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 2012 £. 10 ±¥­²¿¡°¿�� ������ ������������������� ����� ��������������� �������������°®¥ª² ���� 09-02-00127�«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¨ ±¢®©±²¢  ����-ª³¯° ²®¢ ¢ ­®°¬ «¼­®© ¨±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥© ´ § µ ¢ ° ¬ª µ LDA+GTB-¯®¤µ®¤ �.�.�­¥©¤¥°+�;1), �. �. �¢·¨­­¨ª®¢+�, �.�.�®°¸³­®¢+�, �. �. �¨ª®« ¥¢�+�­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¨¬. �¨°¥­±ª®£® �� ���, 660036 �° ±­®¿°±ª, �®±±¨¿��¨¡¨°±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥­­»©  ½°®ª®±¬¨·¥±ª¨© ³­¨¢¥°±¨²¥², 660014 �° ±­®¿°±ª, �®±±¨¿��¨¡¨°±ª¨© ´¥¤¥° «¼­»© ³­¨¢¥°±¨²¥², 660041 �° ±­®¿°±ª, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 5 ¨¾«¿ 2012 £.� ­ ±²®¿¹¥¬ ®¡§®°¥ ¯°¥¤±² ¢«¥­» °¥§³«¼² ²» ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ ¨±±«¥¤®¢ ­¨© ±¢®©±²¢ ¢»±®ª®²¥¬¯¥° -²³°­® ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¨µ ª³¯° ²®¢ ¢ ° ¬ª µ LDA+GTB-¬¥²®¤ ,   ¨¬¥­­® ª®­¶¥­²° ¶¨®­­® § ¢¨±¿¹¥©½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°», ª¢ ­²®¢»µ ´ §®¢»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ± ¨§¬¥­¥­¨¥¬ ²®¯®«®£¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨,  ² ª¦¥ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥© ´ §» dx2�y2 -±¨¬¬¥²°¨¨, ± ³·¥²®¬ ¬ £­¨²­®£® ¨ ´®­®­­®£® ¬¥µ ­¨§¬®¢ ±¯ °¨-¢ ­¨¿.1. �¢¥¤¥­¨¥. �¥±¬®²°¿ ­  ³¦¥ ¤®±² ²®·­®¤®«£³¾ ¨±²®°¨¾ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ¢»±®ª®²¥¬¯¥° ²³°­®±¢¥°¯°®¢®¤¿¹¨µ (����) ª³¯° ²®¢, ¤¢¥ £«®¡ «¼­»¥¯°®¡«¥¬»,   ¨¬¥­­® ¯°¨°®¤  \ ­®¬ «¼­®£®" ­®°-¬ «¼­®£® ±®±²®¿­¨¿ ¨ ¬¥µ ­¨§¬» ±¢¥°µ¯°®¢®¤¨¬®±-²¨ ± dx2�y2 -±¨¬¬¥²°¨¥© ±¯ °¨¢ ­¨¿, ­¥ ¯®«³·¨«¨ ¤®-±² ²®·­® ¯®«­®£® °¥¸¥­¨¿. � ª®¢  °®«¼, ¨£° ¥¬ ¿½«¥ª²°®­­»¬¨ (¬ £­¨²­»¬¨, § °¿¤®¢»¬¨, ²®ª®¢»-¬¨) ¡®§¥¯®¤®¡­»¬¨ ´«³ª²³ ¶¨¿¬¨ ­ °¿¤³ ± ´®­®-­ ¬¨ ¢ ´®°¬¨°®¢ ­¨¨ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ±®±²®¿­¨¿?� ª ¯°®¨±µ®¤¨² ¯¥°¥µ®¤ ®² ¬®²²-µ ¡¡ °¤®¢±ª®£® ¤¨-½«¥ª²°¨ª  ¯°¨ ¤®¯¨°®¢ ­¨¨ ¤»°ª ¬¨ ¨«¨ ½«¥ª²°®-­ ¬¨ ª ´¥°¬¨-¦¨¤ª®±²­®¬³ ­®°¬ «¼­®¬³ ¬¥² «-«³ ¢ ±¨«¼­®-¤®¯¨°®¢ ­­»µ ª³¯° ² µ ·¥°¥§ ­¥´¥°¬¨-¦¨¤ª®±²­®¥ ¯±¥¢¤®¹¥«¥¢®¥ ±®±²®¿­¨¥ ¢ ®¡« ±²¨ ±« -¡®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿? �²¨,   ² ª¦¥ ¬­®£¨¥ ¤°³£¨¥´³­¤ ¬¥­² «¼­»¥ ¯°®¡«¥¬» ´¨§¨ª¨ ���� ¯°®¤®«-¦ ¾² ®±² ¢ ²¼±¿ ¢ ¶¥­²°¥ ¢­¨¬ ­¨¿ ¨±±«¥¤®¢ ²¥-«¥©. �® ­ ¸¥¬³ ¬­¥­¨¾, ¯°¨·¨­®© ±²®«¼ ¬¥¤«¥­-­®£® ¯°®£°¥±±  ¢ ²¥®°¨¨ ���� ¿¢«¿¾²±¿ ±¨«¼­»¥½«¥ª²°®­­»¥ ª®°°¥«¿¶¨¨ (���) ¢ ª³¯° ² µ. �° -¤¨¶¨®­­»¥ ¬¥²®¤» ²¥®°¨¨ ´³­ª¶¨®­ «  ¯«®²­®±²¨¢ ½²®© ±¨²³ ¶¨¨ ­¥¯°¨¬¥­¨¬». �¥±ª®«¼ª® £°³¯¯ ¢¬¨°¥ ° §¢¨¢ ¥² ¬­®£®½«¥ª²°®­­»¥ ¯®¤µ®¤» ª ®¯¨-± ­¨¾ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ±¨±²¥¬ ± ��� (±¬.±¡®°­¨ª [1]). � ­ ±²®¿¹¥¬ ®¡§®°¥ ¬» ±´®ª³±¨°³-1)e-mail: shneyder@iph.krasn.ru

¥¬ ¢­¨¬ ­¨¥ ­  °¥§³«¼² ² µ, ¯®«³·¥­­»µ ¢ ° ¬ª µª®¬¡¨­¨°®¢ ­­®£® ¬¥²®¤  LDA+GTB (Local DensityApproximation+ Generalized Tight-Binding method),®¡º¥¤¨­¿¾¹¥£® ¯¥°¢®¯°¨­¶¨¯­»© LDA-° ±·¥² ¯ ° -¬¥²°®¢ ¬­®£®½«¥ª²°®­­®£® £ ¬¨«¼²®­¨ ­  ±¨«¼­®©±¢¿§¨ ± ª³«®­®¢±ª¨¬¨ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿¬¨ ¨ ª« ±²¥°-­³¾ ²¥®°¨¾ ¢®§¬³¹¥­¨© ¢ ° ¬ª µ ®¡®¡¹¥­­®£® ¬¥²®-¤  ±¨«¼­®© ±¢¿§¨ [2, 3]. � ° ¬ª µ ½²®£® ¯®¤µ®¤  ¬®¦-­® ¯®±²°®¨²¼ ­ ¡®° ½´´¥ª²¨¢­»µ £ ¬¨«¼²®­¨ ­®¢,¢¨¤ ª®²®°»µ § ¢¨±¨² ®² ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®£® ¬ ±¸² ¡ ½­¥°£¨©. � ¯°¨¬¥°, ¤«¿ ¨§³·¥­¨¿ ®¯²¨·¥±ª¨µ ¨ ´®-²®½«¥ª²°®­­»µ ±¯¥ª²°®¢ ¢ ¬ ±¸² ¡¥ 10 ½� ­¥®¡µ®¤¨-¬® ° ¡®² ²¼ ¢ ° ¬ª µ ¬­®£®§®­­®© p�d-¬®¤¥«¨, ³·¨-²»¢ ¾¹¥© ° §«¨·­»¥ d-®°¡¨² «¨ ¬¥¤¨ ¨ p-®°¡¨² «¨ª¨±«®°®¤  [4]. �«¿  ­ «¨§  ¤ ­­»µ ±¯¥ª²°®±ª®¯¨¨± ³£«®¢»¬ ° §°¥¸¥­¨¥¬ (ARPES) ­  ¬ ±¸² ¡ µ 1{2 ½� ¬®¦­® ¯®±²°®¨²¼ ¤¢³µ§®­­³¾ ¬®¤¥«¼ � ¡¡ °¤  ±±¨­£«¥²­»¬¨ ¨ ²°¨¯«¥²­»¬¨ §®­ ¬¨ µ ¡¡ °¤®¢±ª¨µ´¥°¬¨®­®¢, ¨§ ª®²®°®© ¢ ¯°¥¤¥«¥ ±¨«¼­»µ ª®°°¥«¿-¶¨© ¯®«³· ¥²±¿ ±¨­£«¥²-²°¨¯«¥²­ ¿ t�J-¬®¤¥«¼ [5].� ª®­¥¶, ¤«¿ ° ±·¥²®¢ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ¨ ±¢¥°µ-¯°®¢®¤¿¹¥£® ±¯ °¨¢ ­¨¿ ¤®±² ²®·­® ®£° ­¨·¨²¼±¿­¨§ª®½­¥°£¥²¨·¥±ª¨¬ ¯°¥¤¥«®¬ ± ®¤­®© §®­®© µ ¡¡ °-¤®¢±ª¨µ ´¥°¬¨®­®¢, ª®²®°»© ®¯¨±»¢ ¥²±¿ ° ±¸¨°¥­-­®© t�J-¬®¤¥«¼¾, ­ ¯°¨¬¥° ± ³·¥²®¬ ²°¥µ¶¥­²°®-¢»µ ª®°°¥«¨°®¢ ­­»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢ (t�J�-¬®¤¥«¼ [6])¨«¨ ª®«¼¶¥¢®£® ·¥²»°¥µ±¯¨­®¢®£® ®¡¬¥­  (t�J��Jc-¬®¤¥«¼ [7]). � ¡®«¼¸¨­±²¢¥ ±«³· ¥¢ ¯ ° ¬¥²°» ½²¨µ�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012 381



382 �.�.�­¥©¤¥°, �. �.�¢·¨­­¨ª®¢, �.�.�®°¸³­®¢, �. �. �¨ª®« ¥¢¬®¤¥«¼­»µ £ ¬¨«¼²®­¨ ­®¢ ³¤ ¥²±¿ ­ ©²¨ ¨§ ¯¥°-¢®¯°¨­¶¨¯­»µ ° ±·¥²®¢, ·²® ­¥ ¢±¥£¤  ²°¨¢¨ «¼­®.� ª, ¤«¿ ° ±·¥²  ½´´¥ª²¨¢­®£® ®¡¬¥­­®£® ¯ ° ¬¥²-°  ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ±®±¥¤¿¬¨ ¢ ª³¯° ² µ ¯°¨-¸«®±¼ ³·¥±²¼ ¢ª« ¤» ¢±¥µ ¬¥¦§®­­»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ¢° ¬ª µ ¬­®£®§®­­®© p�d-¬®¤¥«¨, ¯°¨·¥¬ §­ ª ®¡¬¥­-­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ± ³· ±²¨¥¬ ±¨­£«¥²­»µ §®­ ¡»« ­²¨´¥°°®¬ £­¨²­»¬,   ²°¨¯«¥²­»µ { ´¥°°®¬ £­¨²-­»¬ [8]. �®«³·¥­­»¥ ² ª¨¬ ®¡° §®¬ ¬¨ª°®±ª®¯¨·¥±-ª¨¥ ¬®¤¥«¼­»¥ £ ¬¨«¼²®­¨ ­» ¨±±«¥¤³¾²±¿ ¢ ° §-«¨·­»µ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¿µ, ­ ·¨­ ¿ ±® ±°¥¤­¥£® ¯®«¿ ¤«¿±¨±²¥¬ ± ��� (¯°¨¡«¨¦¥­¨¥ \� ¡¡ °¤ 1") ¨ ¢¯«®²¼ ¤®®¡®¡¹¥­­®£® ¯°¨¡«¨¦¥­¨¿ ±°¥¤­¥£® ¯®«¿ ± ³·¥²®¬ § -¢¨±¨¬®±²¨ ±² ²¨·¥±ª®£® ¬ ±±®¢®£® ®¯¥° ²®°  ®² ¢®«-­®¢®£® ¢¥ª²®°  ¢ ° ¬ª µ ª« ±²¥°­®© ²¥®°¨¨ ¢®§¬³-¹¥­¨© ± ²®·­»¬ ³·¥²®¬ ¡«¨¦­¥£® ¯®°¿¤ª  ¢ ª« ±-²¥° µ 2 � 2. �®«³· ¥¬»¥ °¥§³«¼² ²», ª ª ¯° ¢¨«®,ª ·¥±²¢¥­­® ±®£« ±³¾²±¿ ± ¤ ­­»¬¨ ½ª±¯¥°¨¬¥­²®¢,  ² ª¦¥ ± ° ±·¥² ¬¨ ¤°³£¨µ £°³¯¯ (¢ �®±±¨¨ { £°³¯-¯» �.�.� ° ¡ ­®¢ , �.�. � «¼ª®¢ , �.�. �« ª¨¤» ¨¬­®£¨µ £°³¯¯ §  °³¡¥¦®¬; ±±»«ª¨ ±¬. ¤ «¥¥ ¯® ²¥ª±-²³). �¨¦¥ ¡³¤³² ° ±±¬®²°¥­» ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨¤«¿ ° §«¨·­»µ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¤®¯¨°®¢ ­¨¿, ±®¯®±² ¢-«¥­» ¢ª« ¤» ¬ £­¨²­®£® ¨ ´®­®­­®£® ¬¥µ ­¨§¬®¢±¯ °¨¢ ­¨¿, ®¯¨± ­» ¨§¬¥­¥­¨¿ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª-²³°» ¢ ° ¬ª µ ª« ±²¥°­®£® ¯®¤µ®¤ .2. �«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ª³¯° ²®¢. � ° ¬-ª µ ¬¥²®¤  LDA+GTB ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ª³¯° ²®¢ ­ ·¨-­ ¾²±¿ ± ° ±·¥²®¢ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¨§ ¯¥°¢»µ¯°¨­¶¨¯®¢. �¥±¬®²°¿ ­  ²® ·²® ¯°¨¡«¨¦¥­¨¥ «®ª «¼-­®© ¯«®²­®±²¨ ­¥ ¢®±¯°®¨§¢®¤¨² ¯° ¢¨«¼­® ®±­®¢­®-£® ±®±²®¿­¨¿ ±¨«¼­® ª®°°¥«¨°®¢ ­­»µ ±¨±²¥¬, ¯®-«³·¥­­»¥ ¤ ­­»¥ ¯®§¢®«¿¾² ®¯°¥¤¥«¨²¼, ¢®-¯¥°¢»µ,¬¨­¨¬ «¼­»© ­ ¡®° ®°¡¨² «¥©, ª®²®°»¥ ­¥®¡µ®¤¨¬®¢ª«¾·¨²¼ ¢ ½´´¥ª²¨¢­³¾ ¬®¤¥«¼, ¨, ¢®-¢²®°»µ, ¯ -° ¬¥²°» ½²®© ¬®¤¥«¨. � ½²®© ¶¥«¼¾ ½«¥ª²°®­­ ¿±²°³ª²³°  ª³¯° ²®¢, ­ ©¤¥­­ ¿ ¢ LDA-° ±·¥² µ, ¯°®-¥ª²¨°³¥²±¿ ­  ´³­ª¶¨¨ � ­¼¥ ¢ ¡ §¨±¥ p-®°¡¨² «¥©ª¨±«®°®¤  ¨ eg-®°¡¨² «¥© ¬¥¤¨ [9]. �²¬¥²¨¬, ·²®§ ¯¨± ­­ ¿ ² ª¨¬ ®¡° §®¬ ¬­®£®§®­­ ¿ p�d-¬®¤¥«¼³·¨²»¢ ¥² ª³«®­®¢±ª®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ½«¥ª²°®­®¢ª ª ­  ®¤­®¬, ² ª ¨ ­  ­¥±ª®«¼ª¨µ ±®±¥¤­¨µ ³§« µ.� «¥¥ ¢ ° ¬ª µ ¬¥²®¤  ±¨«¼­®© ±¢¿§¨ ®±³¹¥±²¢«¿¥²±¿¯¥°¥µ®¤ ®² °¥ «¨±²¨·­®© ¬­®£®§®­­®© ¬®¤¥«¨ ª ½´-´¥ª²¨¢­®© ­¨§ª®½­¥°£¥²¨·¥±ª®© ±¨­£«¥²-²°¨¯«¥²­®©¬®¤¥«¨ � ¡¡ °¤ , ¢ ª®²®°®© ¯ ° ¬¥²° Ue� = Ect ®¯¨-±»¢ ¥² ¹¥«¼ ± ¯¥°¥­®±®¬ § °¿¤ . � ¯°¥¤¥«¥ ±¨«¼­»µ½«¥ª²°®­­»µ ª®°°¥«¿¶¨© ¬®¤¥«¼ ³¯°®¹ ¥²±¿ ¨±ª«¾-·¥­¨¥¬ ¯® ²¥®°¨¨ ¢®§¬³¹¥­¨© ¬¥¦§®­­»µ ¯¥°¥µ®¤®¢¨ ¤¢³µ· ±²¨·­»µ ±®±²®¿­¨© ½«¥ª²°®­®¢ [10, 11]. � -¬¥²¨¬, ·²® ¯°¨ § ¯¨±¨ ½´´¥ª²¨¢­®£® £ ¬¨«¼²®­¨- ­  ¨ ¯®¢±¾¤³ ¢ ¤ «¼­¥©¸¨µ ¢»·¨±«¥­¨¿µ ¬» ¨±-

¯®«¼§³¥¬ ¯°¥¤±² ¢«¥­¨¥ ®¯¥° ²®°®¢ � ¡¡ °¤ . �²®¯®§¢®«¿¥² ²®·­® ³·¨²»¢ ²¼ ®£° ­¨·¥­¨¥ ­  § ¯®«-­¥­¨¥ ¤¢³µ· ±²¨·­»µ ±®±²®¿­¨© ­  ®¤­®¬ ³§«¥. �¤ ­­®¬ ±«³· ¥ ®¯¥° ²®°» � ¡¡ °¤  ±²°®¿²±¿ ­  ±®¡-±²¢¥­­»µ ±®±²®¿­¨¿µ £ ¬¨«¼²®­¨ ­  CuO6-ª« ±²¥° ,Xpqf = jpi hqj, ¨ ®¯¨±»¢ ¾² ¤»°®·­»¥ ª¢ §¨· ±²¨·-­»¥ ¢®§¡³¦¤¥­¨¿. �«¿ ®¤­®±«®©­»µ ª³¯° ²®¢ ½´´¥ª-²¨¢­»© £ ¬¨«¼²®­¨ ­ ¢¥°µ­¥© µ ¡¡ °¤®¢±ª®© §®­»¤»°®ª ¨¬¥¥² ¢¨¤HtJ� = HtJ +H(3); (1)HtJ =Xf;� ("� �)X��f ++Xf (2"� 2�+ Ue�)X22f + Xf 6=g;� tfgX2��f X ��2g ++ 12 Xf 6=g;� Jfg �X���f X ���g �X��f X ����g �;H(3)= Xf 6=m 6=g;� ~tfm~tmgUe� �X2��f X��m X ��2g �X2�f X���m X ��2g �:�¤¥±¼ � { µ¨¬¯®²¥­¶¨ « ±¨±²¥¬», tfg ¨ ~tfg {  ¬¯«¨-²³¤» ¢­³²°¨§®­­»µ ¨ ¬¥¦§®­­»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢, Jfg =t2fg�Ue� { ¯ ° ¬¥²° ®¡¬¥­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿, �� �� ��. �«¿ ±®¥¤¨­¥­¨¿ La2CuO4 ¢ ®¯¨± ­­®© ¢»¸¥±µ¥¬¥ ¯®«³·¥­» ±«¥¤³¾¹¨¥ §­ ·¥­¨¿ (¢ ½�) ¯ ° ¬¥²-°®¢ ¬®¤¥«¨: t = 0:932, t0 = �0:12, t00 = 0:152, J =0:298, J 0 = 0:003, J 00 = 0:007. �µ¥¬  LDA+GTB ¯®§-¢®«¿¥² ­  ¬¨ª°®±ª®¯¨·¥±ª®¬ ³°®¢­¥ ®¡º¿±­¨²¼ ­¥-®¡µ®¤¨¬®±²¼ ³·¥²  ¢­³²°¨§®­­»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢ ¢¯«®²¼¤® ²°¥²¼¥© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®© ±´¥°». �®«¥¥ ³¤ «¥­-­»¥ ¯¥°¥±ª®ª¨ ¤ ¾² «¨¸¼ ­¥§­ ·¨²¥«¼­»¥ ª®«¨·¥±²-¢¥­­»¥ ¯®¯° ¢ª¨ ª ¤¨±¯¥°±¨¨ ª¢ §¨· ±²¨¶ [9]. � ª-¦¥ ¯®¤·¥°ª­¥¬ °®«¼ ²°¥µ¶¥­²°®¢»µ ª®°°¥«¨°®¢ ­-­»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢ H(3). �¥®¡µ®¤¨¬®±²¼ ¨µ ³·¥²  ±¢¿§ -­  ­¥ ¯°®±²® ± ²¥¬, ·²® ¯ ° ¬¥²° ~tfm~tmg�Ue� ¨¬¥¥²®¤¨­ ¯®°¿¤®ª ¬ «®±²¨ ± ®¡¬¥­­»¬ ¨­²¥£° «®¬ Jfg .� ­¥¥ ¡»«® ¯®ª § ­® [6, 12], ·²® ²°¥µ¶¥­²°®¢»¥ ¢§ -¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ±³¹¥±²¢¥­­® ¢«¨¿¾² ­  ±¯¥ª²° ª¢ §¨-· ±²¨·­»µ ¢®§¡³¦¤¥­¨© ¯°¨ ­ «¨·¨¨ ¡«¨¦­¥£® ¬ £-­¨²­®£® ¯®°¿¤ª  ¢ ±¨±²¥¬¥.� ª ¨§¢¥±²­®, ¨¬¥­­® ³·¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ½«¥ª-²°®­  ± ´«³ª²³¨°³¾¹¨¬ ¡«¨¦­¨¬  ­²¨´¥°°®¬ £-­¨²­»¬ (���) ¯®°¿¤ª®¬ ¯®§¢®«¨« ¯°¨¬¨°¨²¼ [13{16] ¤ ­­»¥ ¯® ª¢ ­²®¢»¬ ®±¶¨««¿¶¨¿¬ [17, 18] ¨ARPES [19, 20] ¯°¨ ¬ «»µ ª®­¶¥­²° ¶¨¿µ ¤®¯¨°®-¢ ­¨¿. �¥¦¤³ ²¥¬, ¡«¨¦­¨© ���-¯®°¿¤®ª ± ª®°-°¥«¿¶¨®­­®© ¤«¨­®© �AFM � 10 �A ¨¬¥¥² ¬¥±²® ¨ ¢®¡« ±²¨ ®¯²¨¬ «¼­®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ [21]. �®½²®¬³ ¥£®³·¥²  ª²³ «¥­ ­¥ ²®«¼ª® ¢ ±« ¡® ¤®¯¨°®¢ ­­»µ ±¨±²¥-¬ µ. �°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ (T < 10 �K) ´«³ª²³ -¶¨¨ ¯°®¨±µ®¤¿² ¤®±² ²®·­® ¬¥¤«¥­­® ± µ ° ª²¥°­»¬�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¨ ±¢®©±²¢  ����-ª³¯° ²®¢ : : : 383

�¨±. 1. � ±±·¨² ­­»¥ ±¥·¥­¨¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ¢ La2�xSrxCuO4 ¯°¨ ° §«¨·­®¬ ¤®¯¨°®¢ ­¨¨ [27]. �«¿ ±° ¢­¥­¨¿ ¢¯° ¢»µ [28] ¨ «¥¢»µ [20] ­¨¦­¨µ ³£« µ ­ «®¦¥­» ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¥ ¤ ­­»¥ ARPES ± ° §«¨·­»¬ ° §°¥¸¥­¨¥¬¢°¥¬¥­¥¬ ¦¨§­¨ ¯®°¿¤ª  10�9 ± ­  ¬ ±¸² ¡ µ ¯®°¿¤-ª  ° §¬¥°  ���-¬¨ª°®¤®¬¥­  �AFM [22]. �²® ¢°¥-¬¿ § ¬¥²­® ¯°¥¢®±µ®¤¨² µ ° ª²¥°­»¥ ¢°¥¬¥­  ¢®±-±² ­®¢«¥­¨¿ ° ¢­®¢¥±¨¿ ´¥°¬¨-±¨±²¥¬» ¯°¨ ARPES-¨§¬¥°¥­¨¿µ (10�13 ±) [23] ¨ ¯¥°¨®¤ ®¡° ¹¥­¨¿ ½«¥ª-²°®­  ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ¯® ¶¨ª«®²°®­­®© ®°¡¨-²¥ (2�!�1c � 10�12 ±, £¤¥ !c { ¶¨ª«®²°®­­ ¿ · ±²®-² ) ¢ ½ª±¯¥°¨¬¥­² µ [17, 18]. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¯°¨° ±·¥²¥ ¤¨­ ¬¨ª¨ ª¢ §¨· ±²¨¶» ­  ´®­¥ ¡«¨¦­¥£®���-¯®°¿¤ª  ¬®¦­® ¯°¥­¥¡°¥·¼ ¤¨­ ¬¨ª®© ± ¬®£®¬ £­¨²­®£® ¯®°¿¤ª , ³·¨²»¢ ¿ «¨¸¼ ¥£® ¯°®±²° ­-±²¢¥­­³¾ ­¥®¤­®°®¤­®±²¼. �«¿ ¢»·¨±«¥­¨¿ ±®®²¢¥²-±²¢³¾¹¨µ ¯®¯° ¢®ª ª ¬ ±±®¢®¬³ ®¯¥° ²®°³ ´³­ª¶¨¨�°¨­  Gk�(E) = 

X ��2k �� X2��k ��E ¬» ¨±¯®«¼§³¥¬ ¬¥-²®¤ [24, 25], ¢ ®±­®¢¥ ª®²®°®£® «¥¦¨² ¯°®¥ª²¨°®¢ -­¨¥ ´³­ª¶¨© �°¨­  ¢»±¸¨µ ¯®°¿¤ª®¢ ­  ´³­ª¶¨¾Gk�(E). �°¥­¥¡°¥£ ¿ ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¬¨ ¯®¯° ¢ª ¬¨,¯®«³·¨¬ [26, 12]Gk�(E) = (1 + x)/2E � "0 + �� 1+x2 tk � 1� x24 ~t2kUe� � �k ;(2)£¤¥ ¬ ±±®¢»© ®¯¥° ²®° �k ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ±² ²¨·¥±-ª¨¬¨ ±¯¨­®¢»¬¨  Cq = 2 P(f�g) e�i(f�g)q 
Szf Szg�! ¨

ª¨­¥¬ ²¨·¥±ª¨¬¨  Kq = P(f�g) e�i(f�g)q 
X2��f X ��2g �!ª®°°¥«¿¶¨®­­»¬¨ ´³­ª¶¨¿¬¨:�k = 21 + x 1N��Xq ("tk�q�1�x2  Jq�~t2k�qUe� !�(1+x)~tk~tk�qUe� #��32Cq�"tq�1�x2 Jk�q�x ~t2qUe��(1+x)~tk~tqUe� #Kq) :� ¬®±®£« ±®¢ ­­»© ° ±·¥² ª®°°¥«¿²®°®¢ Cq;Kq ¨µ¨¬¯®²¥­¶¨ «  � ¯®§¢®«¨« ¯®±²°®¨²¼ ±¥¬¥©±²¢® ¯®-¢¥°µ­®±²¥© �¥°¬¨ ¤«¿ ° §­»µ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¤®¯¨-°®¢ ­¨¿ (°¨±. 1). � ª ®ª § «®±¼, ¯®¢¥°µ­®±²¼ �¥°¬¨¤¢ ¦¤» ¬¥­¿¥² ²®¯®«®£¨¾ ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬. �°¨ ¬ -«®¬ ¤®¯¨°®¢ ­¨¨, ª®£¤  °¥ «¨§³¥²±¿ ¡«¨¦­¨© ¬ £-­¨²­»© ¯®°¿¤®ª, ¨¬¥¾² ¬¥±²® ·¥²»°¥ ¤»°®·­»µª °¬ ­  ®ª®«® ²®·¥ª (�=2; �=2), ª ª ½²® ®¦¨¤ «®±¼¡» ¤«¿ ¤»°ª¨ ¢ ���-´ §¥. � °®±²®¬ ¤®¯¨°®¢ ­¨¿° §¬¥° ¤»°®·­»µ ª °¬ ­®¢ ° ±²¥². � ®ª°¥±²­®±²¨¯¥°¢®© ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª¨, xc1 � 0:15, ®¡° §³¥²±¿¯¥°¥¬»·ª  ­  «¨­¨¨ (�; 0)� (�; �). � ¨­²¥°¢ «¥ ¬¥¦-¤³ ¯¥°¢®© ¨ ¢²®°®© ª°¨²¨·¥±ª¨¬¨ ª®­¶¥­²° ¶¨¿¬¨,xc1 < x < xc2 � 0:24, ¬» ¯®«³· ¥¬ ¤¢¥ ¯®¢¥°µ­®±-²¨, ¶¥­²°¨°®¢ ­­»¥ ¢ ²®·ª¥ (�; �). �¥­¼¸¨© ª °¬ ­¨¬¥¥² ½«¥ª²°®­­»© µ ° ª²¥° ¨ ¨±·¥§ ¥² ¯°¨ x! xc2.�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



384 �.�.�­¥©¤¥°, �. �.�¢·¨­­¨ª®¢, �.�.�®°¸³­®¢, �. �. �¨ª®« ¥¢�®«¼¸®© ¤»°®·­»© ª °¬ ­ ± °®±²®¬ x ±² ­®¢¨²±¿¢±¥ ¡®«¥¥ ®ª°³£«»¬. �°¨ x > xc2 ±®µ° ­¿¥²±¿ ²®«¼-ª® ®­. �«¥¤³¥² ®²¬¥²¨²¼, ·²® §­ ·¥­¨¿ ª°¨²¨·¥±-ª¨µ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¢»·¨±«¥­» ± ­¥ª®²®°®© ®¸¨¡ª®©.�®-¯¥°¢»µ, ¯ ° ¬¥²°» ¬®¤¥«¨ ¯®«³·¥­» ¢ °¥§³«¼² -²¥ ±«®¦­®© ¯°®¶¥¤³°» ¯°®¥ª²¨°®¢ ­¨¿ LDA ¢®«­®-¢»µ ´³­ª¶¨© ­  ¡ §¨±¥ ´³­ª¶¨© � ­¼¥. �­¨ ¬®£³²­¥±ª®«¼ª® ¨§¬¥­¨²¼±¿ ¯°¨ ¨§¬¥­¥­¨¨ ¡ §¨±  ¯®±«¥¤-­¨µ. �®-¢²®°»µ, ¬¥²®¤ ­ µ®¦¤¥­¨¿ ´³­ª¶¨© �°¨­ ¿¢«¿¥²±¿ ¯°¨¡«¨¦¥­­»¬. �·¥² ¢ª« ¤®¢ ¡®«¥¥ ¢»±®-ª®£® ¯®°¿¤ª  ¬®¦¥² ¨§¬¥­¨²¼ ª®«¨·¥±²¢¥­­»¥ §­ ·¥-­¨¿ ª°¨²¨·¥±ª¨µ ²®·¥ª. � ·¥±²¢¥­­ ¿ ª °²¨­  ¯°¨­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ, ª ª ¬» ¯°¥¤±² ¢«¿¥¬, ¢°¿¤ «¨¨§¬¥­¨²±¿, ¯®±ª®«¼ª³ ®­  ®¡³±«®¢«¥­  ®¡¹¨¬¨ ±¢®©-±²¢ ¬¨ ¤¨±¯¥°±¨¨ ½«¥ª²°®­  ­  ´®­¥ ´«³ª²³¨°³¾-¹¥£® ¡«¨¦­¥£® ���-¯®°¿¤ª  [27]. �²¬¥²¨¬ ² ª¦¥,·²® ¯®¤®¡­»¥ ¨§¬¥­¥­¨¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ¡»«¨¯®«³·¥­» ¤«¿ ¬®¤¥«¨ � ¡¡ °¤  ± ³·¥²®¬ ­¥ ²®«¼ª®¤¥©±²¢¨²¥«¼­®©, ­® ¨ ¬­¨¬®© · ±²¨ ¬ ±±®¢®£® ®¯¥° -²®°  [29],   ² ª¦¥ ¯°¨ ¢»·¨±«¥­¨¿µ ¢ ° ¬ª µ ±¯¨­-´¥°¬¨®­­®© ¬®¤¥«¨ [30]. �­ «®£¨·­ ¿ ²° ­±´®°¬ -¶¨¿ ± ¯®¿¢«¥­¨¥¬ ¤¢³µ±¢¿§­®© ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨¢ ¯°®¬¥¦³²®·­®© ®¡« ±²¨ ±®±² ¢®¢ ¯®«³·¥­  ­¥¤ ¢-­® ¢ ¯¥°¢®¯°¨­¶¨¯­»µ ª¢ ­²®¢®µ¨¬¨·¥±ª¨µ ° ±·¥-² µ ± ³·¥²®¬ ° §«¨·­»µ ¬­®£®½«¥ª²°®­­»µ ª®­´¨£³-° ¶¨© [31]. � ·¥±²¢¥­­®¥ ±®¢¯ ¤¥­¨¥ ­ ¸¨µ °¥§³«¼-² ²®¢ ± ³ª § ­­»¬¨ ° ±·¥² ¬¨, ¢»¯®«­¥­­»¬¨ ¢ ° §-«¨·­»µ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¿µ, ®¡³±«®¢«¥­® ¥¤¨­±²¢®¬ £« ¢-­®© ¨¤¥¨: ½«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¢¥§¤¥ ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿¡«¨¦­¨¬ ¬ £­¨²­»¬ ¯®°¿¤ª®¬.�² ª, ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ½¢®«¾¶¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°-¬¨ ª³¯° ²®¢ ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬ ¤¥¬®­±²°¨°³¾² ­¥¦¥±²-ª®¥ ¯®¢¥¤¥­¨¥ ª¢ §¨· ±²¨·­»µ §®­, ®¡¹¥¥ ¤«¿ ¢±¥µ±¨«¼­® ª®°°¥«¨°®¢ ­­»µ ±¨±²¥¬. �®£« ±­® ¨¤¥¿¬�¨¢¸¨¶  [32, 33], ¢ ²°¥µ¬¥°­®¬ ±®¥¤¨­¥­¨¨ ¯°¥®¡-° §®¢ ­¨¿ ²®¯®«®£¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨, ¢ ° ¢­®©±²¥¯¥­¨ ¢»§¢ ­­»¥ ª ª ¯®¿¢«¥­¨¥¬ ­®¢®£® ±¥£¬¥­-² , ² ª ¨ ¨§¬¥­¥­¨¥¬ ±¢¿§­®±²¨, ±®¯°®¢®¦¤ ¾²±¿¢®§­¨ª­®¢¥­¨¥¬ ®±®¡¥­­®±²¨ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨©,�N (") � ("� "c)1/2, ¨ ¨§¬¥­¥­¨¥¬ ²¥°¬®¤¨­ ¬¨·¥±-ª®£® ¯®²¥­¶¨ «  �
 � ("F � "c)5/2. �­ ·¥ £®¢®°¿,ª¢ ­²®¢»¥ ´ §®¢»¥ ¯¥°¥µ®¤» ¢ ²°¥µ¬¥°­»µ ±¨±²¥¬ µª« ±±¨´¨¶¨°³¾²±¿ ª ª ¯¥°¥µ®¤» 2.5-£® °®¤ . �¤¥±¼"c ±®®²¢¥²±²¢³¥² ½­¥°£¨¨ ª¢ §¨· ±²¨¶ ¢ ª°¨²¨·¥±ª®©²®·ª¥,   "F { ½­¥°£¨¿ �¥°¬¨. � ±±¬®²°¨¬ ®±®¡¥­­®±-²¨ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨© ª³¯° ²®¢ ¢ ®¡« ±²¨ ¯¥°¢®©¨ ¢²®°®© ª°¨²¨·¥±ª¨µ ²®·¥ª. �°¨ ½²®¬ ¡³¤¥¬ ³·¨²»-¢ ²¼, ·²® ¢±«¥¤±²¢¨¥ ±¨«¼­®©  ­¨§®²°®¯¨¨ ½«¥ª²°®­-­»µ ¨ ¬ £­¨²­»µ ±¢®©±²¢ ¤ ­­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ­¥«¼§¿° ±±¬ ²°¨¢ ²¼ ª ª ¨§®²°®¯­»¥ ²°¥µ¬¥°­»¥ ±¨±²¥¬».�²® ¯®§¢®«¿¥² ­ ¬ ¯°¨  ­ «¨§¥ ®¤­®±«®©­»µ ª³¯° -

²®¢ ®£° ­¨·¨²¼±¿ ° ±·¥² ¬¨ ¢­³²°¨ ®¤­®© ¯«®±ª®±²¨CuO2.�»·¨±«¥­¨¿ ¯®ª §»¢ ¾², ·²® ¯¥°¢®© ª°¨²¨·¥±-ª®© ²®·ª¥ xc1 ±®®²¢¥²±²¢³¥² «®£ °¨´¬¨·¥±ª ¿ ®±®-¡¥­­®±²¼ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨©. �±·¥§­®¢¥­¨¥ ¦¥½«¥ª²°®­­®£® ª °¬ ­  ¢ ®ª°¥±²­®±²¨ ¢²®°®© ª°¨²¨-·¥±ª®© ²®·ª¨, xc2 � 0:24, ®¯¨±»¢ ¥²±¿ ®±®¡¥­­®±²¼¾²¨¯  ±²³¯¥­¼ª¨ �¥¢¨± ©¤  [34]. �®¤·¥°ª­¥¬, ·²® ®¡ ²¨¯  ®±®¡¥­­®±²¥© ¯®«­®±²¼¾ ±®£« ±³¾²±¿ ± ®¡¹¨¬¨±¢®©±²¢ ¬¨ ±¨­£³«¿°­®±²¥© � ­ �®¢  ¤«¿ ¤¢³¬¥°­»µ±¨±²¥¬ ½«¥ª²°®­®¢ [35]. � ®²«¨·¨¥ ®² ³­¨¢¥°± «¼­®-£® ¯®¢¥¤¥­¨¿ ¢ ²°¥µ¬¥°­»µ ±¨±²¥¬ µ, ²¥°¬®¤¨­ ¬¨-·¥±ª¨© ¯®²¥­¶¨ « ¤¢³¬¥°­»µ ½«¥ª²°®­®¢ ¨¬¥¥² ±¨­-£³«¿°­»© ¤®¡ ¢®·­»© ¢ª« ¤ �
 � ("F � "c)2 ¢ ±«³-· ¥ ®±®¡¥­­®±²¨ ²¨¯  ±²³¯¥­¼ª¨ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®-¿­¨© ¨«¨ ¢ª« ¤ �
 � ("F � "c)2 ln j"F � "cj ¢ ±«³· ¥«®£ °¨´¬¨·¥±ª®© ®±®¡¥­­®±²¨ [36]. � ª¨¬ ®¡° §®¬,¢ ª³¯° ² µ ª¢ ­²®¢»© ´ §®¢»© ¯¥°¥µ®¤ ¯°¨ xc2 ®²-­®±¨²±¿ ª ¯¥°¥µ®¤ ¬ ¢²®°®£® °®¤ . �±®¡¥­­®±²¼ ¦¥¢ ®ª°¥±²­®±²¨ ¯¥°¢®© ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª¨ xc1 ¿¢«¿¥²-±¿ ¡®«¥¥ ±¨«¼­®©. �²±¾¤  ±° §³ ±«¥¤³¥², ·²® ¯ ° -¬¥²° �®¬¬¥°´¥«¼¤ , ®¯°¥¤¥«¿¥¬»© ½«¥ª²°®­­®© ²¥¯-«®¥¬ª®±²¼¾, 
 = Ce/T , ² ª¦¥ ¨¬¥¥² ±¨­£³«¿°­»©¢ª« ¤ ²¨¯  ±²³¯¥­¼ª¨ ¢ ®¡« ±²¨ x � 0:24,   ¢ ®¡« ±-²¨ x � 0:15 ¨±¯»²»¢ ¥² «®£ °¨´¬¨·¥±ª¨© ±ª ·®ª:�
 / ln ("F � "c) / ln (x� xopt). �­ «®£¨·­»© ±ª ·®ª³¤¥«¼­®© ²¥¯«®¥¬ª®±²¨ ¡»« ®¡­ °³¦¥­ ¢ ¬®¤¥«¨ � ¡-¡ °¤  ¬¥²®¤®¬ ¤¨­ ¬¨·¥±ª®£® ª« ±²¥°­®£® ª¢ ­²®¢®-£® ¬¥²®¤  �®­²¥-� °«® ± ­¥¯°¥°»¢­»¬ ¢°¥¬¥­¥¬ [37].�®² ´ ª², ·²® ½¢®«¾¶¨¿ ±¢®©±²¢ ª³¯° ²®¢ ± ¤®-¯¨°®¢ ­¨¥¬ ®² ¬®²²-µ ¡¡ °¤®¢±ª®£® ¤¨½«¥ª²°¨ª  ª­®°¬ «¼­®¬³ ¬¥² ««³ ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ £« ¤ª®© ¨ ¯°®µ®-¤¨² ·¥°¥§ °¿¤ ª¢ ­²®¢»µ ª°¨²¨·¥±ª¨µ ²®·¥ª, ¸¨°®ª®®¡±³¦¤ ¥²±¿ ¢ «¨²¥° ²³°¥. �¥ª®²®°»¥  ¢²®°» [38{42] ±¢¿§»¢ ¾² ± ª°¨²¨·¥±ª®© ª®­¶¥­²° ¶¨¥© ´®°¬¨-°®¢ ­¨¥ ¯±¥¢¤®¹¥«¥¢®£® ±®±²®¿­¨¿ ¯°¨ x < p�, £¤¥p� = 0:19�0:24. �®£« ±­® ¦¥ ¨§¬¥°¥­¨¿¬ ½´´¥ª-²  �®««  [43, 44] ª¢ ­²®¢»© ´ §®¢»© ¯¥°¥µ®¤ ¨¬¥-¥² ¬¥±²® ¯°¨ ®¯²¨¬ «¼­®¬ ¤®¯¨°®¢ ­¨¨ popt = 0:15.� ±·¥²» ª®­¶¥­²° ¶¨®­­»µ § ¢¨±¨¬®±²¥© ²¥¬¯¥° -²³°» ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ¯¥°¥µ®¤  Tc (x) ¨ ª¨­¥²¨·¥±-ª®© ½­¥°£¨¨ ¤»°®ª Ekin (x), ¯°®¢¥¤¥­­»¥ ¢ ¯°¥¤«®-¦¥­­®¬ ¯®¤µ®¤¥, ¯®ª §»¢ ¾², ·²® ±®¢¯ ¤¥­¨¿ ¢¥«¨-·¨­ xc1 ¨ popt,   ² ª¦¥ xc2 ¨ p� ­¥ ¿¢«¿¾²±¿ ±«³-· ©­»¬¨ (°¨±. 2, 3). �®-¯¥°¢»µ, ¢ ²¥®°¨¨ ²¨¯ ��� ¬ ª±¨¬³¬ ª°¨²¨·¥±ª®© ²¥¬¯¥° ²³°» ®¯°¥¤¥-«¿¥²±¿ ¬ ª±¨¬³¬®¬ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨©. �®½²®¬³° ±±¬ ²°¨¢ ¿ ®¡¬¥­­»© ¬¥µ ­¨§¬ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£®±¯ °¨¢ ­¨¿ ¢ ¬®¤¥«¨ (1), ¬» ¢¨¤¨¬ [45], ·²® ¢¥«¨-·¨­  ®¯²¨¬ «¼­®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ ¤¥©±²¢¨²¥«¼­® ±®®²-¢¥²±²¢³¥² ª°¨²¨·¥±ª®© ª®­¶¥­²° ¶¨¨: xopt = 0:15 =xc1 (°¨±. 2). �®-¢²®°»µ,  ­ «¨§ ª¨­¥²¨·¥±ª®© ½­¥°-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012
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�¨±. 2. �«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨©, ° ±±·¨² ­­ ¿ ¤«¿ ª°¨²¨-·¥±ª®© ª®­¶¥­²° ¶¨¨ xc1 = 0:15 ª ª ±³¬¬  °¥£³«¿°­®£®¨ ±¨­£³«¿°­®£® ¢ª« ¤®¢, �c1 = �F (xc1) [34]. �³­ª²¨° ±®-®²¢¥²±²¢³¥² «®£ °¨´¬¨·¥±ª®©  ¯¯°®ª±¨¬ ¶¨¨ ¤«¿ ±¨­-£³«¿°­®£® ¢ª« ¤ . �  ¢±² ¢ª¥ ¯®ª § ­  ª®­¶¥­²° ¶¨®­-­ ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼ ²¥¬¯¥° ²³°» ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ¯¥°¥-µ®¤  ± ¢¥«¨·¨­®© xopt = xc1

�¨±. 3. �®­¶¥­²° ¶¨®­­ ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼ ª¨­¥²¨·¥±ª®©½­¥°£¨¨ ¤»°®ª [34]. �²°¨µ®¢®© «¨­¨¥© ¯®ª § ­® ®¡»·-­®¥ ¯®¢¥¤¥­¨¥, µ ° ª²¥°­®¥ ¤«¿ ­®°¬ «¼­®£® ¤¢³¬¥°­®-£® ¬¥² «« , ²°¥³£®«¼­¨ª ¬¨ { ° ±·¥² ¢ ¬®¤¥«¨ ¨¤¥ «¨-§¨°®¢ ­­®© ¯±¥¢¤®¹¥«¨ [38, 40], ª°³¦ª ¬¨ { ° ±·¥² ±´³­ª¶¨¥© �°¨­  (2)£¨¨ ­®±¨²¥«¥© ²®ª , Ekin (x) = Pn t0nK0n (x), ®¡­ -°³¦¨¢ ¥² ±³¹¥±²¢¥­­®¥ ¯ ¤¥­¨¥ ¢¥«¨·¨­» Ekin ¤«¿ª®­¶¥­²° ¶¨© x < 0:24 (°¨±. 3). �°¨ ½²®¬ ³¬¥­¼¸¥-­¨¥ ª¨­¥²¨·¥±ª®© ½­¥°£¨¨ ®¯¨±»¢ ¥²±¿ ½ª±¯®­¥­¶¨- «¼­»¬ § ª®­®¬: Ekin (x)/Ekin (xc2) = exp [�4�pg/J ],± ¯ ° ¬¥²°®¬ ¯±¥¢¤®¹¥«¨ �pg , § ¢¨±¿¹¨¬ ®² ¤®¯¨-°®¢ ­¨¿. �«¿ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¤®¯¨°®¢ ­¨¿, ¡®«¼¸¨µª°¨²¨·¥±ª®©, x > 0:24, ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ®¡»·­®¥ ¯®¢¥¤¥-

­¨¥ ´³­ª¶¨¨ Ekin, µ ° ª²¥°­®¥ ¤«¿ ­®°¬ «¼­®£® ¤¢³-¬¥°­®£® ¬¥² ««  ± ª®­¶¥­²° ¶¨¥© ¤»°®ª nh = 1 + x,².¥. ª¨­¥²¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿ ¯°®¯®°¶¨®­ «¼­  ½­¥°£¨¨�¥°¬¨ ¨ ·¨±«³ ¤»°®ª: Ekin � �F � nh. �» ±¢¿-§»¢ ¥¬ ¯®¤ ¢«¥­¨¥ ª¨­¥²¨·¥±ª®© ½­¥°£¨¨ ¤«¿ ª®­-¶¥­²° ¶¨© x < xc2 ± ´®°¬¨°®¢ ­¨¥¬ ¯±¥¢¤®¹¥«¨,·²® ª ·¥±²¢¥­­® ¯®¤²¢¥°¦¤ ¾² ° ±·¥²» § ¢¨±¨¬®±-²¨ Ekin (x) ¢ ¯°®±²¥©¸¥© ¬®¤¥«¨ [38, 40] ½«¥ª²°®­­®£®£ §  ± ²°¥³£®«¼­®© ¯±¥¢¤®¹¥«¼¾.�­ «®£¨·­»¥ ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®±²¨ ¯°¥®¡° §®¢ ­¨©¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬ ¡»«¨ ¯®«³·¥-­» ¢ p�d-¬®¤¥«¨  ¢²®° ¬¨ [29], ª®²®°»¥ ³·¨²»-¢ «¨ ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¥ ¯®¯° ¢ª¨ ª ¬ ±±®¢®¬³ ®¯¥° ²®-°³ ´³­ª¶¨¨ �°¨­  ¢ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¨ ­¥¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ-±¿ ¤¨ £° ¬¬,   ² ª¦¥  ¢²®° ¬¨ [46, 47] ¤«¿ ¬®²²-µ ¡¡ °¤®¢±ª®£® ¤¨½«¥ª²°¨ª  ¢ ª« ±²¥°­®¬ ®¡®¡¹¥-­¨¨ ²¥®°¨¨ ¤¨­ ¬¨·¥±ª®£® ±°¥¤­¥£® ¯®«¿. �¥±¬®²-°¿ ­  ®²«¨·¨¿ ¢ ¤¥² «¿µ (¢ ° ¡®² µ [46, 47] ®¡­ °³-¦¥­» ª ª ¯®«¾± , ² ª ¨ ­³«¨ ´³­ª¶¨¨ �°¨­ ), ±µ®-¦¨¥ ½¢®«¾¶¨¨ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¢ ­ ¸¥¬ ¯®¤-µ®¤¥ ¨ ° ¡®² µ, ³·¨²»¢ ¾¹¨µ ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¥ ª®°°¥-«¿¶¨¨, ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢³¾² ® ¯°¨¬¥­¨¬®±²¨ ¯°¥¤«®¦¥­-­®£® ¬¥²®¤  ¯® ª° ©­¥© ¬¥°¥ ¯°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³-° µ. �®-¢¨¤¨¬®¬³, ¢ ½²®¬ ¯°¥¤¥«¥ ±¢®©±²¢  ­®°¬ «¼-­®© ´ §» ±¨«¼­® ª®°°¥«¨°®¢ ­­»µ ±¨±²¥¬ ¢ §­ ·¨-²¥«¼­®© ±²¥¯¥­¨ ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ¯°®±²° ­±²¢¥­­®© ­¥-®¤­®°®¤­®±²¼¾ ª®°°¥«¿¶¨©. � ° ª²¥° k-§ ¢¨±¨¬®±-²¨ ±®¡±²¢¥­­®-½­¥°£¥²¨·¥±ª®© · ±²¨ ´³­ª¶¨¨ �°¨­ ¢ ¯°¨­¶¨¯¥ ¨£° ¥² ±³¹¥±²¢¥­­³¾ °®«¼ ¯°¨ ®¯¨± ­¨¨½«¥ª²°®­­»µ ª®°°¥«¿¶¨© ¢ CuO-¯«®±ª®±²¿µ [48, 49]¨ ´ §®¢®© ¤¨ £° ¬¬» ª³¯° ²®¢ [50, 51]. �¥±®¬­¥­-­®, ·²® ¤ «¼­¥©¸¥¥ ° §¢¨²¨¥ ¯°¥¤«®¦¥­­®£® ¬¥²®¤ ²°¥¡³¥² ³·¥²  ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨µ ½´´¥ª²®¢. �¨¦¥ ¡³¤¥²¯°¥¤±² ¢«¥­ ®¤¨­ ¨§ ¢ °¨ ­²®¢ ² ª®£® ° §¢¨²¨¿.3. �°®¡«¥¬» ®¯¨± ­¨¿ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£®±®±²®¿­¨¿ ¢ ±¨±²¥¬ µ ± ±¨«¼­»¬¨ ½«¥ª²°®­-­»¬¨ ª®°°¥«¿¶¨¿¬¨. �¡¹¥¯°¨­¿²®© ª®­¶¥¯¶¨¨¬¥µ ­¨§¬  ´®°¬¨°®¢ ­¨¿ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ±®±²®¿-­¨¿ ¢ ª³¯° ² µ ­  ±¥£®¤­¿¸­¨© ¤¥­¼ ­¥ ±´®°¬¨°®-¢ ­®. �°®¡«¥¬  § ª«¾· ¥²±¿ ¢ ²®¬, ·²® ² ª ¿ ª®­-¶¥¯¶¨¿ ¤®«¦­  ®¡º¿±­¿²¼ ­¥ ²®«¼ª® ¢»±®ª¨¥ ²¥¬¯¥-° ²³°» ¯¥°¥µ®¤ , ­® ¨ ¶¥«³¾ ±®¢®ª³¯­®±²¼ ­¥®¡»·-­»µ ±¢®©±²¢ ¤ ­­»µ ±®¥¤¨­¥­¨©. � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿ ®¡-° §®¢ ­¨¥ ¨§«®¬®¢ ¢ ¤¨±¯¥°±¨¨, ­ ¡«¾¤ ¥¬®© ¬¥²®-¤®¬ ´®²®½¬¨±±¨®­­®© ±¯¥ª²°®±ª®¯¨¨ ± ³£«®¢»¬ ° §-°¥¸¥­¨¥¬ [19], ¢®§¡³¦¤¥­¨¿ ¢ ±¯¥ª²° µ, ¯®«³·¥­­»µ± ¯®¬®¹¼¾ ­¥³¯°³£®£® ° ±±¥¿­¨¿ ­¥©²°®­®¢ ¨ °¥­²£¥-­®¢±ª®£® ° ±±¥¿­¨¿ [52{54], ®±®¡¥­­®±²¨ ²³­­¥«¼­»µ½ª±¯¥°¨¬¥­²®¢ [55, 56] ¤®¯³±ª ¾² ¨­²¥°¯°¥² ¶¨¾ ¢° ¬ª µ  «¼²¥°­ ²¨¢­»µ ±¶¥­ °¨¥¢ ±¯ °¨¢ ­¨¿, ².¥.§  ±·¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ½«¥ª²°®­®¢ ª ª ±® ±¯¨­®¢»-¬¨ ¢®§¡³¦¤¥­¨¿¬¨, ² ª ¨ ± ´®­®­ ¬¨. � ° ¡®²¥ [57] ±6 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



386 �.�.�­¥©¤¥°, �. �.�¢·¨­­¨ª®¢, �.�.�®°¸³­®¢, �. �. �¨ª®« ¥¢¯®¬®¹¼¾ ¬¥²®¤  ­¥° ¢­®¢¥±­®© ®¯²¨·¥±ª®© ±¯¥ª²°®-±ª®¯¨¨ ± ´¥¬²®±¥ª³­¤­»¬ ° §°¥¸¥­¨¥¬ ¡»«® ¯°®¢¥-¤¥­® ° §¤¥«¥­¨¥ ´®­®­­®£® ¨ ½«¥ª²°®­­®£® ¢ª« ¤®¢ ¢´³­ª¶¨¾ � (
), ®¯¨±»¢ ¾¹³¾ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ´¥°-¬¨¥¢±ª¨µ ª¢ §¨· ±²¨¶ ± ¡®§®­­»¬¨ ¢®§¡³¦¤¥­¨¿¬¨.�»·¨±«¥­¨¥ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ª®­±² ­² ±¢¿§¨ ¯®ª -§ «®, ·²® ´®­®­­»© ¢ª« ¤ ¢±¥£® ¢ ¤¢  ° §  ¬¥­¼¸¥½«¥ª²°®­­®£® ¨ ¯®²®¬³ ­¥ ¬®¦¥² ±·¨² ²¼±¿ ¯°¥­¥¡°¥-¦¨¬® ¬ «»¬. � ®²±³²±²¢¨¥ ¿¢­® ¤®¬¨­¨°³¾¹¥£® ¬¥-µ ­¨§¬  ±¯ °¨¢ ­¨¿ ®¯¨± ­¨¥ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ±®-±²®¿­¨¿ ª³¯° ²®¢ ­¥®¡µ®¤¨¬® ¯°®¢®¤¨²¼ ¢ ° ¬ª µ± ¬®±®£« ±®¢ ­­®© ²¥®°¨¨, ³·¨²»¢ ¾¹¥© ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¿ ½«¥ª²°®­®¢ ± ° §«¨·­»¬¨ ¡®§®­­»¬¨ ¢®§¡³¦-¤¥­¨¿¬¨, ª ª ½«¥ª²°®­­»¬¨, ² ª ¨ ´®­®­­»¬¨. � -° ª²¥°­»¥ ¢°¥¬¥­  ½²¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ° §«¨·­».�®½²®¬³ ¢ ¯®«­®© °¥ «¨±²¨·­®© ª °²¨­¥ ­¥®¡µ®¤¨-¬® ³·¨²»¢ ²¼ ¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¥ ½´´¥ª²» § ¯ §¤»¢ ­¨¿(±¬., ­ ¯°¨¬¥°, ° ¡®²³ [58]). � ®¡¹¥¬ ±«³· ¥ ½²®®·¥­¼ ±«®¦­ ¿ § ¤ · . �¥ ±² °²®¢®© ²®·ª®© ¿¢«¿¥²±¿²¥®°¨¿ ±°¥¤­¥£® ¯®«¿, ±´®°¬³«¨°®¢ ­­ ¿ ¢ °¥¦¨¬¥±¨«¼­»µ ½«¥ª²°®­­»µ ª®°°¥«¿¶¨©. �¨¦¥ ¬» ª° ²-ª® ¯°¥¤±² ¢¨¬ ­¥ª®²®°»¥ °¥§³«¼² ²», ¯®«³·¥­­»¥ ¢¬®¤¥«¨ (1) ± ³·¥²®¬ ½«¥ª²°®­-´®­®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¿.�¤¨­ ¨§ ª«¾·¥¢»µ ¢®¯°®±®¢ ´¨§¨ª¨ ¢»±®ª®²¥¬¯¥-° ²³°­»µ ±¢¥°µ¯°®¢®¤­¨ª®¢ ±¢¿§ ­ ± ¨±±«¥¤®¢ ­¨¥¬²¥¬¯¥° ²³°­®£® ¨§®²®¯¨·¥±ª®£® ½´´¥ª²  (��). �²®²½´´¥ª² § ª«¾· ¥²±¿ ¢ ±¨«¼­® ­¥¬®­®²®­­®¬ ¯®¢¥¤¥-­¨¨ ¯®ª § ²¥«¿ �� � (x) ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬ [59]. � ²®·-ª¥ ®¯²¨¬ «¼­®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ ¢¥«¨·¨­  � (x) ¬¨­¨-¬ «¼­  ¨ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ­  ¯®°¿¤®ª ¬¥­¼¸¥ ¢¥«¨·¨­»1/2, ¯°¥¤±ª § ­­®© ¢ ²¥®°¨¨ ��� ¤«¿ ­®°¬ «¼­»µ¬¥² ««®¢. �  £° ­¨¶ µ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ±®±²®¿­¨¿� (x) ¤®±²¨£ ¥² ±¢®¨µ «®ª «¼­»µ ¬ ª±¨¬³¬®¢. �°¨½²®¬ ¢ ±« ¡® ¤®¯¨°®¢ ­­®¬ ®¡° §¶¥ ¢¥«¨·¨­  ¯®ª § -²¥«¿ �� §­ ·¨²¥«¼­® ¡®«¼¸¥ 1/2. � ª®¥ ¯®¢¥¤¥­¨¥²° ª²®¢ «®±¼ ­¥ª®²®°»¬¨  ¢²®° ¬¨ ª ª ¤®ª § ²¥«¼-±²¢® ¬ «®±²¨ ½«¥ª²°®­-´®­®­­®£® ¢ª« ¤  ¢ ¢¥«¨·¨­³±¯ °¨¢ ¾¹¥£® ¯®²¥­¶¨ « . �¤­ ª® ° ±±¬ ²°¨¢ ¿ ²¥-®°¨¾ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ²¨¯  ��� ± ³·¥²®¬ ª®­ª³-°¨°³¾¹¨µ ®¡¬¥­­®£® ¨ ´®­®­­®£® ¬¥µ ­¨§¬®¢ ±¯ -°¨¢ ­¨¿, ¬» ¯®ª § «¨, ·²® ¢¨¤ ª®­¶¥­²° ¶¨®­­®© § -¢¨±¨¬®±²¨ ª®­±² ­²» ��, ².¥. ¯®«®¦¥­¨¿ ¬¨­¨¬³¬ ¨ ¬ ª±¨¬³¬®¢ ´³­ª¶¨¨ � (x), ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ «®£ °¨´-¬¨·¥±ª®© ®±®¡¥­­®±²¼¾ ¢ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨© ¢¡«¨-§¨ ª°¨²¨·¥±ª®© ²®·ª¨ xc1 = xopt. �°¨ ½²®¬ ®­ ­¥ ±¢¿-§ ­ ± ±®®²­®¸¥­¨¥¬ ª®­±² ­² ±¯ °¨¢ ¾¹¨µ ¢§ ¨¬®-¤¥©±²¢¨© [60], § ¢¨±¨¬®±²¼ ª®²®°»µ ®² ¤®¯¨°®¢ ­¨¿­¥ ¨¬¥¥² ±¨«¼­»µ ®±®¡¥­­®±²¥© [61]. � ¬¥²¨¬, ·²®¬» ­¥ ®¡±³¦¤ ¥¬ ­¥±¨¬¬¥²°¨·­»© °®±² ¯®ª § ²¥«¿�� ¯°¨ ¤¢¨¦¥­¨¨ ª £° ­¨¶ ¬ ®¡« ±²¨ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¨-¬®±²¨. �®-¯¥°¢»µ, ­ ¸ ¯®¤µ®¤ ±² °²³¥² ±  ²®¬­®£®

¯°¥¤¥«  ¨ ¯®²®¬³ ¢ §®­­®¬ ¯°¥¤¥«¥, ².¥. ¤«¿ ±¨«¼­®¤®¯¨°®¢ ­­®£® ®¡° §¶ , ¯¥°¥®¶¥­¨¢ ¥² ¢ª« ¤ ¢ ±®¡-±²¢¥­­³¾ ½­¥°£¨¾. �®-¢²®°»µ, ¬» ­¥ ³·¨²»¢ ¥¬¢®§¬®¦­³¾ ¯°¨¬¥±¼ ª ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥¬³ ¯ ° ¬¥²-°³ ¯®°¿¤ª  ª®¬¯®­¥­²» dx2�y2-²¨¯  ± s-±¨¬¬¥²°¨¥©¢ ®¡« ±²¨ ±« ¡®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ [62{64], £¤¥ °¥ «¼­»¥±®¥¤¨­¥­¨¿ ¨±¯»²»¢ ¾² ¯¥°¥µ®¤ ¨§ ²¥²° £®­ «¼­®©´ §» ¢ ®°²®°®¬¡¨·¥±ª³¾. �°®¬¥ ²®£®, ¬» ­¥ ¯°¨-­¨¬ ¥¬ ¢® ¢­¨¬ ­¨¥ ½´´¥ª²» § °¿¤®¢®£® ³¯®°¿¤®-·¥­¨¿, ¯°¨¢®¤¿¹¨¥ ª  ­®¬ «¨¿¬ ±¢®©±²¢ ±®¥¤¨­¥­¨¿La2�xSrxCuO4 ¯°¨ x = 1/8.� ±±¬®²°¨¬ ¤ «¥¥ ¯°®¡«¥¬³ ®¯¨± ­¨¿ ±¢¥°µ¯°®¢®-¤¨¬®±²¨ ¢ ±¨±²¥¬ µ ± ��� ¢ ° ¬ª µ ·¨±«¥­­»µ ­¥-¯¥°²³°¡ ²¨¢­»µ ª« ±²¥°­»µ ¯®¤µ®¤®¢. � ª ¯° ¢¨«®,¢»·¨±«¥­­»¥ ¯ °­»¥ ª®°°¥«¿¶¨®­­»¥ ´³­ª¶¨¨ ®ª -§»¢ ¾²±¿ ¢¥±¼¬  ¬ «». �²® ¢»§»¢ ¥² ¯°®²¨¢®°¥·¨-¢»¥ ¢»¢®¤»  ¢²®°®¢ ® ¢®§¬®¦­®±²¨ dx2�y2-±¢¥°µ¯°®-¢®¤¨¬®±²¨ ¢ °¥¦¨¬¥ ±¨«¼­»µ ª®°°¥«¿¶¨© ¢ ° ¬ª µ¬®¤¥«¨ � ¡¡ °¤  ¨«¨ t�J-¬®¤¥«¨ (±¬. ¤¨±ª³±±¨¾ ¢° ¡®²¥ [65]). � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿ ¢® ¢±¥µ ·¨±«¥­­»µ ¬¥-²®¤ µ, ² ª¨µ, ª ª ª¢ ­²®¢»© ¬¥²®¤ �®­²¥-� °«® ¨«¨²®·­ ¿ ¤¨ £®­ «¨§ ¶¨¿ ª« ±²¥° , ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ¬ £-­¨²­»µ ¬¥µ ­¨§¬®¢ ±¯ °¨¢ ­¨¿ ®£° ­¨·¥­» ª®­¥·-­»¬ ° §¬¥°®¬ ª« ±²¥° . �®½²®¬³ ¢®§­¨ª ¥² ¢®¯°®±® ²®¬, ­ ±ª®«¼ª® ¤®±²®¢¥°­» °¥§³«¼² ²», ¯®«³·¥­-­»¥ ¯°¨ ³·¥²¥ ±¯ °¨¢ ­¨¿ ²®«¼ª® ­  ¡«¨¦ ©¸¨µ ±®-±¥¤¿µ. �» ° ±±¬®²°¥«¨ ª®°°¥«¿¶¨®­­³¾ ´³­ª¶¨¾Bq = 
X�2q X ��2�q�, ®¯¨±»¢ ¾¹³¾ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥¥±¯ °¨¢ ­¨¥ µ ¡¡ °¤®¢±ª¨µ ´¥°¬¨®­®¢ ¢ t�J-¬®¤¥«¨¤«¿ ²¥®°¨¨ ²¨¯  ��� [66]. �ª § «®±¼, ·²® ª®°°¥-«¿¶¨¨ ­¥ ¿¢«¿¾²±¿ «®ª «¼­»¬¨. �­¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­»¢ ¯°®±²° ­±²¢¥ ¨ ¬¥¤«¥­­® ³¡»¢ ¾² ± ° ±±²®¿­¨¥¬.�®«³·¥­­»© ° §¬¥° ª³¯¥°®¢±ª®© ¯ °» ¡«¨§®ª ª ½ª±-¯¥°¨¬¥­² «¼­®¬³ §­ ·¥­¨¾ ª®°°¥«¿¶¨®­­®© ¤«¨­» ¢¢»±®ª®²¥¬¯¥° ²³°­»µ ±¢¥°µ¯°®¢®¤­¨ª µ: � � 30�A.�«¿ ¤¢³¬¥°­®© ª¢ ¤° ²­®© °¥¸¥²ª¨ ¬» ¯°® ­ «¨§¨-°®¢ «¨ ² ª¦¥ ¯°®¨§¢¥¤¥­¨¥ ª®°°¥«¿¶¨®­­®© ´³­ª¶¨¨jB (r)j ¨ ·¨±«  ±®±¥¤¥© zn ¢ n-© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®© ±´¥-°¥ (°¨±. 4a) ¨, ±®®²¢¥²±²¢¥­­®, ¯°®¶¥­² ª®°°¥«¿¶¨©Pn, ³·¨²»¢ ¥¬»µ ¯°¨ ®£° ­¨·¥­¨¨ n-© ª®®°¤¨­ ¶¨-®­­®© ±´¥°®© (°¨±. 4b). �®£« ±­® ° ±·¥² ¬ ¢ª« ¤ ¯¥°-¢®© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®© ±´¥°» ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ ®¯°¥¤¥«¿¾-¹¨¬ ¨ ±®±² ¢«¿¥² ­¥ ¡®«¥¥ 20% ®² ±³¬¬ °­®£®. �²¨°¥§³«¼² ²» ¯®ª §»¢ ¾², ·²® ·¨±«¥­­»¥ ° ±·¥²» ¤«¿¬ «»µ ª« ±²¥°®¢ ±¨«¼­® ­¥¤®®¶¥­¨¢ ¾² ¢»¨£°»¸ ¢½­¥°£¨¨ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥© ´ §» ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ­®°-¬ «¼­®©.� § ª«¾·¥­¨¥ ¯³­ª²  ¯°¨¢¥¤¥¬ ¯°¨¬¥°, ¤¥¬®­±²-°¨°³¾¹¨© ª®­ª³°¥­¶¨¾ ° §«¨·­»µ ®¡¬¥­­»µ ¬¥µ -­¨§¬®¢ ±¯ °¨¢ ­¨¿ ¢ ª³¯° ² µ. � ª ¨§¢¥±²­®, ¶¥-«»© °¿¤ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»µ ­ ¡«¾¤¥­¨© ¢ ª³¯° ² µ­¥ ¯®¤¤ ¥²±¿ ®¡º¿±­¥­¨¾ ¢ ° ¬ª µ ®¡»·­®£® £¥©§¥­-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¨ ±¢®©±²¢  ����-ª³¯° ²®¢ : : : 387

�¨±. 4. �®°°¥«¿¶¨®­­ ¿ ´³­ª¶¨¿ (a) ¨ ¯°®¶¥­² ³·¨²»¢ ¥¬»µ ª®°°¥«¿¶¨© (b) ¤«¿ n-© ª®®°¤¨­ ¶¨®­­®© ±´¥°» [66]¡¥°£®¢±ª®£® £ ¬¨«¼²®­¨ ­ . � ¡«¾¤ ¥¬ ¿  ­®¬ «¼-­ ¿ ±²°³ª²³°  ±¯¥ª²°®¢ ±¯¨­®¢»µ ¢®§¡³¦¤¥­¨© ¬®-¦¥² ¡»²¼ ®¯¨± ­  ²®«¼ª® ± ³·¥²®¬ ¯°®¶¥±±®¢ ·¥²»-°¥µ±¯¨­®¢®£® ª®«¼¶¥¢®£® ®¡¬¥­  [67{71]. �®£« ±­®³ª § ­­»¬ ° ¡®² ¬ ¢¥«¨·¨­  ª®«¼¶¥¢®£® ®¡¬¥­  Jc ¢CuO2-¯«®±ª®±²¨ ¢±¥£® ¢ 3{5 ° § ¬¥­¼¸¥ £¥©§¥­¡¥°£®¢-±ª®£® J . �®½²®¬³ ¢®§­¨ª ¥² ¢®¯°®± ® ²®¬, ­ ±ª®«¼ª®±³¹¥±²¢¥­­® ¥£® ¢«¨¿­¨¥ ­  ª³¯¥°®¢±ª®¥ ±¯ °¨¢ ­¨¥§  ±·¥² ¬ £­¨²­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨©. �» ¯®ª § «¨ [7],·²® ¢ ²¥®°¨¨ ²¨¯  ��� ³° ¢­¥­¨¥ ­  ²¥¬¯¥° ²³°³±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ¯¥°¥µ®¤  ¤«¿ £ ¬¨«¼²®­¨ ­  (1) ±³·¥²®¬ ª®«¼¶¥¢®£® ®¡¬¥­  ¬®¦­® ¯°¥¤±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨-¤¥,  ­ «®£¨·­®¬ ³° ¢­¥­¨¾ ­  Tc ¢ t�J-¬®¤¥«¨:1 = ~J 1N Xp (cos px � cos py)2�p tanh �p2kBTc : (3)�¤¥±¼ �p { ¤¨±¯¥°±¨¿ ª¢ §¨· ±²¨¶ ¢ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿-¹¥© ´ §¥, kB { ¯®±²®¿­­ ¿ �®«¼¶¬ ­ . �»¤¥«¨¬¢ ¯¥°¥­®°¬¨°®¢ ­­®© ª®­±² ­²¥ ±¢¿§¨ ¢ª« ¤» £¥©-§¥­¡¥°£®¢±ª®£® ®¡¬¥­ , ²°¥µ¶¥­²°®¢»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢ ¨ª®«¼¶¥¢®£® ®¡¬¥­  ®²¤¥«¼­»¬¨ ±« £ ¥¬»¬¨: ~J == �1� 1+x2 + C01 JcJ � J . �ª §»¢ ¥²±¿, ·²® ª®«¼¶¥¢®©®¡¬¥­, ² ª ¦¥ ª ª ¨ ²°¥µ¶¥­²°®¢»¥ ª®°°¥«¨°®¢ ­-­»¥ ¯¥°¥±ª®ª¨ [6], ¯®¤ ¢«¿¥² ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥¥ ±¯ °¨-¢ ­¨¥, ¨­¤³¶¨°®¢ ­­®¥ �¥©§¥­¡¥°£®¢±ª¨¬ ®¡¬¥­®¬.�²® ±² ­®¢¨²±¿ ®·¥¢¨¤­»¬, ¥±«¨ § ¬¥²¨²¼, ·²®  ­²¨-´¥°°®¬ £­¨²­»© ±¯¨­®¢»© ª®°°¥«¿²®° C01 ¤«¿ ¡«¨-¦ ©¸¨µ ±®±¥¤¥© ¨¬¥¥² §­ ª ¬¨­³±. �®²¿ ¢ª« ¤ ª®«¼-

¶¥¢®£® ®¡¬¥­  ¢ ª®­±² ­²³ ±¢¿§¨ §­ ·¨²¥«¼­® ¬¥­¼¸¥£¥©§¥­¡¥°£®¢±ª®£®, ¯°¨ ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®¬ ¯®±²°®¥-­¨¨ ²¥®°¨¨,   ¨¬¥­­® ¯°¨ ³·¥²¥ ²°¥µ¶¥­²°®¢»µ ¯¥°¥-±ª®ª®¢, ­  ¯®°¿¤®ª ¯®­¨¦ ¾¹¨µ ª°¨²¨·¥±ª³¾ ²¥¬-¯¥° ²³°³, ¥£® ®²­®±¨²¥«¼­ ¿ °®«¼ ¢®§° ±² ¥². �«¿µ ° ª²¥°­»µ §­ ·¥­¨© ¯ ° ¬¥²°®¢ ±¨±²¥¬» LSCO [9]ª°¨²¨·¥±ª ¿ ²¥¬¯¥° ²³°  ¢ t�J��Jc-¬®¤¥«¨ ³¬¥­¼-¸ ¥²±¿ ­  25�30% ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± t�J�-¬®¤¥«¼¾.� ¯®¬­¨¬, ·²® ¥¹¥ ®¤­¨¬ ¬¥µ ­¨§¬®¬, ª®¬¯¥­±¨-°³¾¹¨¬ £¥©§¥­¡¥°£®¢±ª¨© ®¡¬¥­­»© ¢ª« ¤ ¢ ª³¯¥-°®¢±ª®¥ ±¯ °¨¢ ­¨¥, ¿¢«¿¥²±¿ ±« ¡®½ª° ­¨°®¢ ­­®¥¢ ª³¯° ² µ ¬¥¦³§¥«¼­®¥ ª³«®­®¢±ª®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²-¢¨¥ [72, 73]. �²® ¤¥¬®­±²°¨°³¥², ­ ±ª®«¼ª® ­¥²°¨-¢¨ «¥­ ¢®¯°®± ® ±®®²­®¸¥­¨¨ ° §«¨·­»µ ¬¥µ ­¨§¬®¢±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥£® ±¯ °¨¢ ­¨¿ ¢ °¥ «¼­»µ ±®¥¤¨­¥-­¨¿µ.4. �« ±²¥°­ ¿ ²¥®°¨¿ ¢®§¬³¹¥­¨¿ ¢ ¯°¥¤-±² ¢«¥­¨¨ ®¯¥° ²®°®¢ � ¡¡ °¤ . �°¨¢¥¤¥­­»¥¢»¸¥ °¥§³«¼² ²» ¯®«³·¥­» ¢ ®¡®¡¹¥­­®¬ ¯°¨¡«¨-¦¥­¨¨ � °²°¨{�®ª . �£® £« ¢­»© ­¥¤®±² ²®ª, ª ª³¦¥ ®²¬¥· «®±¼, § ª«¾· ¥²±¿ ¢ ®²±³²±²¢¨¨ ¤¨­ ¬¨-·¥±ª¨µ ª®°°¥«¿¶¨©. �¤¨­ ¨§ ¢®§¬®¦­»µ ¢ °¨ ­²®¢° §¢¨²¨¿ ²¥®°¨¨ { ª« ±²¥°­ ¿ ²¥®°¨¿ ¢®§¬³¹¥­¨©[74, 75], ¤®±² ²®·­® ¤ ¢­® ¯°¥¤«®¦¥­­ ¿ ¤«¿ ¨±±«¥-¤®¢ ­¨¿ ����-ª³¯° ²®¢ [76{78]. � ª ¦¤»¬ £®¤®¬¯®¿¢«¿¥²±¿ ¢±¥ ¡®«¼¸¥ ° ¡®², ¢ ª®²®°»µ ¤«¿ ¨±±«¥-¤®¢ ­¨¿ ±¨±²¥¬ ± ±¨«¼­»¬¨ ½«¥ª²°®­­»¬¨ ª®°°¥«¿-¶¨¿¬¨ ¯°¨¬¥­¿¥²±¿ ª« ±²¥°­»© ¯®¤µ®¤ [49]. �²® ±¢¿-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012 6�



388 �.�.�­¥©¤¥°, �. �.�¢·¨­­¨ª®¢, �.�.�®°¸³­®¢, �. �. �¨ª®« ¥¢§ ­® ± ®±­®¢­»¬ ¤®±²®¨­±²¢®¬ ¤ ­­®£® ¬¥²®¤  { ­¥¯®-±°¥¤±²¢¥­­»¬ ³·¥²®¬ ��� ¨ ¡«¨¦­¥£® ¯®°¿¤ª , ·²®¨£° ¥² ±³¹¥±²¢¥­­³¾ °®«¼ ¯°¨ ®¯¨± ­¨¨ ­¨§ª®° §-¬¥°­»µ ¬ £­¨²­»µ ±¨±²¥¬.�²«¨·¨²¥«¼­®© ®±®¡¥­­®±²¼¾ ¯°¥¤« £ ¥¬®£® ¯®¤-µ®¤  ¿¢«¿¥²±¿ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ¯°¥¤±² ¢«¥­¨¿ � -®¯¥° -²®°®¢ � ¡¡ °¤ . �²® ¯®§¢®«¿¥² ³¯°®±²¨²¼ °¥ «¨§ -¶¨¾ ¬¥²®¤  ¨, £« ¢­®¥, ¢¢¥±²¨ ¢¥«¨·¨­³, ª®­²°®«¨-°³¾¹³¾ ®¸¨¡ª³ ¢»·¨±«¥­¨©, ·²® ±³¹¥±²¢¥­­® ±®-ª° ¹ ¥² ¢°¥¬¿ ° ±·¥²®¢ [79]. �  ¯¥°¢®¬ ½² ¯¥ § -¤ ·¨ ¢»¯®«­¿¥²±¿ ²®·­ ¿ ¤¨ £®­ «¨§ ¶¨¿ ª« ±²¥° (±²°³ª²³°­®£® ½«¥¬¥­²  ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨), ¢»¡®° ª®²®-°®£® ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ¢®§¬®¦­®±²¼¾ ¯®ª°»²¼ ¨±µ®¤­³¾°¥¸¥²ª³. � «¥¥ ¯°®¨§¢®¤¨²±¿ ³·¥² ¬¥¦ª« ±²¥°­®£®¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¯® ²¥®°¨¨ ¢®§¬³¹¥­¨©. � ±±¬®²°¨¬£ ¬¨«¼²®­¨ ­ ¤¢³¬¥°­®© ®¤­®§®­­®© ¬®¤¥«¨ � ¡¡ °-¤ :H =Xi� �("� �)ni� + U2 ni�ni���� Xi 6=j;� tijayi�aj� :(4)�¤¥±¼ ayi� ¨ ai� { ®¯¥° ²®°» °®¦¤¥­¨¿ ¨ ³­¨·²®¦¥­¨¿½«¥ª²°®­  ±® ±¯¨­®¬ � ­  ³§«¥ i, ni� = ayi�ai� { ®¯¥° -²®° ·¨±«  ½«¥ª²°®­®¢ ±® ±¯¨­®¬ � (�� = ��), " { ½­¥°-£¨¿ ½«¥ª²°®­  ­  ³§«¥, � { µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®²¥­¶¨ «,tij { ¨­²¥£° « ¯¥°¥±ª®ª  ± ³§«  j ­  ³§¥« i, U { ¯ ° -¬¥²° ª³«®­®¢±ª®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ­  ³§«¥. �° ¢­¥-­¨¥ (4) § ¯¨± ­® ¤«¿ ª¢ ¤° ²­®© °¥¸¥²ª¨, ±²°³ª²³°-­»¬ ½«¥¬¥­²®¬ ª®²®°®© ¿¢«¿¥²±¿ ®¤¨­ ³§¥«. � ½²®©¦¥ °¥¸¥²ª¥ ¬®¦­® ®¯°¥¤¥«¨²¼ ¤°³£®© ±²°³ª²³°­»©½«¥¬¥­². �»¡¥°¥¬ ¥£® ¢ ¢¨¤¥ ª¢ ¤° ²­®£® ª« ±²¥° 2�2. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¬» ¯®«³· ¥¬ ¢®§¬®¦­®±²¼ ®¯¨-±»¢ ²¼ ¨±µ®¤­³¾ °¥¸¥²ª³ ­  ¿§»ª¥ ­®¢®© °¥¸¥²ª¨± ¡ §¨±®¬ (±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨). �¥°¥£°³¯¯¨°³¥¬ ±« £ ¥-¬»¥ ¢ £ ¬¨«¼²®­¨ ­¥ (4) ² ª, ·²®¡» ®²¤¥«¨²¼ ¢­³²-°¨ª« ±²¥°­»¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ®² ¬¥¦ª« ±²¥°­»µ:H =Xf Hc0(f) +Xf 6=gHc1(f; g); (5)£¤¥ f; g { ª« ±²¥°­»¥ ¨­¤¥ª±». �±«¨ ¬» ®¯¨±»¢ ¥¬½«¥ª²°®­­³¾ ±²°³ª²³°³ £ ¬¨«¼²®­¨ ­®¬ (4), � -®¯¥-° ²®°» � ¡¡ °¤  ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ­  ®¤­®³§¥«¼­»µ ±®¡-±²¢¥­­»µ ±®±²®¿­¨¿µ. �¡®¡¹ ¿ ¤ ­­³¾ ¯°®¶¥¤³°³ ­ ±«³· © ­ ¸¥© ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨, ®¯°¥¤¥«¨¬ � -®¯¥° ²®-°» ­  ª« ±²¥°­»µ ±®¡±²¢¥­­»µ ±®±²®¿­¨¿µ. �«¿ ½²®-£® ¬¥²®¤®¬ ²®·­®© ¤¨ £®­ «¨§ ¶¨¨ ¯®«³·¨¬ ¯®«­»©­ ¡®° ±®¡±²¢¥­­»µ ±®±²®¿­¨© ¨ ±®¡±²¢¥­­»µ ¢¥ª²®-°®¢ £ ¬¨«¼²®­¨ ­  Hc0(f). � °¥§³«¼² ²¥ ¤«¿ ®¯¥° ²®-°  ³­¨·²®¦¥­¨¿ ½«¥ª²°®­  ­  ³§«¥ i, ¯°¨­ ¤«¥¦ ¹¥¬

ª« ±²¥°³ f, ¯®«³· ¥¬ ±«¥¤³¾¹¥¥ ° §«®¦¥­¨¥ ¯® ª« ±-²¥°­»¬ � -®¯¥° ²®° ¬:afi� =X� 
i�(�)X�f ; 
i�(�) = hnjai� jmi: (6)�»° ¦¥­¨¥ (6) ¯®ª §»¢ ¥², ·²® ½«¥ª²°®­ ¬®¦­®¯°¥¤±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨¤¥ ±³¯¥°¯®§¨¶¨¨ ­¥ª®²®°»µ ª¢ §¨-· ±²¨¶ { µ ¡¡ °¤®¢±ª¨µ ´¥°¬¨®­®¢ X�f , ª ¦¤ ¿ ¨§ª®²®°»µ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ¢®§¡³¦¤¥­¨¾ ¨§ ¬­®£®½«¥ª-²°®­­®£® ­ · «¼­®£® ±®±²®¿­¨¿ jmi ¢ ¬­®£®½«¥ª²°®­-­®¥ ª®­¥·­®¥ ±®±²®¿­¨¥ jni. �®«¥¥ ¯®¤°®¡­® ½²  ¯°®-¶¥¤³°  ®¯¨± ­  ¢ ° ¡®²¥ [79]. �¤¥±¼ ¨±¯®«¼§®¢ ­»±«¥¤³¾¹¨¥ ®¡®§­ ·¥­¨¿ ¤«¿ � -®¯¥° ²®°®¢: X�f �� Xnmf = jnihmj; £¤¥ � = � (n;m), n ¨ m { ª®­¥·-­®¥ ¨ ­ · «¼­®¥ ±®±²®¿­¨¿ ª« ±²¥°  ±®®²¢¥²±²¢¥­­®,f { ª« ±²¥°­»© ¨­¤¥ª±. �®¤°®¡­®¥ ®¯¨± ­¨¥ ±¢®©±²¢X -®¯¥° ²®°®¢ ¬®¦­® ­ ©²¨ ¢ [80{83].�±¯®«¼§³¿ ° §«®¦¥­¨¥ (6), £ ¬¨«¼²®­¨ ­ (4) ¬®¦-­® § ¯¨± ²¼ ¢ ±«¥¤³¾¹¥¬ ¢¨¤¥:H =Xfn "nXnnf +Xf 6=gX�� t��fgXy�f X�g ; (7)£¤¥ "n { ½­¥°£¨¿ ª« ±²¥°  ¢ ±®±²®¿­¨¨ n, t��fg { ¬¥¦-ª« ±²¥°­»¥ ¨­²¥£° «» ¯¥°¥±ª®ª . �²®¡» ¯®«³·¨²¼§ ¢¨±¨¬®±²¼ ®² ¢®«­®¢®£® ¢¥ª²®° , ­¥®¡µ®¤¨¬® ¯¥-°¥©²¨ ®² ¯°¿¬®£® ¯°®±²° ­±²¢  ª ®¡° ²­®¬³. �¤ «¼­¥©¸¨µ ° ±·¥² µ ­ ± ¡³¤¥² ¨­²¥°¥±®¢ ²¼ ²®«¼-ª® ¬¥¦ª« ±²¥°­®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¢ £ ¬¨«¼²®­¨ ­¥(7). �·¨²»¢ ¿ ®¤­®°®¤­®±²¼ °¥¸¥²ª¨, ¤ ­­®¥ ¢§ ¨-¬®¤¥©±²¢¨¥ ¬®¦­® § ¯¨± ²¼ ª ªH1 =X~k X�� T��(~k)Xy�~k X�~k ; (8)£¤¥ ~k { ¢®«­®¢®© ¢¥ª²®°, ¯°¨­¨¬ ¾¹¨© §­ ·¥­¨¿ ¢°¥¤³¶¨°®¢ ­­®© §®­¥ �°¨««¾½­ . �®¤°®¡­® ¯°®¶¥¤³-°  ´®°¬¨°®¢ ­¨¿ ª« ±²¥°­®© °¥¸¥²ª¨ ®¯¨± ­  ¢ ° -¡®²¥ [84].�³¤¥¬ ¨±ª ²¼ °¥¸¥­¨¥ ¤«¿ ´³­ª¶¨¨ �°¨­ D��(~k; !) = DDX�~k jXy�~k EE! ¢ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¨ \� ¡-¡ °¤-I". � ¬ ²°¨·­®¬ ¢¨¤¥ ³° ¢­¥­¨¥ ­  ´³­ª¶¨¾�°¨­  ¨¬¥¥² ¢¨¤D�1 �~k; !� = �D0 (!)��1 � T �~k� ; (9)£¤¥ D0�� (!) = F (�)! � 
 (�)��� ; (10)
 (�) = "m (N + 1)� "n (N)� �; (11)�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¨ ±¢®©±²¢  ����-ª³¯° ²®¢ : : : 389F (�) � F (n;m) = hXnni+ hXmmi: (12)�¤¥±¼ D0 (!) { «®ª «¼­ ¿ (².¥. ª« ±²¥°­ ¿) ´³­ª¶¨¿�°¨­ , F (�) {´ ª²®° § ¯®«­¥­¨¿, � { µ¨¬¨·¥±ª¨© ¯®-²¥­¶¨ «, N { ·¨±«® ½«¥ª²°®­®¢ ¢ ª« ±²¥°¥. �«¿ ¨±±«¥-¤®¢ ­¨¿ ½«¥ª²°®­­»µ ±¢®©±²¢ ­ ¬ ­¥®¡µ®¤¨¬® ° ±-±·¨² ²¼ ®¤­®· ±²¨·­³¾ ´³­ª¶¨¾ �°¨­ , G�(k; !) == DDak�jayk�EE!, ®¯°¥¤¥«¥­­³¾ ­  ¨±µ®¤­®© °¥¸¥²-ª¥. �»·¨±«¨¢ ´³­ª¶¨¾ �°¨­  ¢ � -¯°¥¤±² ¢«¥­¨¨,®¯°¥¤¥«¥­­³¾ ­  ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¥, ¨§ ³° ¢­¥­¨¿ (9), ­¥­ °³¸ ¿ ²° ­±«¿¶¨®­­®© ±¨¬¬¥²°¨¨, ¬®¦­® ®¯°¥¤¥-«¨²¼ ®¤­®· ±²¨·­³¾ ´³­ª¶¨¾ �°¨­  ª ª [75, 79]G�(k; !) = 1Nc X�;� NcXi;j=1 
i�(�)
�j�(�)��D�� (k; !) e�ik(ri�rj); (13)£¤¥ Nc { ·¨±«® ³§«®¢ ¢ ª« ±²¥°¥ (¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥Nc = 4), k { ¢®«­®¢®© ¢¥ª²®°, ®¯°¥¤¥«¥­­»© ¢ ¨±-µ®¤­®© §®­¥ �°¨««¾½­ , i ¨ j { ¨­¤¥ª±» ¢­³²°¨ª« ±-²¥°­»µ ³§«®¢. �¤¥±¼ ³·²¥­®, ·²® ´³­ª¶¨¿ �°¨­ D��(~k; !) ¿¢«¿¥²±¿ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ´³­ª¶¨¥© ¢ ®¡° ²-­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨ ¨ ¢®«­®¢®© ¢¥ª²®° k¬®¦­® ¯°¥¤±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨¤¥ k = K+ ~k, £¤¥ K { ¢¥ª²®°²° ­±«¿¶¨¨ ®¡° ²­®© ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨. �²® ¯®§¢®«¿¥²§ ¯¨± ²¼ ° ¢¥­±²¢® D��(~k; !) = D��(k; !) [49]. �²-¬¥²¨¬, ·²® ¢»·¨±«¥­¨¥ ´³­ª¶¨¨ �°¨­  G�(k; !) ¨±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥© ±¯¥ª²° «¼­®© ´³­ª¶¨¨A�(k; !) = � 1� lim�!+0 [ImG�(k; ! + i� + �)] (14)®±³¹¥±²¢«¿¥²±¿ ¢ ¨±µ®¤­®© §®­¥ �°¨««¾½­ .�°¨ ²®·­®¬ ³·¥²¥ ¢±¥µ ¢®§¬®¦­»µ ¢®§¡³¦¤¥­¨©¢ ¯°¥¤±² ¢«¥­¨¨ � -®¯¥° ²®°®¢ (6) ¢»¯®«­¿¥²±¿ ¯° -¢¨«® ±³¬¬:�hai� ; ayi�i+� =X� j
i�(�)j2 F (�) = 1: (15)� ª ¡»«® ®²¬¥·¥­® ¢»¸¥, ¢® ¢±¥µ ° ±·¥² µ, ¯°®¢¥-¤¥­­»µ ¢ ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥, ®²±«¥¦¨¢ ¥²±¿ ¢¥«¨·¨-­  f -´ ª²®° , ¢¢¥¤¥­­ ¿ ¢ [79] ¤«¿ ª®­²°®«¿ ¯®«­®£®±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥±  ´¥°¬¨¥¢±ª¨µ ª¢ §¨· ±²¨¶:Z d!A� (k; !) =X� j
i� (�)j2 F (�) � f: (16)�°¨ ²®·­®¬ ° ±·¥²¥ f = 1. �±¥ ¯°¥¤±² ¢«¥­­»¥ ­¨¦¥°¥§³«¼² ²» ¯®«³·¥­» ¯°¨ f > 0:995. �ª § «®±¼, ·²®¬®¦­® ±³¹¥±²¢¥­­® ±®ª° ²¨²¼ ·¨±«® ° ±±¬ ²°¨¢ ¥-¬»µ ³°®¢­¥© ½­¥°£¨¨ ² ª¨¬ ®¡° §®¬, ·²®¡» ®¸¨¡-ª  ¢ ¯° ¢¨«¥ ±³¬¬ ­¥ ¯°¥¢»¸ «  ®¤­®£® ¯°®¶¥­² .

�®½²®¬³ ¬» ­ §¢ «¨ ­ ¸³ ¢¥°±¨¾ ª« ±²¥°­®© ²¥-®°¨¨ ¢®§¬³¹¥­¨© ²¥®°¨¥© ± ª®­²°®«¨°³¥¬»¬ ±¯¥ª-²° «¼­»¬ ¢¥±®¬ (norm conserving cluster perturbationtheory, NC-CPT).� ±±¬®²°¨¬ ¯°®¶¥¤³°³ ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ ¢ ®¯¨± ­­®©±µ¥¬¥ ¢»·¨±«¥­¨¿ [84]. �¯°¥¤¥«¨¬ ¢¥«¨·¨­³ ¤®¯¨°®-¢ ­¨¿ x ª ª ª®­¶¥­²° ¶¨¾ ¤»°®ª ­  ª« ±²¥°¥. �®±«¥²®·­®© ¤¨ £®­ «¨§ ¶¨¨ £ ¬¨«¼²®­¨ ­  ª« ±²¥°  2�2¬» ¯®«³·¨¬ ¯®«­»© ­ ¡®° ±®¡±²¢¥­­»µ §­ ·¥­¨© ¨±®¡±²¢¥­­»µ ¢¥ª²®°®¢, ª®²®°»¥ ®¯°¥¤¥«¿² £¨«¼¡¥°-²®¢® ¯°®±²° ­±²¢®. �°¨ ¯®«®¢¨­­®¬ § ¯®«­¥­¨¨ ¨T = 0 ¯¥°¥µ®¤» ¬¥¦¤³ ®±­®¢­»¬ ±®±²®¿­¨¥¬ ¢ ¯®¤-¯°®±²° ­±²¢¥ ± N = 4 ¨ ±®±²®¿­¨¿¬¨ ¢ ¯®¤¯°®±²° ­-±²¢ µ ± N = 3 ¨ N = 5 ¨¬¥¾² ­¥­³«¥¢®© ´ ª²®°§ ¯®«­¥­¨¿ (12). �°¨ ¤»°®·­®¬ ¤®¯¨°®¢ ­¨¨ ­¥®¡µ®-¤¨¬® ³·¥±²¼ ¢®§¬®¦­®±²¼ § ±¥«¥­¨¿ ®±­®¢­®£® ±®±²®-¿­¨¿ ¢ ¯®¤¯°®±²° ­±²¢¥ ± N = 3. � °¥§³«¼² ²¥ ¯®¿¢-«¿¾²±¿ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»¥ ¯¥°¥µ®¤» ± ­¥­³«¥¢»¬ ´ ª-²®°®¬ § ¯®«­¥­¨¿. �²¬¥²¨¬, ·²® ¬» ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬²®«¼ª® ®¤­®½«¥ª²°®­­»¥ ¯¥°¥µ®¤» ± ¨§¬¥­¥­¨¥¬ ·¨±-«  · ±²¨¶ ­  1. �¡° ²¨¬ ¢­¨¬ ­¨¥ ­  ®¡®§­ ·¥­¨¿,¨±¯®«¼§³¥¬»¥ ¢ ° ¡®²¥. � ª ª ª ¢ ­ ¸¥¬ ±«³· ¥ ·¨±-«® ³§«®¢ ¢ ª« ±²¥°¥ ° ¢­® 4, ¤®¯¨°®¢ ­¨¥ ­  ª« ±²¥° x¨ ¤®¯¨°®¢ ­¨¥ ­  ³§¥« p ±¢¿§ ­» ° ¢¥­±²¢®¬ x = 4p.�¡±³¤¨¬ ®±­®¢­»¥ °¥§³«¼² ²», ¯®«³·¥­­»¥ ¢° ¬ª µ NC-CPT-²¥®°¨¨. � ±±·¨² ­­®¥ §­ ·¥­¨¥½­¥°£¨¨ ®±­®¢­®£® ±®±²®¿­¨¿ ª ª ´³­ª¶¨¨ U [84] µ®-°®¸® ±®£« ±³¥²±¿ ± °¥§³«¼² ² ¬¨, ¯®«³·¥­­»¬¨ ­¥-¯¥°²³°¡ ²¨¢­»¬¨ ¬¥²®¤ ¬¨ ¢ °¨ ¶¨®­­®£® ¨ ª¢ ­-²®¢®£® ¬¥²®¤  �®­²¥-� °«® [85, 86]. �·¥­¼ µ®°®¸¥¥±®£« ±¨¥ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ± °¥§³«¼² ² ¬¨ ° ±·¥²  ¬¥²®-¤®¬ ²®·­®© ¤¨ £®­ «¨§ ¶¨¨ ¤«¿ ª« ±²¥°  4�4 [87].�° ¢­¥­¨¥ ± ° ¡®²®© [88], ¢ ª®²®°®©  ¢²®°» ¨±¯®«¼-§®¢ «¨ ¢ °¨ ¶¨®­­³¾ ª« ±²¥°­³¾ ²¥®°¨¾ ¢®§¬³¹¥-­¨©, ¯®ª § «® µ®°®¸¥¥ ±®£« ±¨¥ ¯°¨ ¬ «»µ U ¨ ¤ «®«³·¸¨© °¥§³«¼² ² ¯°¨ ¡®«¼¸¨µ ¥£® §­ ·¥­¨¿µ.�°¨ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¨ ±¨±²¥¬ ± ��� ­¥®¡µ®¤¨¬® ®²-ª § ²¼±¿ ®² ¯°¥¤±² ¢«¥­¨¿ \¦¥±²ª®© §®­»". �§¢¥±²-­®, ·²® ¤®¯¨°®¢ ­¨¥ ² ª¨µ ±¨±²¥¬ ¯°¨¢®¤¨² ª ®¡° -§®¢ ­¨¾ ¢­³²°¨¹¥«¥¢»µ ±®±²®¿­¨© [89], ª®²®°»¥ ®¡-° §³¾²±¿ ¢ § ¯°¥¹¥­­®© §®­¥ ¨ ¬®£³² ±³¹¥±²¢¥­­®¨§¬¥­¨²¼ ¯°®¢®¤¿¹¨¥ ±¢®©±²¢  ½²¨µ ±¨±²¥¬. � ¸¨° ±·¥²» ¢ ° ¬ª µ ª« ±²¥°­®£® ¯®¤µ®¤  ± ³·¥²®¬ ¯¥-°¥±ª®ª®¢ ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ±®±¥¤¿¬¨ ¯®ª § «¨ ­ -«¨·¨¥ ² ª¨µ ¢­³²°¨¹¥«¥¢»µ ±®±²®¿­¨© [84]. �±±«¥¤®-¢ ­¨¥ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥±  ¬¥¦¤³ µ ¡-¡ °¤®¢±ª¨¬¨ §®­ ¬¨ ¨ ¢­³²°¨¹¥«¥¢»¬¨ ±®±²®¿­¨¿-¬¨ ¢»¿¢¨«® ¨­²¥°¥±­³¾ ®±®¡¥­­®±²¼. �°¨ U = 12t ¢­¨¦­¥© µ ¡¡ °¤®¢±ª®© §®­¥ ®ª § «®±¼ ­¥¤®±² ²®·­®±®±²®¿­¨© ¤«¿ § ±¥«¥­¨¿ ¢±¥µ ½«¥ª²°®­®¢ ±¨±²¥¬».�®½²®¬³ · ±²¼ ½«¥ª²°®­®¢ § ±¥«¿¥² ¢­³²°¨¹¥«¥¢»¥±®±²®¿­¨¿. � ª ¯®ª § « ° ±·¥², ·¨±«  ±®±²®¿­¨© ¢�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



390 �.�.�­¥©¤¥°, �. �.�¢·¨­­¨ª®¢, �.�.�®°¸³­®¢, �. �. �¨ª®« ¥¢§®­¥ ¢­³²°¨¹¥«¥¢»µ ±®±²®¿­¨© ¤«¿ ½²®£® ¤®±² ²®·-­®. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢ ®¡« ±²¨ ±« ¡®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿ ¨U = 12t ³°®¢¥­¼ �¥°¬¨ ¯®¯ ¤ ¥² ¢ §®­³ ¢­³²°¨¹¥«¥-¢»µ ±®±²®¿­¨©, £¤¥ ¯°®¨±µ®¤¨² ¥£® ¯¨­­¨­£ [90, 84].�«¿ ±®¯®±² ¢«¥­¨¿ ¯®«³·¥­­»µ °¥§³«¼² ²®¢ ± ±¨-²³ ¶¨¥© ¢ °¥ «¼­»µ ª³¯° ² µ ¬» ³·«¨ ¢«¨¿­¨¥ ¯¥-°¥±ª®ª®¢ ¬¥¦¤³ ­¥¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ³§« ¬¨ [84]. � ¬¥-²¨¬, ·²® ¢ ±«³· ¥ ª« ±²¥°  2�2 ¯¥°¥±ª®ª¨ ¬¥¦¤³¯¥°¢»¬¨ ¨ ¢²®°»¬¨ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ±®±¥¤¿¬¨ ³·¨²»¢ -¾²±¿ ³¦¥ ¯°¨ ° ±·¥²¥ ±®¡±²¢¥­­»µ ±®±²®¿­¨© ª« ±-²¥° . �·¥² ¦¥ ¯¥°¥±ª®ª®¢ ¬¥¦¤³ ²°¥²¼¨¬¨ ¡«¨¦ ©-¸¨¬¨ ±®±¥¤¿¬¨ ¯°®¨±µ®¤¨² ²®«¼ª® ¢ ¬¥¦ª« ±²¥°­®¬¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¨. � ±·¥²», ¯°®¢¥¤¥­­»¥ ± ¯ ° ¬¥²-° ¬¨ [12], ¯®ª § «¨ ­ «¨·¨¥ ¯±¥¢¤®¹¥«¥¢»µ ±®±²®¿-­¨© ¨ ­¥®¤­®°®¤­®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥-±  ª¢ §¨· ±²¨¶ ¯® ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ [91]. �­ «¨§±¥°¨¨ ª¢ ­²®¢»µ ´ §®¢»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬¯°®¤¥¬®­±²°¨°®¢ «, ·²® ¢ ³±«®¢¨¿µ ½ª±¯¥°¨¬¥­²  ¯®-¤®¡­»¥ ¨§¬¥­¥­¨¿ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¬®¦­® ­ -¡«¾¤ ²¼ ²®«¼ª® ¯°¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥¬ ¢»±®ª®¬ ° §-°¥¸¥­¨¨. � ­ ¸¨µ ° ±·¥² µ °®«¼ ¢¥«¨·¨­», ®¯°¥¤¥-«¿¾¹¥© ½­¥°£¥²¨·¥±ª®¥ ° §°¥¸¥­¨¥, ¨£° ¥² ¯®«³¸¨-°¨­  «®°¥­¶¨ ­  �.�«¥¤³¥² ®²¬¥²¨²¼, ·²® ´³­ª¶¨¿ �°¨­  ¨¬¥¥² ­¥²®«¼ª® ¯®«¾± , ­® ¨ ­³«¨. �²® ¡»«® ¯®ª § ­® ¬¥²®-¤®¬ ª« ±²¥°­®© ²¥®°¨¨ ¤¨­ ¬¨·¥±ª®£® ±°¥¤­¥£® ¯®-«¿ CDMFT+ED ¢ ° ¡®² µ [46, 92]. � ­ ¸¥¬ ° ±·¥-²¥ ¬» ² ª¦¥ ¯®«³· ¥¬ ±²°³ª²³°³ ¯®«¾±®¢ ¨ ­³«¥©(°¨±. 5a, d, g), ª ·¥±²¢¥­­® ±®¢¯ ¤ ¾¹³¾ ± °¥§³«¼² -² ¬¨ ° ¡®²» [92]. �®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®±²¼ ²®¯®«®£¨·¥±-ª¨µ ²° ­±´®°¬ ¶¨© ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ±®®²¢¥²±²¢³-¥² °¥§³«¼² ² ¬ ¡®«¥¥ ° ­­¨µ ° ¡®² [12, 30, 27]. �¯°¨­¶¨¯¥ ª °²» ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥± A(k; "F ) ¢ ¯°¥¤¥«¥ � ! 0 ¤®«¦­» ¤ ¢ ²¼ ²³ ¦¥ ª °-²¨­³ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨, ·²® ¯®«³· ¥²±¿ ¨§  ­ «¨-§  § ª®­®¢ ¤¨±¯¥°±¨¨. �¥©±²¢¨²¥«¼­®, ±®¯®±² ¢«¥­¨¥¯¥°¢®£® ¨ ¢²®°®£® ±²®«¡¶®¢ ­  °¨±. 5 ¤ ¥² ¯®µ®¦³¾ª °²¨­³. � °²» ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥±  ¯®ª §»¢ ¾² ² ª-¦¥ ¥£® ­¥®¤­®°®¤­®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ ¢ §®­¥ �°¨««¾½-­ . �®¤®¡­»¥ ³· ±²ª¨ ± ¬ «»¬ ±¯¥ª²° «¼­»¬ ¢¥-±®¬ ¯®«³· «¨±¼ ° ­¥¥ ¢ ° ¡®²¥ [30]. �¤­ ª® °¥ «¼-­® ­ ¡«¾¤ ¥¬»¬ ±¯¥ª²° ¬ ARPES ±®®²¢¥²±²¢³¥² ­¥¢²®°®© (� = 0:01),   ²°¥²¨© ±²®«¡¥¶ (� = 0:1) ­ °¨±. 5. �®®²¢¥²±²¢³¾¹¥¥ ¢¥«¨·¨­¥ � = 0:1 ³¸¨°¥­¨¥«¨­¨© ­ ±²®«¼ª® ¢¥«¨ª®, ·²® ¬ «¥­¼ª¨© ª °¬ ­ § -¬»¢ ¥²±¿ ¢  °ª³ (°¨±. 5c),   ¢ ¯°®¬¥¦³²®·­®© ®¡« ±-²¨ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¢¬¥±²® ¤¢³µ ª®­¶¥­²°¨·¥±ª¨µ ª °-¬ ­®¢ ¢®ª°³£ ²®·ª¨ (�, �) ¯°®°¨±®¢»¢ ¥²±¿ «¨¸¼ ®¤-­   °ª  (°¨±. 5f). � ²®«¼ª® ¢ ®¡« ±²¨ ¡®«¼¸¨µ ª®­-¶¥­²° ¶¨©, ª®£¤  ¨¬¥¥²±¿ ®¤­  ¡®«¼¸ ¿ ¯®¢¥°µ­®±²¼(°¨±. 5g, h, i), ª °²¨­ , ­ ¡«¾¤ ¥¬ ¿ ¬¥²®¤®¬ ARPES,±®®²¢¥²±²¢³¥² ¨±²¨­­®© ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨. �«¥¤³-

¥² ®²¬¥²¨²¼, ·²® ­¥±¬®²°¿ ­  ª ·¥±²¢¥­­®¥ ±µ®¤±²¢®½¢®«¾¶¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ± ¤®¯¨°®¢ ­¨¥¬, ®¯¨-± ­­®© ¢ ¯°¥¤»¤³¹¥¬ ¯³­ª²¥ [12], ·¨±«¥­­»¥ §­ ·¥-­¨¿ ª°¨²¨·¥±ª¨µ ª®­¶¥­²° ¶¨© ¯¥°¥µ®¤®¢ �¨´¸¨¶ ­¥ ±®¢¯ ¤ ¾². �²¨ §­ ·¥­¨¿, ¡¥§³±«®¢­®, § ¢¨±¿² ¨®² ¢¨¤  ¬®¤¥«¨ (±¯¨­-´¥°¬¨®­­ ¿ ¬®¤¥«¼ [30], ¬®-¤¥«¼ � ¡¡ °¤  [29], t{J -¬®¤¥«¼ [12]), ¨ ®² ·¨±«¥­­»µ§­ ·¥­¨© ¯ ° ¬¥²°®¢ ¬®¤¥«¨, ¨ ®² ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®£®¯°¨¡«¨¦¥­¨¿.� «»¥ ¤»°®·­»¥ ª °¬ ­» ¢ ®¡« ±²¨ ±« ¡® ¤®¯¨-°®¢ ­­»µ ª³¯° ²®¢ ¡»«¨ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® ®¡­ °³-¦¥­» ¯°¨ ¨§¬¥°¥­¨¨ ª¢ ­²®¢»µ ®±¶¨««¿¶¨© � ­¤ ³¢ ±¨«¼­»µ ¬ £­¨²­»µ ¯®«¿µ [17]. �®, ·²® ª °¬ ­»¯°¨ ³¸¨°¥­¨¨ ° §¬»¢ ¾²±¿ ¢ ¤³£¨, ¡»«® ¢»¿¢«¥­®¬­®£¨¬¨  ¢²®° ¬¨ (±¬. [46, 13]). � ¬¨ ¯®ª § ­®,·²® ³¸¨°¥­¨¥ § ¬»¢ ¥² ª °²¨­³ ¯¥°¥µ®¤®¢ �¨´¸¨-¶  ¨ ¯°¨¢®¤¨² ª ¯« ¢­®¬³ § ° ±² ­¨¾ ¯±¥¢¤®¹¥«¨¢ ®ª°¥±²­®±²¨  ­²¨­®¤ «¼­®© ²®·ª¨ (�, 0). �«¨­ ¤³£¨, ¨§¬¥°¿¥¬ ¿ ¢ ARPES, ¬ «  ¢ ®¡« ±²¨ ¤®¯¨°®-¢ ­¨¿ p � 0:05 ¨ ¯®±²¥¯¥­­® ° ±²¥² ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬p. �®±²®¿­±²¢® ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥±  ¢¤®«¼ ¯®¢¥°µ­®±-²¨ �¥°¬¨ ¯°¨ p � 0:25 ±®®²¢¥²±²¢³¥² ®¦¨¤ ¥¬®¬³´¥°¬¨-¦¨¤ª®±²­®¬³ ¯®¢¥¤¥­¨¾.�¡®¡¹ ¿ ¯®«³·¥­­»¥ °¥§³«¼² ²», ¬®¦­® ±¤¥« ²¼±«¥¤³¾¹¨© ¢»¢®¤. �°¨ ¸¨°¨­¥ «¨­¨¨ � = 0:1t° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ ±¯¥ª²° «¼­®© ¨­²¥­±¨¢­®±²¨ ¯® §®-­¥ �°¨««¾½­ , ­ ¡«¾¤ ¥¬®¥ ¢ ARPES, ­¥ ¯®§¢®«¿¥²¤ ²¼ ¯®«­®£® ®²¢¥²  ­  ¢®¯°®± ®¡ ¨±²¨­­®© ²®¯®«®-£¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ ¢ ����-ª³¯° ² µ. �®«¼ª®³¬¥­¼¸¥­¨¥ ¸¨°¨­» «¨­¨¨ ­  ¯®°¿¤®ª ¯®§¢®«¿¥² ¯®-«³· ²¼ ¨±²¨­­³¾ ¯®¢¥°µ­®±²¼ �¥°¬¨ ¨§ ° ±¯°¥¤¥«¥-­¨¿ ±¯¥ª²° «¼­®© ¨­²¥­±¨¢­®±²¨.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ª« ±²¥°­®£® ¯®¤-µ®¤  ¤ ¦¥ ¢ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¨ \� ¡¡ °¤-I" ¤«¿ ¬¥¦ª« ±-²¥°­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¯®§¢®«¨«® ¯®«³·¨²¼ °¥§³«¼-² ²», ª®²®°»¥ ¯®«­®±²¼¾ ®²° ¦ ¾² ®±­®¢­»¥ ®±®-¡¥­­®±²¨ ±¨±²¥¬ ± ���. � ¯¥°¢³¾ ®·¥°¥¤¼ ½²® ±¢¿-§ ­® ± ²®·­»¬ ³·¥²®¬ ¡«¨¦­¥£® ¯®°¿¤ª  ¢ ±¨±²¥-¬¥. �²«¨·¨¥¬ ­ ¸¥© ª« ±²¥°­®© ²¥®°¨¨ ¢®§¬³¹¥­¨©®²  ­ «®£¨·­»µ ²¥®°¨© ¿¢«¿¥²±¿ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ²¥µ-­¨ª¨ � -®¯¥° ²®°®¢ � ¡¡ °¤ . �²® ¯®§¢®«¨«® ¢¢¥±-²¨ ¢¥«¨·¨­³, ­ §¢ ­­³¾ f -´ ª²®°®¬, ± ¯®¬®¹¼¾ ª®-²®°®© ¬®¦­® ª®­²°®«¨°®¢ ²¼ ¯®«­»© ±¯¥ª²° «¼­»©¢¥± ª¢ §¨· ±²¨¶ ¢ ­¥®¡µ®¤¨¬»µ ¯°¥¤¥« µ ²®·­®±²¨[79, 84].5. � ª«¾·¥­¨¥. �¢¨¤³ ®£° ­¨·¥­­®±²¨ ®¡º¥¬ ±² ²¼¨ ¬» ±ª®­¶¥­²°¨°®¢ «¨±¼ ­  ­ ¸¨µ ¬¥²®¤ µ ¨°¥§³«¼² ² µ ¨ ­¥ ±¬®£«¨ ³¤¥«¨²¼ ¤®«¦­®£® ¢­¨¬ ­¨¿¬­®¦¥±²¢³ ¤°³£¨µ ²¥®°¨©. �» ¬®¦¥¬ «¨¸¼ ³¯®¬¿-­³²¼, ·²® ¤°³£¨¥ ¯®¤µ®¤» ª ®¯¨± ­¨¾ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¨-¬®±²¨ ¢ ª³¯° ² µ ¨ ¬®¤¥«¨ � ¡¡ °¤  ¢ª«¾· ¾² ª« ±-²¥°­»¥ ¬¥²®¤» (VCA [94], CDMFT [95, 96], DCA [97,�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012
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�¨±. 5. �®­¶¥­²° ¶¨®­­»¥ § ¢¨±¨¬®±²¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ �¥°¬¨ (a, d, g) ¨ ª °² ±¯¥ª²° «¼­®£® ¢¥±  ¯°¨ ° §­»µ ³°®¢­¿µ³¸¨°¥­¨¿: �: 0:01t (b, e, h) ¨ 0:1t (c, f, i). �¨±«  ­  ª °² µ (b, e, h) ¯®ª §»¢ ¾² ­¥®¤­®°®¤­®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ ±¯¥ª-²° «¼­®£® ¢¥±  [91]98], ±¬. ² ª¦¥ ®¡§®° [49]), ´³­ª¶¨®­ «¼­³¾ °¥­®°¬-£°³¯¯³ fRG [99, 100], ª¢ ­²®¢»© ¬¥²®¤ �®­²¥-� °«®(QMC [101]), ¡¨¯®«¿°®­­»¥ ²¥®°¨¨ [102], ­®¢»© ¨­-²¥°¥±­»© ¢ °¨ ­² ¬­®£®½«¥ª²°®­­®© ²¥®°¨¨ { ²¥®-°¨¾ ¬ £­¨²­»µ ²°¥µ±¯¨­®¢»µ ¯®«¿°®­®¢ [103], ±¯¨­-´«³ª²³ ¶¨®­­»¥ ²¥®°¨¨ (FLEX [104, 105] ¨ ¤°³-£¨¥ [58, 106]), ²¥®°¨¾ °¥§®­ ­±­»µ ¢ «¥­²­»µ ±¢¿§¥©(RVB [107]) ¨ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¥ �³²¶¢¨««¥°  [108].�  ±¥£®¤­¿¸­¨© ¤¥­¼ ¬®¦­® ±·¨² ²¼ ®¡¹¥¯°¨­¿-²»¬ ²®² ´ ª², ·²® ´¨§¨ª  ����-ª³¯° ²®¢ ®¯°¥¤¥-«¿¥²±¿ ¤¢³¬¿ µ ° ª²¥°­»¬¨ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨¬¨ ¬ ±-¸² ¡ ¬¨: ¢¥«¨·¨­ ¬¨ ±¢¥°µ¯°®¢®¤¿¹¥© ¹¥«¨ ¨ ¯±¥¢-¤®¹¥«¨ [93]. � ¯°¥¤«®¦¥­­®¬ ¯®¤µ®¤¥ ¬» ¯®ª § -

«¨, ·²® ½¢®«¾¶¨¿ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ª³¯° ²®¢¯°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ ¯°®µ®¤¨² ·¥°¥§ ¤¢¥ ª°¨-²¨·¥±ª¨¥ ª¢ ­²®¢»¥ ²®·ª¨ (°¨±. 6). �¤­  ¨§ ­¨µ±¢¿§ ­  ± ´®°¬¨°®¢ ­¨¥¬ ¬ ª±¨¬³¬  ­  § ¢¨±¨¬®±-²¨ Tc (x). �²® ²®·ª  ®¯²¨¬ «¼­®£® ¤®¯¨°®¢ ­¨¿xc1. �°³£ ¿ ²®·ª , xc2, «¥¦¨² ­  £° ­¨¶¥ ¯¥°¥-µ®¤  ®² ´¥°¬¨-¦¨¤ª®±²­®£® ±®±²®¿­¨¿ ª ­¥´¥°¬¨-¦¨¤ª®±²­®¬³. � ¬¥²¨¬, ·²® ¢²®° ¿ ²®·ª  ±®¢¯ ¤ ¥²± °¥§³«¼² ²®¬ «¨­¥©­®© ½ª±²° ¯®«¿¶¨¨ ª®­¶¥­²° ¶¨-®­­®© § ¢¨±¨¬®±²¨ ²¥¬¯¥° ²³°» ´®°¬¨°®¢ ­¨¿ ¯±¥¢-¤®¹¥«¥¢®£® ±®±²®¿­¨¨ T � (x) ¤® ¯¥°¥±¥·¥­¨¿ ± ®±¼¾ ¡±¶¨±± (°¨±. 6). �¥°¢ ¿ ª°¨²¨·¥±ª ¿ ²®·ª  ±®¢¯ ¤ -¥² ± ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¬ §­ ·¥­¨¥¬ xopt ­  °¨±. 6.�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012
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�¨±. 6. �ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­ ¿ ´ §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ®¤­®-±«®©­»µ ª³¯° ²®¢ [93] ¨ ª¢ ­²®¢»¥ ª°¨²¨·¥±ª¨¥ ²®·ª¨,¯®«³·¥­­»¥ ¢ ° ±·¥² µ [27]� ¡®²  ¢»¯®«­¥­  ¯°¨ ´¨­ ­±®¢®© ¯®¤¤¥°¦ª¥£° ­²  ���� #09-02-00127, �°®£° ¬¬» �°¥§¨¤¨-³¬  ��� #20.7, ¯°®¥ª²®¢ ��� �� �891 ¨ ����� 16.740.12.0731, £° ­²®¢ ��-1044.2012.2 ¨ ��-1168.2012.2. �.�.�. ¨ �.�.�. ¡« £®¤ °¿² §  ¯®¤¤¥°¦-ª³ ´®­¤ ­¥ª®¬¬¥°·¥±ª¨µ ¯°®£° ¬¬ \�¨­ ±²¨¿".1. Theoretical Methods for Strongly Correlated Systems(ed. by A. Avella and F. Mancini), Springer Series inSolid-State Sciences 171, Springer-Verlag, 2012, p. 505.2. M.M. Korshunov, V.A. Gavrichkov, S.G. Ovchinnikovet al., JETP 126, 642 (2004).3. S.G. Ovchinnikov, V.A. Gavrichkov, M.M. Korshunov,and E. I. Shneyder, LDA+GTB method for bandstructure calculations in the strongly correlatedmaterials, in Theoretical Methods for StronglyCorrelated Systems (ed. by A. Avella and F. Mancini),Springer Series in Solid-State Sciences 171, Springer-Verlag, 2012, p. 143; W.F. Brinkman and M.C. Cross,in Progress in Low Temperature Physics (ed. by D. F.Brewer), North Holland Publ. Co., Vol. VIIA, 1978,p. 105.4. �. �. � ¢°¨·ª®¢, �. �. �¢·¨­­¨ª®¢, �. �. �®°¨±®¢ ¨¤°., ���� 118, 422 (2000).5. �.�. �®°¸³­®¢, �. �. �¢·¨­­¨ª®¢, ��� 43, 399(2001).
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