8) [A16,A17] ïîçâîëÿåò ñîõðàíèòü ñòðóêòóðó ñàìîñîãëàñîâàííûõ óðàâíåíèé îá-

ùåïðèíÿòîãî DMFT ìåòîäà [10]. Îäíàêî, â ñàìîñîãëàñîâàííîì öèêëå DMFT+Σk ïîäõîäà åñòü

äîïîëíèòåëüíûé øàã, à èìåííî, âû÷èñëåíèå �âíåøíåé� ÑÝ× Σk(µ, ω, [Σ(ω)]) â íåêîòîðîì ïðè-

áëèæåíèè, êîòîðàÿ çàâèñèò îò õèìïîòåíöèàëà µ è ëîêàëüíîé ÑÝ× Σ(ω). Ñîîòâåòñòâóþùàÿ

ëîêàëüíàÿ ðåøåòî÷íàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà â DMFT+Σk ìåòîäå îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì

íà êàæäîé èòåðàöèè:

Gii(ω) =
1

N

∑
k

1

iω + µ− ε(k)− Σ(ω)− Σk(ω)
. (9)

Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåòñÿ èñêîìàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà (8), â êîòîðîé Σ(ω) è Σk(ω) íàéäåíû ïðè

ñàìîñîãëàñîâàíèè.

Â ÷àñòíîñòè, â äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå �äîïîëíèòåëüíûõ âçàèìîäåé-

ñòâèé� áûëè âûáðàíû âçàèìîäåéñòâèÿ êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïñåâäîùåëåâûìè ÀÔÌ

ôëóêòóàöèÿìè áëèæíåãî ïîðÿäêà [A17] è ýëåêòðîí-ôîíîííîå âçàèìîäåéñòâèå [A18,A19].

Îäíèì èç íàèáîëåå ÿðêèõ ôèçè÷åñêèõ ýôôåêòîâ, íàáëþäàåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ

ÂÒÑÏ ñèñòåì íà îñíîâå ìåäè ÿâëÿþòñÿ òàê íàçûâàåìûå ïñåâäîùåëåâûå ýôôåêòû [32]. Ïñåâäî-

ùåëü âîçíèêàåò ïðè îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîì ëåãèðîâàíèè (äî âåëè÷èíû îïòèìàëüíîãî ëåãè-

ðîâàíèÿ) ÂÒÑÏ ñèñòåì è òåìïåðàòóðàõ âûøå òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà. Ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíî ýòî âûðàæàåòñÿ â ïîíèæåíèè âåëè÷èíû ôîòîýìèññèîííîãî ñïåêòðà íà óðîâíå

Ôåðìè ñ ðîñòîì ëåãèðîâàíèÿ èëè ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû. Â ïñåâäîùåëåâîé ôàçå â ìåäíûõ

ÂÒÑÏ ñèñòåìàõ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåòñÿ íåêîòîðûé áëèæíèé ïîðÿäîê, ÷òî ïðèâîäèò ê

23



íåîáõîäèìîñòè ó÷åòà ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ ýôôåêòîâ äëÿ àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ

ïñåâäîùåëåâîãî ðåæèìà [32]. Íàïîìíèì, ÷òî ìåäíûå ÂÒÑÏ îêñèäû ÿâëÿþòñÿ ñèëüíî êîððåëè-

ðîâàííûìè ñèñòåìàìè.

Ðàññìîòðèì ïñåâäîùåëåâûå ýôôåêòû â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ â ðàìêàõ îáîá-

ùåííîãî DMFT+Σk ïîäõîäà êàê ïðåäëîæåíî â ðàáîòàõ [A16,A17]. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ Σk(ω), ñî-

îòâåòñòâóþùåé äâèæåíèþ ýëåêòðîíà â ãàóññîâîì ñëó÷àéíîì ïîëå ïñåâäîùåëåâûõ ôëóêòóàöèé

ñ îñíîâíûì ðàññåÿíèåì ýëåêòðîíà íà õàðàêòåðíûé àíòèôåððîìàãíèòíûé âåêòîð Q = (π/a, π/a)

â ìîäåëè �ãîðÿ÷èõ òî÷åê�, èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùàÿ ðåêóððåíòíàÿ ïðîöåäóðà [32]:

Σk(ω) = Σn=1(ωk) (10)

ãäå

Σn(ωk) = ∆2 s(n)

iω + µ− Σ(ω)− εn(k) + invnκ− Σn+1(ωk)
. (11)

Âåëè÷èíà ∆ õàðàêòåðèçóåò ïñåâäîùåëåâîé ïîòåíöèàë, à κ = ξ−1 ÿâëÿåòñÿ îáðàòíîé êîððåëÿ-

öèîííîé äëèííîé, õàðàêòåðèçóþùåé ôëóêòóàöèè çàðÿäîâîé (CDW) èëè ñïèíîâîé ïëîòíîñòè

áëèæíåãî ïîðÿäêà (SDW). Ñîîòâåòñòâóþùèå äèñïåðñèè è ñêîðîñòè îïðåäåëåíû êàê εn(k) =

ε(k+Q) è vn = |vxk+Q| + |vyk+Q| äëÿ ÷åòíûõ øàãîâ ðåêóðñèè n è εn(k) = ε(k) è vn = |vxk| + |vyk|
äëÿ íå÷åòíûõ øàãîâ ðåêóðñèè n. Êîìïîíåíòû ñêîðîñòè vx,y(p) âû÷èñëÿþòñÿ îáû÷íûì îáðàçîì

êàê ïðîèçâîäíàÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùåé ýëåêòðîííîé äèñïåðñèè ε(k) ïî âîëíîâîìó ÷èñëó. Êîì-

áèíàòîðíûé ìíîæèòåëü s(n) îïðåäåëÿåò ÷èñëî ôåéíìàíîâñêèõ äèàãðàìì, âêëþ÷åííûõ â ñóì-

ìèðîâàíèå äëÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ ôëóêòóàöèé áëèæíåãî ïîðÿäêà [32]. Ôèçè÷åñêè ðåêóððåíòíàÿ

ïðîöåäóðà (11) ñîîòâåòñòâóåò ââåäåíèþ ôëóêòóàöèé áëèæíåãî ïîðÿäêà ñ ïðîñòðàíñòâåííûì

ìàñøòàáîì ξ−1 â îäíîðîäíûé ôåðìèîííûé ðåçåðâóàð îêðóæàþùèé ýôôåêòèâíóþ ïðèìåñü Àí-

äåðñîíà, âîçíèêàþùóþ â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîãî DMFT ïîäõîäà. Â ïðèíöèïå âåëè÷èíû îáîèõ

ïàðàìåòðîâ ∆ è ξ, õàðàêòåðèçóþùèõ ïñåâäîùåëåâûå ôëóêòóàöèè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû â

ðàìêàõ ìîäåëè Õàááàðäà [A16]. Äëÿ ðåøåíèÿ ýôôåêòèâíîé îäíîïðèìåñíîé ìîäåëè Àíäåðñîíà

èñïîëüçóåì ÷èñëåííóþ ðåíîðìãðóïïó (NRG) [20].

Íåòðèâèàëüíàÿ èìïóëüñíàÿ çàâèñèìîñòü Σk(ω) ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîé òðàíñôîðìàöèè

Ôåðìè ïîâåðõíîñòè èç-çà ôîðìèðîâàíèÿ ïñåâäîùåëè [A20,A21]. Äëÿ äåìîíñòðàöèè �ðàçðóøå-

íèÿ� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîëó÷åííîãî â DMFT+Σk ðàñ÷åòàõ äëÿ ñëó÷àÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàí-

íîãî ìåòàëà U = 4t ïðè çàïîëíåíèè n = 0.8, ñîîòíîøåíèÿ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà t′/t = −0.4,

êîððåëÿöèîííîé äëèíå ξ = 10a (a � ïàðàìåòð ðåøåòêè) íà ðèñóíêå 11 ïðåäñòàâëåíû êàðòû

ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè ïðè ω = 0 äëÿ ðàçëè÷íûõ âåëè÷èí ïñåâäîùåëåâîãî ïîòåíöèàëà: (a)

� ∆ = 0.2t; (b) � ∆ = 0.4t; (c) � ∆ = t; (d) � ∆ = 2t. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïóíêòèðîì èçîáðàæå-

íà íåâçàèìîäåéñòâóþùàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè, êîòîðàÿ ñîâïàäàåò ñ òî÷íîñòüþ äî íåáîëüøîãî

òåìïåðàòóðíîãî ðàçìûòèÿ ñ DMFT ðåçóëüòàòàìè, â ñèëó ëîêàëüíîñòè DMFT. Ñ ðîñòîì ïñåâ-

äîùåëåâîé àìïëèòóäû ∆ õîðîøî îïðåäåëåííàÿ êâàçè÷àñòè÷íàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè (ïóíêòèð)

ïîäàâëÿåòñÿ (�ðàçðóøàåòñÿ�) â îêðåñòíîñòè òî÷åê ïåðåñå÷åíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è ãðàíèöû

ÀÔÌ çîíû Áðèëëþýíà (òî÷êè) � òàê íàçûâàåìûå �ãîðÿ÷èå òî÷êè�. Ïðè ∆ = 0.4t õîðîøî âèäíî

ôîðìèðîâàíèå ãîðÿ÷èõ òî÷åê, ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ∆ õîðîøî âèäèìîé îñòàåòñÿ òîëüêî äóãà

Ôåðìè â íîäàëüíîì íàïðàâëåíèè, â òî âðåìÿ êàê íà ãðàíèöàõ çîíû Áðèëëþåíà ïîâåðõíîñòü

Ôåðìè ñòàíîâèòñÿ íå âèäíà. Ýòè ðåçóëüòàòû êà÷åñòâåííî íà ìîäåëüíîì óðîâíå èëëþñòðèðó-
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Ðèñóíîê 11: �Ðàçðóøåíèå� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîëó÷åííîå â DMFT+Σk ðàñ÷åòàõ äëÿ ñëó÷àÿ
ñèëüíî êîððåëèðîâàííîãî ìåòàëà U = 4t äëÿ çàïîëíåíèÿ n = 0.8, ñîîòíîøåíèÿ èíòåãðàëîâ ïå-
ðåñêîêà t′/t = −0.4, ξ = 10a (a � ïàðàìåòð ðåøåòêè) äëÿ ðàçëè÷íûõ âåëè÷èí ïñåâäîùåëåâîãî
ïîòåíöèàëà: (a) � ∆ = 0.2t; (b) � ∆ = 0.4t; (c) � ∆ = t; (d) � ∆ = 2t. Ïóíêòèð � íåâçàèìîäåé-
ñòâóþùàÿ ïîâåðõíîñòü Ôåðìè.

þò ýêñïåðèìåíòàëüíûå ARPES äàííûå, ïîëó÷åííûå äëÿ ÂÒÑÏ êóïðàòîâ, ÷òî îïèñàíî äàëåå â

ãëàâå øåñòü.

Âî âòîðîé ÷àñòè ãëàâû ïÿòü ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ äëÿ ìîäåëè

Õàááàðäà, äîïîëíåííîé âçàèìîäåéñòâèåì ñ äåáàåâñêèìè (èëè ýéíøòåéíîâñêèìè) ôîíîíàìè â

àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèè (âûïîëíÿåòñÿ òåîðåìà Ìèãäàëà). Òàêîå ïðèáëèæåíèå ðàçóìíî

äëÿ êîíñòàíòû ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ λ < EF/ωph ∼ 10, ãäå EF - ýíåðãèÿ Ôåðìè,

ωph - äåáàåâñêàÿ èëè ýéíøòåéíîâñêàÿ ÷àñòîòà. Ðàññìîòðåíî âëèÿíèå äåáàåâñêèõ (èëè ýéíøòåé-

íîâñêèõ) ôîíîíîâ íà ñëàáî è ñèëüíî êîððåëèðîâàííûå ýëåêòðîíû, â òîì ÷èñëå è â îêðåñòíîñòè

ìîòò-õàááàðäîâñêîãî ïåðåõîäà ìåòàëë-äèýëåêòðèê. Äàëüíåéøåå ðàññìîòðåíèå â ýòîì ðàçäåëå â

îñíîâíîì ñëåäóåò ðàáîòàì [A18,A19].

Ïðîáëåìà âçàèìîâëèÿíèÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ôîíîíîâ îäíà èç öåíòðàëü-

íûõ â ôèçèêå ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì. Ôàêòè÷åñêè èñòîðèÿ òàêèõ èññëåäîâàíèé äî-

ñòàòî÷íî äîëãàÿ, íàïðèìåð, îäíîé èç íàèáîëåå ïîïóëÿðíûõ ìîäåëåé äëÿ ýëåêòðîí-ôîíîííîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ (ÝÔÂ) â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü Õàááàðäà-Õîë-

ñòåéíà (ÕÕÌ) [34]. Ñ îäíîé ñòîðîíû ìîäåëü Õàááàðäà îïèñûâàåò ëîêàëüíîå êóëîíîâñêîå âçà-

èìîäåéñòâèå íà ðåøåòêå, âêëþ÷àÿ, íàïðèìåð ìîòò-õàááàðäîâñêèé ïåðåõîä ìåòàëë-äèýëåêòðèê.

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìîäåëü Õîëñòåéíà ñîäåðæèò ëîêàëüíîå ëèíåéíîå ïî îòêëîíåíèÿì ïëîòíî-

ñòè âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ñ ëîêàëüíûìè (ýéíøòåéíîâñêèìè) ôîíîííûìè

ìîäàìè [33]. Îäíàêî, äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè, ïî-âèäèìîìó, íå èññëåäîâàëèñü ñèëüíî êîððåëè-

ðîâàííûå ýëåêòðîíû, âçàèìîäåéñòâóþùèå ñ äåáàåâñêèìè ôîíîíàìè. Ýòî ÿâëÿåòñÿ òåì áîëåå

óäèâèòåëüíûì ââèäó øèðîêîãî îáñóæäåíèÿ ôèçèêè �êèíêîâ� (ïåðåëîìîâ) â ýëåêòðîííîé äèñ-

ïåðñèè, íàáëþäàåìûõ â ARPES ýêñïåðèìåíòàõ â ÂÒÑÏ íà 40-70 meV íèæå óðîâíÿ Ôåðìè (ñì.

ïîäðîáíîñòè â [A30]). Ïðîáëåìà ôîðìèðîâàíèÿ êèíêîâ â ýëåêòðîííîé äèñïåðñèè, âûçûâàåìûõ

ýëåêòðîí-ôîíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ â ðàìêàõ ÕÕÌ êðàò-

êî èçëîæåíà â îáçîðå [A16]. Äëÿ ðàññìîòðåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ôîíîíîâ ñ ñèëüíî êîððåëèðîâàí-

íûìè ýëåêòðîíàìè ââåäåì �âíåøíþþ� ÑÝ× Σph(ε,p), âîçíèêàþùóþ â ðàìêàõ îáû÷íîé ìîäåëè
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Ðèñóíîê 12: Âêëàä â ýëåêòðîí-ôîíîííóþ ÑÝ× â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, âêëþ÷àåìûé â
DMFT+Σph ñõåìó.

Ôðåëèõà. Äëÿ ðåøåíèÿ îäíîïðèìåñíîé àíäåðñîíîâñêîé çàäà÷è êàê è ðàíåå áóäåò èñïîëüçîâàíà

÷èñëåííàÿ ðåíîðìãðóïïà NRG [20]. Âñå ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ äëÿ ïî÷òè íóëåâîé òåìïåðàòóðû

ïðè ïîëîâèííîì çàïîëíåíèè. Â êà÷åñòâå çàòðàâî÷íîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âûáðà-

íà ïîëóýëëèïòè÷åñêóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñ ïîëóøèðèíîé çîíû D.

Â ñîîòâåòñòâèè ñ òåîðåìîé Ìèãäàëà [35] â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè îãðàíè÷èìñÿ òîëü-

êî ïðîñòåéøèì âêëàäîì ïåðâîãî ïîðÿäêà äëÿ Σph(ε,p):

Σph(ε,p) = ig2
∑
ω,k

ω2
0(k)

ω2 − ω2
0(k) + iδ

1

ε+ ω + µ− ε(p+ k)− Σ(ε+ ω)− Σph(ε+ ω,p+ k)
, (12)

ãäå g � îáû÷íàÿ êîíñòàíòà ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ω0(k) � ôîíîííûé çàêîí äèñ-

ïåðñèè, êîòîðûé áåðåòñÿ ëèáî â ìîäåëè Äåáàÿ, ëèáî â ìîäåëè Ýéíøòåéíà:

ω0(k) =

{
u|k|, |k| < ωD

u

ω0, |k| < k0
. (13)

Çäåñü u � ñêîðîñòü çâóêà, ωD, ω0 � ÷àñòîòû Äåáàÿ è Ýéíøòåéíà, à âåëè÷èíà k0 ïîðÿäêà èìïóëüñà

Ôåðìè pF .

Òàê êàê Σph(ε,p) (12) ñëàáî çàâèñèò îò èìïóëüñà ó÷òåì òîëüêî ñóùåñòâåííóþ ÷àñòîòíóþ

çàâèñèìîñòü è â ñëó÷àå äåáàåâñêîãî ñïåêòðà [36]) âûðàæåíèå (12) ïðèìåò âèä:

Σph(ε) =
−ig2

4ω2
c

∫ +∞

−∞

dω

2π

{
ω2
D + ω2ln

∣∣ω2
D − ω2

ω2

∣∣+ iπω2θ(ω2
D − ω2)

}
I(ε+ ω), (14)

à â ñëó÷àå ýéíøòåéíîâñêîãî ñïåêòðà:

Σph(ε) =
ig2

16π

k2
0

p2F

{
−iπ(I(ε+ ω0) + I(ε− ω0)) + (15)

+

∞∫
0

dω
I(ε+ ω0 + ω) + I(ε− ω0 − ω)− I(ε+ ω0 − ω)− I(ε− ω0 + ω)

ω

}
ñ

I(ϵ) =

∫ +D

−D

dξ
N0(ξ)

Eε − ξ
. (16)

ãäå Eε = ε − Σ(ε)− Σph(ε) è ωc = pFu � õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà ïîðÿäêà ωD. Äëÿ ñëó÷àÿ ïîëóýë-

ëèïòè÷åñêîé �çàòðàâî÷íîé� ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé N0(ε) ñ ïîëóøèðèíîé çîíû D ïîëó÷àåì:

I(ϵ) =
2

D2
(Eε −

√
E2

ε −D2), (17)

Äàëåå ââåäåì áåçðàçìåðíóþ êîíñòàíòó ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ:

λ = g2N0(εF )
ω2
D

4ω2
c

. (18)
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Ðèñóíîê 13: Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé, ïîëó÷åííûõ â ñòàíäàðòíîé DMFT (ïóíêòèð) è
DMFT+Σph (ñïëîøíûå êðèâûå) ìåòîäîì äëÿ ñèëüíîãî (âåðõíÿÿ ïàíåëü, U/2D =1.25) è ñëàáîãî
(íèæíÿÿ ïàíåëü, U/2D =0.625) õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Áåçðàçìåðíàÿ êîíñòàíòà EPI
λ=0.8.

Îòìåòèì, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå ïåðåíîðìèðîâêà ôîíîíîâ âñëåäñòâèå ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçà-

èìîäåéñòâèÿ [36] íå ó÷èòûâàåòñÿ, â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ôîíîííûé ñïåêòð (13) çàäàí ýêñïåðè-

ìåíòîì.

Íà ðèñóíêå 13 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ìåæäó ïëîòíîñòÿìè ñîñòîÿíèé èç DMFT è DMFT+Σph

ðàñ÷åòîâ äëÿ ñèëüíîãî (U/2D=1.25) è ñëàáîãî (U/2D=0.625) õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,

ïðåäñòàâëåííîãî ââåðõó è âíèçó ñîîòâåòñòâåííî. Áåçðàçìåðíàÿ êîíñòàíòà ÝÔÂ (18), èñïîëüçî-

âàííàÿ â ýòèõ ðàñ÷åòàõ âûáðàíà λ=0.8, à ÷àñòîòà Äåáàÿ ωD=0.125D. Â îáîèõ ñëàáî è ñèëüíî

êîððåëèðîâàííîì ñëó÷àÿõ íàáëþäàåòñÿ ïåðåðàñïðåäåëåíèå ñïåêòðàëüíîãî âåñà èç-çà ýëåêòðîí-

ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ U/2D=1.25 (âåðõíÿÿ ïàíåëü ðèñóíêà 13) õîðîøî âèäíà ðàç-

âèòàÿ òðåõïèêîâàÿ ñòðóêòóðà õàðàêòåðíàÿ äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííîãî ìåòàëëà. Â ýíåðãå-

òè÷åñêîì èíòåðâàëå áîëüøåì ±ωD â DMFT+Σph ðàñ÷åòå êâàçè÷àñòè÷íûé ïèê ñòàíîâèòñÿ çíà-

÷èòåëüíî øèðå çà ñ÷åò ïåðåíîñà ÷àñòè ñïåêòðàëüíîãî âåñà èç õàááàðäîâñêèõ çîí. Ýòî óøèðå-

íèå DMFT+Σph êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà âåäåò â ñâîþ î÷åðåäü ê �çàäåðæêå� ïåðåõîäà ìåòàëë-

äèýëåêòðèê. Ýòîò ðåçóëüòàò àíàëîãè÷åí òîìó, ÷òî íàáëþäàåòñÿ äëÿ ÕÕÌ â ðåæèìå ñëàáîãî

ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [34].

Â ñëó÷àå ñëàáûõ êîððåëÿöèé U/2D=0.625 õàááàðäîâñêèå çîíû íå ôîðìèðóåòñÿ, à íàáëþ-

äàþòñÿ ëèøü íåêîòîðûå �áîêîâûå êðûëüÿ� â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Îñíîâíîå îòëè÷èå ìåæäó

DMFT è DMFT+Σph ðåçóëüòàòàìè âèäíî â èíòåðâàëå ±ωD, ãäå íàáëþäàåòñÿ îáðàçîâàíèå �øà-

ïî÷êè� â DMFT+Σph ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé.

Â çàêëþ÷åíèè ãëàâû ïÿòü ðàññìîòðåíî ïîâåäåíèå ôîíîííûõ êèíêîâ â ýëåêòðîííîì ñïåê-

òðå, â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U [A19]. Ïðÿìûå DMFT+Σph

ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ñ ðîñòîì âåëè÷èíû îòíîøåíèÿ U/2D âåëè÷èíà ñêîðîñòè Ôåðìè ïàäà-

åò è ïîëîæåíèå êèíêà ñäâèãàåòñÿ ïî èìïóëüñíîé îñè âñå äàëüøå îò pF , â òî âðåìÿ êàê ýíåðãèÿ

êèíêà ñîõðàíÿåò âåëè÷èíó ωD (ñì. ðèñóíîê 14).

Â ãëàâå øåñòü ðàññìàòðèâàåòñÿ ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà îêñèäîâ ìåäè â ïñåâäîùåëåâîì ñî-

ñòîÿíèè â ðàìêàõ îáîáùåííîãî LDA+DMFT+Σ ìåòîäà [A23]�[A29]. Ïñåâäîùåëåâîå ñîñòîÿíèå,

êàê óæå îòìå÷àëîñü âûøå, ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç îñíîâíûõ àíîìàëèé íîðìàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ÂÒÑÏ
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Ðèñóíîê 14: Êâàçè÷àñòè÷íàÿ äèñïåðñèÿ ñ ôîíîííûìè êèíêàìè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ïîëó÷åí-
íàÿ DMFT+Σph ðàñ÷åòàìè äëÿ ðàçëè÷íûõ âåëè÷èí õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U/2D =
0.5, 0.75, 1.0; λ = 0.8, ωD = 0.1D.

êóïðàòîâ, ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî âûÿñíåíèå åãî ôèçè÷åñêîé ïðèðîäû ÿâëÿåòñÿ êëþ÷åâûì äëÿ ïîíèìà-

íèÿ ìåõàíèçìà ÂÒÑÏ [32]. Â äàííîé ãëàâå ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò AFM ôëóêòóàöèé áëèæíåãî

ïîðÿäêà (ðàññìîòðåííûõ â ãëàâå ïÿòü), äîñòàòî÷åí äëÿ îïèñàíèÿ öåëîãî ðÿäà ARPES ýêñïåðè-

ìåíòîâ. Ñ îäíîé ñòîðîíû ñõåìà LDA+DMFT+Σ íàñëåäóåò âñå ïðåèìóùåñòâà LDA+DMFT [6],

ò.å. îáúåäèíåíèÿ ïåðâîïðèíöèïíîé îäíîýëåêòðîííîé òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè â ïðèáëè-

æåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (DFT/LDA) [9] è òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT)

äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ [10]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ýòà ñõåìà ïîçâîëÿåò ó÷åñòü

íåëîêàëüíûå êîððåëÿöèè, ââîäÿ èìïóëüñíî çàâèñÿùóþ ÑÝ× ñ ñîõðàíåíèåì îáû÷íîé ñèñòåìû ñà-

ìîñîãëàñîâàííûõ DMFT óðàâíåíèé [A16,A20,A21]. Äëÿ ðåøåíèÿ îäíîïðèìåñíîé çàäà÷è DMFT,

â îáñóæäàåìûõ íèæå ðàáîòàõ, áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä ÷èñëåííîé ðåíîðìãðóïïû (NRG) [20].

Â ðàìêàõ LDA+DMFT+Σ ïîäõîäà áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äëÿ ðÿäà äûðî÷íî äîïèðîâàí-

íûõ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ Bi2Sr2CaCu2O8−δ (Bi2212) [A22,A23] è La2−xSrxCuO4

(LSCO) [A24], à òàêæå ýëåêòðîííî äîïèðîâàííûõ ñèñòåì Nd2−xCexCuO4 (NCCO) [A25,A26,A29]

è Pr2−xCexCuO4 (PCCO) [A27]. Êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå äàííûå, èñïîëüçîâàííûå â LDA+DMFT+Σ

ðàñ÷åòàõ è äåòàëè ðàñ÷åòîâ òàêæå ïðèâåäåíû â äàííûõ ðàáîòàõ.

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà êóïðàòîâ, âî ìíîãîì îïðåäåëÿþòñÿ êâàçèäâó-

ìåðíîñòüþ èõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ. Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ, íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò

ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â ïëîñêîñòÿõ CuO2, ãäå èìååòñÿ ÷àñòè÷íî çàïîëíåííàÿ àíòèñâÿçûâàþ-

ùàÿ Cu-3d(x2−y2) îðáèòàëü ñ ýëåêòðîííîé äèñïåðñèåé, ïåðåñåêàþùåé óðîâåíü Ôåðìè. Â ïðè-

áëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè ýòîò çàêîí äèñïåðñèè èìååò âèä:

ε(k) = −2t (cos kxa+ cos kya)− 4t′ cos kxa cos kya (19)

−2t′′ (cos 2kxa+ cos 2kya)− 2t′′′(cos kxa cos 2kya+ cos 2kya cos kya).

Çäåñü t, t′, t′′, t′′′ � èíòåãðàëû ïåðåíîñà Cu-Cu â ïåðâûõ ÷åòûðåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñôåðàõ

ïëîñêîñòè CuO2, a � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè. Çíà÷åíèÿ ýôôåêòèâíûõ èíòåãðàëîâ ïåðåíîñà, ïî-

ëó÷åííûå â ðàìêàõ ìåòîäà ëèíåàðèçîâàííûõ mu�n-tin îðáèòàëåé (LMTO) [18, 19], ñ ïîñëåäó-

þùèì èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèé Âàíüå LMTO N -ãî ïîðÿäêà (NMTO), ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ
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Òàáëèöà 4: Ðàññ÷èòàííûå ýíåðãåòè÷åñêèå ìîäåëüíûå ïàðàìåòðû (ýÂ) è ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ êîð-
ðåëÿöèîííàÿ äëèíà ξ. Ïåðâûå ÷åòûðå èíòåãðàëà ïåðåíîñà Cu-Cu â ïëîñêîñòè CuO2 t, t′, t′′, t′′′;
ýôôåêòèâíûé ìåæïëîñêîñòíîé èíòåãðàë ïåðåíîñà t⊥, ëîêàëüíîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå U
è àìïëèòóäà ïñåâäîùåëè ∆.

t t′ t′′ t′′′ t⊥ U ∆ ξ
Bi2212 -0.627 0.133 0.061 -0.015 0.083 1.51 0.21 10a
NCCO -0.44 0.153 0.063 -0.01 � 1.1 0.36 50a
PCCO -0.438 0.156 0.098 � � 1.1 0.275 50a
LSCO -0.476 0.077 -0.025 -0.015 � 1.1 0.21 10a

ïîäõîäà ðàáîòû [37], ïðèâåäåíû â Òàáëèöå 4. Â äàëüíåéøåì ìû èñïîëüçóåì ðàññ÷èòàííóþ â

LDA ýôôåêòèâíóþ àíòèñâÿçûâàþùóþ Cu-3d(x2−y2) çîíó êàê �çàòðàâî÷íóþ� â LDA+DMFT+Σ

âû÷èñëåíèÿõ.

Â äâóñëîéíûõ ñèñòåìàõ, íàïðèìåð â Bi2212, ñóùåñòâåííû òàêæå ïåðåñêîêè ìåæäó äâó-

ìÿ ñîñåäíèìè ïëîñêîñòÿìè. Â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè âûðàæåíèå äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåé

ìåæïëîñêîñòíîé äèñïåðñèè (ñì. äåòàëè â [A22]) èìååò âèä:

t⊥(k) =
t⊥
4
(cos kxa− cos kya)

2 (20)

Âåëè÷èíà t⊥ ïðèâåäåíà â Òàáëèöå 4. Ó÷åò ìåæïëîñêîñòíûõ ïåðåñêîêîâ è âîçíèêàþùèõ ýôôåê-

òîâ ìåæïëîñêîñòíîãî ðàñùåïëåíèÿ �bilayer splitting� òðåáóåò íåêîòîðîãî îáîáùåíèÿ ðàñ÷åòíîé

ñõåìû DMFT+Σ ñõåìû [A23].

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ DMFT ðàñ÷åòîâ íåîáõîäèìî òàêæå ðàññ÷èòàòü âåëè÷èíó îäíîóçåëüíîãî

êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Âåëè÷èíà òàêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U äëÿ ýôôåêòèâíîé Cu-3d(x2−
y2) îðáèòàëè, ïîëó÷åííàÿ èç LDA â ìåòîäå constrained LDA [24], òàêæå ïðèâåäåíà â Òàáëèöå 4.

Äëÿ ó÷åòà AFM ñïèíîâûõ ôëóêòóàöèé ïðèìåíÿëàñü äâóìåðíàÿ ìîäåëü ïñåâäîùåëåâîãî

ñîñòîÿíèÿ [32], îáîáùåííàÿ äëÿ DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ ñîãëàñíî [A16,A17]. Äîïîëíèòåëüíàÿ �âíåø-

íÿÿ� k-çàâèñèìàÿ ÑÝ× Σk [A16,A17] îïèñûâàåò íåëîêàëüíûå ïñåâäîùåëåâûå ÀÔÌ ôëóêòóàöèè.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ Σk íåîáõîäèìî çíàíèå äâóõ âàæíûõ ïàðàìåòðîâ � àìïëèòóäû ïñåâäîùåëè

∆, ïðåäñòàâëÿþùåé ýíåðãåòè÷åñêèé ìàñøòàá ôëóêòóèðóþùåé SDW, è êîððåëÿöèîííîé äëèíû

ôëóêòóàöèé ξ. Âåëè÷èíû ∆ ðàññ÷èòûâàëèñü êàê îïèñàíî â ðàáîòàõ [A16,A17,A22]. Âåëè÷èíû

êîððåëÿöèîííîé äëèíû áðàëèñü â ñîîòâåòñòâèè ñ âåëè÷èíàìè, ïîëó÷àåìûìè èç ýêñïåðèìåíòîâ

ïî íåéòðîííîìó ðàññåÿíèþ äëÿ NCCO è LSCO (ñì. äåòàëè â [A24,A25]). Èñïîëüçóåìûå âåëè÷è-

íû ∆ è ξ äëÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåì ïðèâåäåíû â Òàáëèöå 4. Òåìïåðàòóðà DMFT(NRG)

ðàñ÷åòîâ âûáèðàëàñü ðàâíîé 0.011 ýÂ, à âåëè÷èíà êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ èëè äûðîê (äîïè-

ðîâàíèå) � 15%.

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ, âîçíèêàåò ÿðêî âûðàæåííàÿ êàðòèíà

�ãîðÿ÷èõ òî÷åê� â ïîâåäåíèè ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè è íà êàðòàõ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ ýëåê-

òðîííî äîïèðîâàííûõ ñèñòåì [A25,A26,A27], â òî âðåìÿ êàê â äûðî÷íî äîïèðîâàííûõ ñèñòåìàõ

âîçíèêàþò òîëüêî �äóãè� Ôåðìè [A22,A23,A24].

Íà ðèñóíêå 15 ïðèâåäåíû ïîëó÷åííûå â LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòàõ ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè

âäîëü 1/8 ÷àñòè íåâçàèìîäåéñòâóþùåé ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â íàïðàâëåíèè îò íîäàëüíîé òî÷êè

íà äèàãîíàëè çîíû Áðèëëþýíà (âåðõíÿÿ êðèâàÿ) ê àíòèíîäàëüíîé íà ãðàíèöå ýòîé çîíû (íèæ-

íÿÿ êðèâàÿ). Ðåçóëüòàòû äëÿ Bi2212 ïîêàçàíû íà ëåâîé ïàíåëè, äëÿ NCCO � íà ïðàâîé ïàíåëè
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Ðèñóíîê 15: LDA+DMFT+Σ ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè äëÿ Bi2212 (ëåâàÿ ïàíåëü) è NCCO (ïðà-
âàÿ ïàíåëü) âäîëü �çàòðàâî÷íîé� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â 1/8 çîíû Áðèëëþýíà. Ïóíêòèðíàÿ ÷åð-
íàÿ êðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåò �ãîðÿ÷åé òî÷êå� [A24,A25,A26]

.

ðèñóíêà 15. Äëÿ îáåèõ ñèñòåì â íîäàëüíîì íàïðàâëåíèè êâàçè÷àñòèöû õîðîøî îïðåäåëåíû �

âèäèì îñòðûé ïèê ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè, ðàñïîëîæåííûé ïðàêòè÷åñêè íà óðîâíå Ôåðìè.

Ïðè äâèæåíèè ê àíòèíîäàëüíîé òî÷êå êâàçè÷àñòè÷íîå çàòóõàíèå ðàñòåò, äîñòèãàÿ ìàêñèìóìà

â �ãîðÿ÷åé òî÷êå� (ïóíêòèð), à ïèê ñäâèãàåòñÿ îò óðîâíÿ Ôåðìè. Òàêîå ïîâåäåíèå íàõîäèòñÿ â

ïîëíîì ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòîì [15, 16, 17] (ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì ñì. ðàáîòàõ [A23]-

[A29]). Íåïîñðåäñòâåííî èç LDA+DMFT+Σ ðåçóëüòàòîâ, ïîêàçàííûõ íà ðèñóíêå 15 âèäèì, ÷òî

äëÿ Bi2212 àíòèíîäàëüíûå ñîñòîÿíèÿ ôîðìèðóþòñÿ íèçêîýíåðãåòè÷åñêèì êðàåì ïñåâäîùåëè, à

äëÿ NCCO � âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèì. Äëÿ Bi2212 ìû òàêæå íàáëþäàåì ìåæïëîñêîñòíîå ðàñ-

ùåïëåíèå êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà, ÷òî ñâÿçàíî ñ íàëè÷èåì äâóõ ïëîêîñòåé CuO2 â ýëåìåíòàðíîé

ÿ÷åéêå.

�Ãîðÿ÷èå òî÷êè� äëÿ NCCO ðàñïîëîæåíû áëèæå ê äèàãîíàëè çîíû Áðèëëþýíà [A24,A25,A26],

÷òî ìîæíî âèäåòü ïî ÷åðíûì ëèíèÿì íà ðèñóíêå 15, ñîîòâåòñòâóþùèì �ãîðÿ÷èì òî÷êàì�. Êðî-

ìå òîãî êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà â NCCO ãîðàçäî áîëüøå, ÷åì â Bi2212. Ïîýòîìó äëÿ NCCO (â

îòëè÷èå îò Bi2212) â àíòèíîäàëüíîì íàïðàâëåíèè êâàçè÷àñòèöû ñíîâà äîñòàòî÷íî õîðîøî îïðå-

äåëåíû. Äëÿ Bi2212 ðàññåÿíèå âáëèçè ãðàíèö çîíû Áðèëëþýíà ñèëüíî âåçäå è âìåñòî êàðòèíû

�ãîðÿ÷èõ òî÷åê� ìû íàáëþäàåì äîñòàòî÷íî ñèëüíîå �ðàçðóøåíèå� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âáëèçè

ýòèõ ãðàíèö. Êà÷åñòâåííî òàêàÿ æå êàðòèíà íàáëþäàåòñÿ òàêæå â LSCO.

Íà ðèñóíêå 16 íà âåðõíåé ïàíåëè ïðåäñòàâëåíà LDA+DMFT+Σ êàðòà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè

â ÷åòâåðòè ïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà äëÿ Bi2212 (ñëåâà) è NCCO (ñïðàâà). Â Bi2212 íàáëþäàåò-

ñÿ ñóùåñòâåííîå �ðàçðóøåíèå� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ðàññåÿíèåì íà ïñåâäîùåëåâûõ ôëóêòóàöè-

ÿõ âáëèçè ãðàíèö çîíû Áðèëëþåíà. Íàïðîòèâ, â NCCO ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ïî÷òè ïîëíîñòüþ

âîññòàíàâëèâàåòñÿ âáëèçè ãðàíèö çîíû Áðèëëþýíà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû Ôåðìè äóãà âîêðóã íî-

äàëüíîãî íàïðàâëåíèÿ â Bi2212 äîñòàòî÷íî ÷åòêî âûðàæåíà, à â NCCO çàìåòíî ðàçìûòà. Ýòî

åùå îäíî ïîñëåäñòâèå òîãî, ÷òî �ãîðÿ÷èå òî÷êè� â NCCO ðàñïîëîæåíû áëèæå ê äèàãîíàëè çîíû

Áðèëëþýíà. Íåìíîãî áîëüøàÿ âåëè÷èíà àìïëèòóäû ïñåâäîùåëè ∆ òàêæå ñïîñîáñòâóåò áîëü-

øåìó ðàçìûòèþ Ôåðìè äóã â NCCO. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü ïîÿâëåíèå è �òåíåâîé� ïîâåðõíîñòè

Ôåðìè, êîòîðàÿ çàìåòíî áîëåå èíòåíñèâíà äëÿ NCCO.

Êà÷åñòâåííî, èìåííî òàêèå ïîâåðõíîñòè Ôåðìè íàáëþäàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ ðå-

àëüíûõ Bi [17] è Nd [16] ñèñòåì (íèæíÿÿ ïàíåëü Ðèñ. 16). Òàêèì îáðàçîì, ðàçëè÷èå êàðò ïî-

âåðõíîñòåé Ôåðìè äëÿ ýòèõ ñèñòåì ñâÿçàíî, â îñíîâíîì, ñ ðàçëè÷èåì çîííûõ ïàðàìåòðîâ ýòèõ
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Ðèñóíîê 16: LDA+DMFT+Σ êàðòû ïîâåðõíîñòè Ôåðìè, ïîëó÷åííûå â [A23,A26] äëÿ Bi2212 (âåðõíÿÿ
ëåâàÿ ïàíåëü) è NCCO (âåðõíÿÿ ïðàâàÿ ïàíåëü) â ÷åòâåðòè çîíû Áðèëëþýíà, (kx, ky â åäèíèöàõ π/a).
Ýêñïåðèìåíòàëüíûå FS äëÿ Bi2212 (íèæíÿÿ ëåâàÿ ïàíåëü [17]) è NCCO (íèæíÿÿ ïðàâàÿ ïàíåëü [16]).

ìàòåðèàëîâ. Â ÷àñòíîñòè, LDA ïîâåðõíîñòè Ôåðìè NCCO áîëåå èñêðèâëåíû è �ãîðÿ÷èå òî÷êè�

îêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íî äàëåêî îò ãðàíèö çîíû Áðèëëþýíà, ñîîòâåòñòâåííî ïîâåðõíîñòü Ôåð-

ìè âáëèçè ýòèõ ãðàíèö ïî÷òè íå èñïûòûâàåò ðàññåÿíèÿ íà AFM ôëóêòóàöèÿõ. Â Bi2212 LDA

ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ïîäõîäèò ê ãðàíèöàì çîíû Áðèëëþýíà äîñòàòî÷íî áëèçêî ê òî÷êå (π/a,0),

áëèçêè ê íåé è �ãîðÿ÷èå òî÷êè�. Ïîýòîìó â Bi2212 ãîðÿ÷èå òî÷êè �çàìûòû� îáùèì ñèëüíûì ïñåâ-

äîùåëåâûì ðàññåÿíèåì âáëèçè òî÷êè (π/a,0) è íå íàáëþäàþòñÿ. �Ãîðÿ÷èå òî÷åê� â NCCO ÿð÷å

ïðîÿâëÿþòñÿ òàêæå áëàãîäàðÿ ãîðàçäî áîëüøåé âåëè÷èíå êîððåëÿöèîííîé äëèíû ôëóêòóàöèé.

Íå ìåíåå ÿðêèå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû â LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòàõ è ARPES ýêñïåðèìåíòàõ

äëÿ ñèñòåìû PCCO [A27]. Íà ðèñóíêå 17 ïðåäñòàâëåíà êàðòà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè PCCO (ïàíåëü

(a) � LDA+DMFT+Σ ðåçóëüòàòû, ïàíåëü (b) � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ARPES). Ïîâåðõ-

íîñòü Ôåðìè çäåñü ÿñíî ðàçëè÷èìà, ëèøü âáëèçè ãðàíèö ïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà è âîêðóã

òî÷êè (π/a/2, π/a/2) (äóãà Ôåðìè). Îïÿòü, êàê è â NCCO, íàáëþäàåòñÿ �ðàçðóøåíèå� ïîâåðõ-

íîñòè Ôåðìè â �ãîðÿ÷èõ òî÷êàõ�, ðàñïîëîæåííûõ íà ïåðåñå÷åíèè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè è åå AFM

òåíåâîé �ðåïëèêè�.

Ñðàâíèì (ñì. ðèñóíîê 17 ñëåâà) òåîðåòè÷åñêèå (âåðõíÿÿ ïàíåëü) è ýêñïåðèìåíòàëüíûå

(íèæíÿÿ ïàíåëü) êâàçè÷àñòè÷íûå äèñïåðñèè âäîëü íàèáîëåå õàðàêòåðíûõ ñå÷åíèé ïîâåðõíî-

ñòè Ôåðìè, ïîêàçàííûõ íà ðèñóíêå 17. Òåîðåòè÷åñêèå äàííûå äîìíîæåíû íà ôóíêöèþ Ôåðìè

ñ òåìïåðàòóðîé 30K è ñâåðíóòû (ïî ýíåðãèè) ñ ðàñïðåäåëåíèåì Ãàóññà äëÿ èìèòàöèè ýêñïåðè-

ìåíòàëüíîãî ðàçðåøåíèÿ.

Ðàçðåç 1 ïåðåñåêàåò êâàçè÷àñòè÷íóþ è �òåíåâóþ� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âáëèçè ãðàíèöû çîíû

Áðèëëþýíà. Ñîîòâåòñòâåííî, íà íåì ìîæíî îáíàðóæèòü �âèëêî�-ïîäîáíóþ ñòðóêòóðó, ñôîðìè-

ðîâàííóþ ïîäàâëåííîé �òåíåâîé� çîíîé è ãîðàçäî ëó÷øå îïðåäåëåííîé êâàçè÷àñòè÷íîé çîíîé.

Òàêàÿ ñòðóêòóðà ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëó ôîðìèðîâàíèÿ öèëèíäðà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âîêðóã

(π/a,0) òî÷êè. Ðàçðåç 2 ïðîõîäèò òî÷íî ÷åðåç �ãîðÿ÷óþ òî÷êó�. Çäåñü ìû âèäèì ñèëüíîå ïîäàâ-

ëåíèå êâàçè÷àñòè÷íîé çîíû âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè. Ðàçðåç 3 ïåðåñåêàåò äóãó Ôåðìè è ìû ìîæåì

âèäåòü äîñòàòî÷íî õîðîøî îïðåäåëåííóþ êâàçè÷àñòè÷íóþ çîíó. Îäíàêî, �òåíåâàÿ� çîíà ñëàáîé

èíòåíñèâíîñòè òàêæå ïðèñóòñòâóåò. Â ñëó÷àå äàëüíåãî AFM ïîðÿäêà è ïîëíîãî óäâîåíèÿ ïåðèî-

äà, ïîâåðõíîñòü Ôåðìè è åå �òåíü� ôîðìèðóþò çàìêíóòûé �êàðìàí� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè âîêðóã

31



Ðèñóíîê 17: Ñëåâà: êàðòà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè äëÿ PCCO ïî ðåçóëüòàòàì LDA+DMFT+Σ ðàñ÷åòîâ
(à). Áåëûé ïðÿìîóãîëüíèê íà ïàíåëè (a) âûäåëÿåò ïîêàçûâàåò ÷àñòü îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà, â êîòî-
ðîé âåëèñü ARPES èçìåðåíèÿ (ïàíåëü b â öåíòðå). Ñïðàâà: Ñïåêòðàëüíûå ôóíêöèè íà õàðàêòåðíûõ
ðàçðåçàõ â çîíå Áðèëëþýíà, ïîêàçàííûõ íà ïàíåëè (à).

òî÷êè (π/2a, π/2a), à â äàííîì ñëó÷àå ÷àñòü êàðìàíà, ôîðìèðóåìàÿ �òåíåâîé� çîíîé, äîñòàòî÷-

íî ñèëüíî ðàçìûòà. Êàê ìîæíî âèäåòü íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ðàñ÷åòíûìè

è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Îòìåòèì, ÷òî â ðàìêàõ LDA+DMFT+Σ ñõåìû ìîæíî ðàññ÷èòàòü è äâóõ÷àñòè÷íûå ñâîé-

ñòâà [38], ÷òî ïîçâîëèëî èññëåäîâàòü îïòè÷åñêóþ ïðîâîäèìîñòü Bi è Nd êóïðàòîâ [A25,A26],

òàêæå äåìîíñòðèðóþùóþ ñóùåñòâåííûå ðàçëè÷èÿ âî âëèÿíèè ïñåâäîùåëåâûõ ôëóêòóàöèé. Â

÷àñòíîñòè, â îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè NCCO â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì íàáëþ-

äàåòñÿ õàðàêòåðíûé ïñåâäîøåëåâîé ïðîâàë è ïëàâíûé ìàêñèìóì ïîãëîùåíèÿ ÷åðåç ïñåâäîùåëü

íà ÷àñòîòàõ ∼ 2∆, à â îïòè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè Bi2212 õàðàêòåðíîé ïñåâäîùåëåâîé ñòðóêòóðû

ïðàêòè÷åñêè íå âîçíèêàåò íè â òåîðèè, íè â ýêñïåðèìåíòå, ÷òî ñâÿçàíî ñ äîñòàòî÷íî ìàëûìè

çíà÷åíèÿìè ∆ è êîððåëÿöèîííîé äëèíû ôëóêòóàöèé â ýòîé ñèñòåìå.

Â ãëàâå ñåìü ïîäðîáíî ðàññìîòðåí íîâûé ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ �êèíêîâ� â ýëåêòðîííîé

äèñïåðñèè ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì, êîòîðûé íå ïðåäïîëàãàåò âçàèìîäåéñòâèÿ êîððå-

ëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ ôîíîíàìè èëè äðóãèìè âîçáóæäåíèÿìè [A30]. Ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà

êðèñòàëëè÷åñêèõ òâåðäûõ òåë îïðåäåëÿþòñÿ îäíî÷àñòè÷íûìè è êîëëåêòèâíûìè âîçáóæäåíè-

ÿìè ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è âçàèìîäåéñòâèÿìè ìåæäó íèìè. Ýòè âîçáóæäåíèÿ õàðàêòå-

ðèçóþòñÿ ýíåðãèåé E è êâàçèèìïóëüñîì k, êîòîðûå ñâÿçàíû äðóã ñ äðóãîì ÷åðåç äèñïåðñèþ

(ñïåêòð) Ek. Âçàèìîäåéñòâèå îäíî÷àñòè÷íûõ è êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé ìîæåò ïðèâåñòè ê

äîñòàòî÷íî ðåçêèì èçìåíåíèÿì (èçëîìàì) äèñïåðñèè Ek - òàê íàçûâàåìûì �êèíêàì�. Ôîðìà è

âåëè÷èíà ýòèõ îñîáåííîñòåé õàðàêòåðèçóåò âçàèìîäåéñòâèÿ â ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìå. Íàïðè-

ìåð, ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåííûå â ARPES êèíêè â îêñèäàõ ìåäè ñ ýíåðãèÿìè 40-70 ìýÂ

íèæå óðîâíÿ Ôåðìè â ýëåêòðîííûõ äèñïåðñèÿõ ÿâëÿþòñÿ ñâèäåòåëüñòâîì ýëåêòðîí-ôîíîííîãî

[15, 16, 17] èëè æå ýëåêòðîí-ìàãíîííîãî (ñïèíôëóêòóàöèîííîãî) âçàèìîäåéñòâèÿ.

Â òîæå âðåìÿ â ARPES ýêñïåðèìåíòàõ íà öåëîì ðÿäå ñèñòåì íàáëþäàþòñÿ êèíêè â ýëåê-

òðîííîé äèñïåðñèè ïðè ñóùåñòâåííî áîëüøèõ ýíåðãèÿõ (äî 800 ìýÂ) (ñì. äåòàëè â [A30]). Ôèçè-

÷åñêàÿ ïðèðîäà ýòèõ êèíêîâ îñòàåòñÿ íåÿñíîé. Â ïîïûòêàõ íàéòè îáúÿñíåíèÿ òàêèõ àíîìàëèé

ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà áûë ïðåäëîæåí ñóùåñòâåííî íîâûé, ÷èñòî ýëåêòðîííûé ìåõàíèçì èõ
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âîçíèêíîâåíèÿ [A30]. Äàííûé ìåõàíèçì ïðèìåíèì ê ñèëüíî êîððåëèðîâàííûì ìåòàëëàì, â êî-

òîðûõ ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ ñîäåðæèò õîðîøî âûäåëåííûå õàááàðäîâñêèå ïîäçîíû, à òàêæå

öåíòðàëüíûé ïèê êàê, íàïðèìåð, â îêñèäàõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Ïðè ýòîì ýíåðãåòè÷åñêîå ïî-

ëîæåíèå êèíêîâ îïðåäåëÿåò ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè îáû÷íîé òåîðèè ôåðìè-æèäêîñòè Ëàíäàó.

×òîáû ïîíÿòü ïðèðîäó äàííîãî ìåõàíèçìà, ðàññìîòðèì ñíà÷àëà, ñëàáî êîððåëèðîâàííóþ

ñèñòåìó, îïèñûâàåìóþ ñòàíäàðòíîé òåîðèåé ôåðìè-æèäêîñòè. Âñëåäñòâèå äîñòàòî÷íî áîëüøîãî

âðåìåíè æèçíè êâàçè÷àñòèö âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè è ñëàáîñòè êîððåëÿöèé, â ïåðâîì ïðèáëè-

æåíèè, âçàèìîäåéñòâèå ïðèâîäèò ê ïðîñòîé ïåðåíîðìèðîâêå èñõîäíîé äèñïåðñèè (íåâçàèìîäåé-

ñòâóþùèõ) êâàçè÷àñòèö ϵk, êîòîðàÿ çàìåíÿåòñÿ íà Ek = ZFLϵk, ãäå ZFL � ôåðìèæèäêîñòíîé

êîýôôèöèåíò ïåðåíîðìèðîâêè ìàññû ýëåêòðîíà, ÷òî ìåíÿåò íàêëîí äèñïåðñèè â îêðåñòíîñòè

óðîâíÿ Ôåðìè, ïî ñðàâíåíèþ ñî �ñâîáîäíûì� ñëó÷àåì. Åñëè æå ðàññìîòðåòü ýëåêòðîí ñ ýíåðãè-

åé äàëåêî îò óðîâíÿ Ôåðìè, òî ïðè ñëàáîì âçàèìîäåéñòâèè ìîæíî îæèäàòü, ÷òî åãî äèñïåðñèÿ

ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ, òàê ÷òî Ek ≈ ϵk, õîòÿ çàòóõàíèå çäåñü ìîæåò áûòü óæå äîñòàòî÷íî

áîëüøèì. Â ýòîì ñìûñëå ìîæíî ãîâîðèòü î òîì, ÷òî ìåæýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå, ñàìî ïî

ñåáå, òàêæå ìîæåò ïðèâîäèòü ê îáðàçîâàíèþ èçëîìîâ (êèíêîâ) â îáîáùåííîé äèñïåðñèè (ñïåê-

òðàëüíîé ïëîòíîñòè), à ïîëîæåíèå òàêîãî êèíêà íà øêàëå ýíåðãèé êàê ðàç è îïðåäåëÿåòñÿ, êàê

ýíåðãèÿ ïðè êîòîðîé ïðîñòàÿ ôåðìèæèäêîñòíàÿ êàðòèíà ñòàíîâèòñÿ íåïðèìåíèìà. Îäíàêî â

ñëàáî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëàõ ZFL . 1, ñîîòâåòñòâåííî óãîë íàêëîíà Ek áóäåò èçìåíÿòüñÿ

íåñóùåñòâåííî, äåëàÿ òàêèå êèíêè ìàëîçàìåòíûìè.

Äàííàÿ êàðòèíà ìîæåò ñèëüíî îòëè÷àòüñòüñÿ â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìàõ, ãäå âå-

ëè÷èíà ZFL ìîæåò áûòü ìíîãî ìåíüøå åäèíèöû, òåì ñàìûì äåëàÿ êèíêè áîëåå ÿâíûìè. Ñèëüíûå

êîððåëÿöèîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèâîäÿò ê ñèëüíîìó ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ñïåêòðàëüíîãî âåñà

â îäíî÷àñòè÷íîé ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè � ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå õàááàðäîâñêèõ ïîäçîí.

Êðîìå òîãî â ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ìåòàëëàõ òàêæå èìååòñÿ êâàçè÷àñòè÷íûé ïèê, êîòîðûé

âîçíèêàåò âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ìåæäó õàááàðäîâñêèìè ïîäçîíàìè. Â ðàáîòå [A30] ïîêàçàíî,

÷òî �îáû÷íûå� ôåðìèæèäêîñòíûå êâàçè÷àñòèöû ñóùåñòâóþò â òàêèõ ñèñòåìàõ òîëüêî â î÷åíü

óçêîé îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè, òîãäà êàê çà ïðåäåëàìè ôåðìèæèäêîñòíîãî ðåæèìà, íî âñå

åùå �âíóòðè� êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà ñóùåñòâóåò íåêèé ïðîìåæóòî÷íûé ðåæèì ñ äèñïåðñèåé

Ek ≈ ZCPϵk, ãäå ïåðåíîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü ZCP îïðåäåëÿåòñÿ ñïåêòðàëüíûì âåñîì öåí-

òðàëüíîãî ïèêà, à åãî âåëè÷èíà ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ZFL. Ïðè òàêèõ ïðîìåæóòî÷íûõ

ýíåðãèÿõ, êîòîðûå ìíîãî ìåíüøå âåëè÷èíû ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ, ýëåêòðîíû èëè äûðêè

ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþò, à èõ äèñïåðñèÿ îòëè÷àåòñÿ êàê îò ôåðìèæèäêîñòíîé äèñïåðñèè, òàê

è îò äèñïåðñèè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ êâàçè÷àñòèö. Â ýòîé îáëàñòè ýíåðãèé ìîæíî ãîâîðèòü î

�ïðîìåæóòî÷íî� êîððåëèðîâàííîé ñèòóàöèè, êîãäà ZFL < ZCP < 1. Ñîîòâåòñòâåííî, ïðè íåêîòî-

ðûõ ýíåðãèÿõ ±ω⋆ âíóòðè êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà ïðîèñõîäèò ïåðåõîä îò ïåðåíîðìèðîâêè ZFL ê

ZCP, ÷òî è ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ êèíêîâ â äèñïåðñèè ýëåêòðîíîâ, ïðè÷åì ýíåðãåòè÷åñêîå ïîëî-

æåíèå ýòèõ êèíêîâ íàïðÿìóþ ñâÿçàíî ñ ýíåðãåòè÷åñêîé ãðàíèöåé ïðèìåíèìîñòè îáû÷íîé òåîðèè

ôåðìè-æèäêîñòè. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî äàííûé ìåõàíèçì ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ êèíêîâ áåç äî-

ïîëíèòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ôîíîíàìè èëè äðóãèìè êîëëåêòèâíûìè ìîäàìè, à åäèíñòâåí-

íûì íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ôîðìèðîâàíèÿ òàêèõ êèíêîâ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå â ñèñòåìå ñèëüíûõ

ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèèé.

Ìèêðîñêîïè÷åñêîå îïèñàíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîëîæåíèÿ ýëåêòðîííûõ êèíêîâ ïðîâåäåíî â
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Ðèñóíîê 18: Êîíòóðíàÿ êàðòà ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè A(k, ω), ïîëó÷åííàÿ èç DMFT ðåøåíèÿ
ìîäåëè Õàááàðäà äëÿ êóáè÷åñêîé ðåøåòêè. Âåëè÷èíà õàááàðäîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âûáðàíà
U=3.5 ýÂ, øèðèíà çîíûW ≈ 3.64 ýÂ, çàïîëíåíèå çîíû n=1, ðàññ÷èòàííàÿ âåëè÷èíà ôåðìèæèä-
êîñòíîé ïåðåíîðìèðîâêè ZFL=0.086, òåìïåðàòóðà T = 5 K. Âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ìàêñèìóìû
A(k, ω) (áåëûå òî÷êè) ñîîòâåòñòâóþò ïåðåíîðìèðîâàííîé çîíå Ek = ZFLϵk (ëèíèÿ 1). Ïðè ýíåð-
ãèÿõ |ω| > ω⋆ äèñïåðñèÿ A(k, ω) èìååò òó æå ôîðìó, íî ñîîòâåòñòâóåò äðóãîé ïåðåíîðìèðîâêå
Ek = ZCPϵk − c sgn(Ek) (ëèíèÿ 2). Âåëè÷èíû ω⋆=0.03 ýÂ, ZCP = 0.135, è c = 0.018 ýÂ âû÷èñ-
ëåíû â [A30] èñõîäÿ èç âåëè÷èí ZFL è ϵk, ñîîòâåòñòâóþùèõ ÷åðíîé ëèíèè. Íà âñòàâêå ñïðàâà
áîëåå ïîäðîáíî ïîêàçàíà ÷àñòü äèñïåðñèè, âûäåëåííàÿ áåëûì ïðÿìîóãîëüíèêîì â íàïðàâëåíèè
Γ-R, êèíêè (èçëîìû äèñïåðñèè) ïðè ýíåðãèÿõ ±ω⋆ ïîêàçàíû ñòðåëêàìè. ×åðíûå ëèíèè � ñïåêòð
�çàòðàâî÷íûõ� (íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ) êâàçè÷àñòèö.

ðàáîòå [A30] â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîãî DMFT ðåøåíèÿ îäíîçîííîé ìîäåëè Õàááàðäà äëÿ ñëó÷àÿ

ïîëîâèííîãî çàïîëíåíèÿ â ñèëüíî êîððåëèðîâàííîì ðåæèìå U ≈ W äëÿ êóáè÷åñêîé ðåøåòêè.

Ñîîòâåòñòâóþùèå êâàçè÷àñòè÷íûå çîíû ïîêàçàííû íà ðèñóíêå 18. ßñíî âèäíî, êàê äèñïåðñèÿ

ïåðåõîäèò èç ôåðìèæèäêîñòíîãî ðåæèìà (ëèíèÿ 1 íà ðèñóíêå 18) â îïèñàííûé âûøå �ïðîìå-

æóòî÷íûé� ðåæèì (ëèíèÿ 2 íà ðèñóíêå 18), ïðè ýòîì íà ýíåðãèÿõ ω⋆ = 0.03 ýÂ îáðàçóþòñÿ

õîðîøî çàìåòíûå èçëîìû â äèñïåðñèè � êèíêè. Ýíåðãèÿ òàêîãî êèíêà äëÿ ãàóññîâîâîé �ãîëîé�

ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïîðÿäêà ω∗ = ZFL(
√
2 − 1)D, ãäå D � ïîëóøèðèíà �çàòðàâî÷íîé� çîíû è

ZFL = (1 − ∂ReΣ)
∂ε

∣∣
ε=EF

)−1 � ôåðìèæèäêîñòíîé ôàêòîð ïåðåíîðìèðîâêè. Ãðóáî ìîæíî ñêàçàòü,

÷òî ω∗ îïðåäåëÿåòñÿ ïîëóøèðèíîé êâàçè÷àñòè÷íîãî ïèêà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé.

Âïåðâûå êèíêè ýëåêòðîííîé ïðèðîäû áûëè îáíàðóæåíû â LDA+DMFT ðàñ÷åòàõ äëÿ ñè-

ñòåìû SrVO3 [39]. Íà ðèñóíêå 19 èçîáðàæåíà êàðòà ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè, ïîëó÷åííàÿ â

ðàáîòå [39] äëÿ SrVO3. Â ýòîé ìíîãîçîííîé ñèñòåìå (ñ âûðîæäåííûìè çîíàìè) äàëüíåéøèé

àíàëèç î÷åíü ñõîæ ñ ïðîâåäåííûì âûøå äëÿ îäíîçîííîãî ñëó÷àÿ. Áåëûå òî÷êè ïðåäñòàâëÿþò

äèñïåðñèîííûå êðèâûå Enk, ïîëó÷åííûå äëÿ SrVO3 â LDA+DMFT ðàñ÷åòå. Â óçêîé îêðåñòíî-

ñòè óðîâíÿ Ôåðìè îíè ñîâïàäàþò ñ çîííîé ñòðóêòóðîé LDA ϵnk (ëèíèè 1), ïåðåíîðìèðîâàííîé

ôåðìèæèäêîñòíûì ôàêòîðîì ZFL = 0.35, òàê ÷òî Enk = ZFLϵnk (ëèíèè 2). Çà ïðåäåëàìè ôåð-

34



Ðèñóíîê 19: Êèíêè â äèñïåðñèîííîì ñîîòíîøåíèè Enk (áåëûå òî÷êè), ïîëó÷åííûå äëÿ SrVO3

â LDA+DMFT ðàñ÷åòå. Ëèíèè 1 � çîííàÿ ñòðóêòóðà LDA ϵnk; ëèíèè 2 � ïåðåíîðìèðîâàííûå
LDA çîíû íà âåëè÷èíó ôåðìèæèäêîñòíîé ïåðåíîðìèðîâêè ìàññû; ëèíèè 3 � çîííàÿ ñòðóêòóðà
â ïðîìåæóòî÷íîì ðåæèìå. Êèíêè îòìå÷åíû ñòðåëêàìè íà ðèñóíêå ñïðàâà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò
îáëàñòè îãðàíè÷åííîé áåëûì ïðÿìîóãîëüíèêîì íà îñíîâíîé ðèñóíêå.

ìèæèäêîñòíîé îáëàñòè äèñïåðñèîííûå êðèâûå ñîîòâåòñòâóþò LDA çîííîé ñòðóêòóðå ñ äðóãèì

ïåðåíîðìèðîâî÷íûì ôàêòîðîì: Enk = ZCPϵnk + c± (ëèíèè 3), ãäå ZCP = 0.64, c+=0.086 ýÂ,

c− =0.13 ýÂ. Âäîëü âûñîêîñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé â çîíå Áðèëëþýíà Γ-M è Γ-R ïåðåõîä

ìåæäó äâóìÿ ðåæèìàìè ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ êèíêîâ â ýôôåêòèâíûõ äèñïåðñèÿõ ïðè ýíåð-

ãèÿõ ω⋆,+=0.22 ýÂ è ω⋆,−=-0.24 ýÂ. Ýòè êèíêè îòìå÷åíû ñòðåëêàìè íà ïðàâîé ÷àñòè ðèñóíêà

19, ñîîòâåòñòâóþùåé îáëàñòè îãðàíè÷åííîé áåëûì ïðÿìîóãîëüíèêîì íà îñíîâíîé ÷àñòè ðèñóí-

êà. Êèíêè ýëåêòðîííîé ïðèðîäû áûëè îáíàðóæåíû â äàííîé ñèñòåìå â ARPES ýêñïåðèìåíòàõ

[40], äëÿ íàïðàâëåíèÿ Γ-M, ïðè ýíåðãèÿõ îêîëî 0.25 ýÂ, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè

ïðèâåäåííûìè ðåçóëüòàòàìè LDA+DMFT(QMC) ðàñ÷åòîâ.

Â êîíöå ãëàâû ñåìü ñôîðìóëèðîâàí êðèòåðèé ñîñóùåñòâîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ è ôîíîííûõ

êèíêîâ [A18]. Ýëåêòðîííûé êèíê äîñòàòî÷íî ãëàäîê è åãî íàáëþäåíèå çàòðóäíåíî. Ðàñ÷åòû â

DMFT+Σph ïðèáëèæåíèè ïîêàçûâàþò, ÷òî ýëåêòðîííûå êèíêè ïëîõî íàáëþäàåìû íà ôîíå ôî-

íîííûõ êèíêîâ è òðåáóåòñÿ òîíêàÿ �íàñòðîéêà� ïàðàìåòðîâ ìîäåëè äëÿ èõ âûäåëåíèÿ. Ïðåæäå

âñåãî íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü ωD ≪ ω∗ (â äðóãèõ ñëó÷àÿõ ïëàâíûå ýëåêòðîííûå êèíêè áóäóò

ïðàêòè÷åñêè íåðàçëè÷èìû íà ôîíå äîñòàòî÷íî ðåçêèõ êèíêîâ îò ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàè-

ìîäåéñòâèÿ). Äëÿ U/2D=1 ïðè U=3.5 eV èìååì ω∗ ∼ 0.1D, à äåáàåâñêóþ ÷àñòîòó ìîæíî âçÿòü

äîñòàòî÷íî ìàëîé, íàïðèìåð ωD ∼ 0.01D. ×òîáû ñäåëàòü êèíê îò ôîíîíîâ äîñòàòî÷íî âûðàæåí-

íûì ïðè òàêîé îòíîñèòåëüíî ìàëîé äåáàåâñêîé ÷àñòîòå, íóæíî óâåëè÷èòü êîíñòàíòó ýëåêòðîí-

ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äî âåëè÷èíû λ=2.0. Äëÿ äåìîíñòðàöèè âîçìîæíîñòè ñîñóùåñòâîâà-

íèÿ îáîèõ òèïîâ êèíêîâ â ñïåêòðå ðàññìîòðèì ýíåðãåòè÷åñêóþ äèñïåðñèþ äëÿ ïðîñòîé êóáè÷å-

ñêîé ðåøåòêè ñ èíòåãðàëîì ïåðåíîñà òîëüêî ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Íàèáîëåå óäîáíûì

äëÿ ðàññìîòðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ âûñîêîñèììåòðè÷íîå íàïðàâëåíèå Γ − (π, π, π) çîíû Áðèëëþýíà

[A30]. Íà ðèñóíêå 20 ïîêàçàíà ýëåêòðîííàÿ äèñïåðñèÿ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè âäîëü äàííîãî íà-
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Ðèñóíîê 20: Êâàçè÷àñòè÷íàÿ äèñïåðñèÿ ñ �ýëåêòðîííûìè� è ôîíîííûìè êèíêàìè âáëèçè óðîâíÿ Ôåð-
ìè âäîëü âûñîêî ñèììåòðè÷íîãî íàïðàâëåíèÿ Γ − (π, π, π) çîíû Áðèëëþýíà, ïîëó÷åííàÿ â DMFT
ïðèáëèæåíèè (÷åðíàÿ êðèâàÿ ñ ðîìáàìè) è â DMFT+Σph (êðàñíàÿ êðèâàÿ ñ êðóæêàìè) (λ = 2,
ωD = 0.01D) [A18].

ïðàâëåíèÿ. ×åðíûå ëèíèè ñ ðîìáàìè � ýëåêòðîííûé ñïåêòð â îáû÷íîé DMFT (áåç ôîíîíîâ), à

êðàñíûå ëèíèè ñ êðóæêàìè ïðåäñòàâëÿþò ðåçóëüòàò DFMT+Σph ðàñ÷åòîâ. Ýëåêòðîííûå è ôî-

íîííûå êèíêè îòìå÷åíû ñòðåëêàìè. Â îáùåì ñëó÷àå, îäíàêî, êèíêè â ýëåêòðîííîé äèñïåðñèè

îò ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äîìèíèðóþò äëÿ íàèáîëåå òèïè÷íûõ âåëè÷èí ìîäåëü-

íûõ ïàðàìåòðîâ, çàòðóäíÿÿ íàáëþäåíèå êèíêîâ ÷èñòî ýëåêòðîííîé ïðèðîäû, ïðåäñêàçàííûõ â

ðàáîòå [A30].

Â çàêëþ÷åíèè îáñóæäàþòñÿ íîâèçíà, íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðàáîòû, à òàêæå

äåëàåòñÿ îáçîð îñíîâíûõ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.

ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ

1. Ñèñòåìàòè÷åñêè èçó÷åíî âëèÿíèå âåëè÷èíû ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò íà LDA+DMFT ðåøåíèå
ìîäåëè Ýìåðè. Îïðåäåëåíà îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ äèýëåêòðèêà ñ ïåðåíîñîì çàðÿäà â çàâèñèìî-
ñòè îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëè.

2. Ïðåäëîæåí ìåòîä ñîãëàñîâàííîãî èñêëþ÷åíèÿ ïîïðàâêè íà äâîéíîé ó÷åò â LDA+DMFT ïîäõîäå
LDA′+DMFT ìåòîä. Ìåòîäîì LDA′+DMFT èññëåäîâàíû òèïè÷íûå ïðåäñòàâèòåëè ñèëüíî êîð-
ðåëèðîâàííûõ ñèñòåì, ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

3. Âïåðâûå èçó÷åíà ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà íîâûõ ÂÒÑÏ ñèñòåì íà îñíîâå æåëåçà. Íà îñíîâå ñõî-
æåñòè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ðàçëè÷íûõ ñèñòåì ïðåäëîæåíà ìèíèìàëüíàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñàíèÿ
ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ òàêèõ ñèñòåì � ÷åòûðå Fe(3d)-t2g îðáèòàëè. Ïîêàçàíî,÷òî òåìïåðàòóðà ïå-
ðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ïîëíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà
óðîâíå Ôåðìè.

4. Èçó÷åíà ñåðèÿ ñèñòåì, àíàëîãè÷íûõ ÂÒÑÏ ìàòåðèàëàì íà îñíîâå æåëåçà.

5. LDA′+DMFT ìåòîä èñïîëüçîâàí äëÿ îïèñàíèÿ ÂÒÑÏ ñèñòåìû KFe2Se2. Ïîëó÷åíî Õîðîøåå ñî-
ãëàñèå ñ ARPES ýêñïåðèìåíòîì. Ïîêàçàíî, ÷òî äàííàÿ ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ áîëåå êîððåëèðîâàííîé
ïî ñðàâíåíèþ ñ ïíèêòèäàìè.

6. Ïðåäëîæåíî DMFT+Σ îáîáùåíèå òåîðèè äèíàìè÷åñêîãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT), ïîçâîëÿþùåå
ðàññìàòðèâàòü âçàèìîäåéñòâèå êîððåëèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ñ êîëëåêòèâíûìè âîçáóæäåíèÿìè,
íå ñîäåðæàùèìèñÿ â ìîäåëè Õàááàðäà . Èññëåäîâàíû ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ñïåêòðàëüíàÿ ïëîò-
íîñòü, êàðòèíà �ðàçðóøåíèÿ� ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì â ïñåâäîùåëå-
âîì ñîñòîÿíèè, à òàêæå âëèÿíèå ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ñâîéñòâà ñèëüíîêîððå-
ëèðîâàííîãî ìåòàëëà.
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7. Ïðåäëîæåíà íîâàÿ ðàñ÷åòíàÿ ñõåìà LDA+DMFT+Σ, ïîçâîëÿþùàÿ ââåñòè íåëîêàëüíûå ïñåâäî-
ùåëåâûå ôëóêòóàöèè â ïåðâîïðèíöèïíûé ïîäõîä LDA+DMFT. Èññëåäîâàíà ýëåêòðîííàÿ ñòðóê-
òóðà â ïñåâäîùåëåâîì ñîñòîÿíèé ðÿäà ÂÒÑÏ êóïðàòîâ. Ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ARPES
äàííûìè.

8. Âïåðâûå ïðåäëîæåí ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ êèíêîâ ÷èñòî ýëåêòðîííîé ïðèðîäû.

9. Â DMFT+Σ ïîäõîäå èññëåäîâàíà ìîäåëü Õàááàðäà ñ âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó ñèëüíî êîððåëè-
ðîâàííûìè ýëåêòðîíàìè è äåáàåâñêèìè ôîíîíàìè. Ïðîàíàëèçèðîâàíî âçàèìîâëèÿíèå �êèíêîâ�
÷èñòî ýëåêòðîííîé ïðèðîäû è îáû÷íûõ ôîíîííûõ �êèíêîâ� â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå.
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