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ÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÊÎÍÀ�ËÀÒÒÈÍÆÅ�ÀÂ ÌÎÍÎÑËÎÉÍÎÌ È ÁÈÑËÎÉÍÎÌ ÏÎËÓÌÅÒÀËËÅÑ ÄÈ�ÀÊÎÂÑÊÈÌ ÑÏÅÊÒ�ÎÌÌ. Þ. Êàãàí a;b, Â. À. Ìèöêàí ;d, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí  *aÈíñòèòóò �èçè÷åñêèõ ïðîáëåì èì. Ï. Ë. Êàïèöû �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119334, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé èíñòèòóò ýëåêòðîíèêè è ìàòåìàòèêèÍàöèîíàëüíîãî èññëåäîâàòåëüñêîãî óíèâåðñèòåòà ¾Âûñøàÿ øêîëà ýêîíîìèêè¿109028, Ìîñêâà, �îññèÿÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿdÑèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé àýðîêîñìè÷åñêèé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Ô. �åøåòí�åâà660014, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 1 èþíÿ 2014 ã.Â ðàìêàõ ìåõàíèçìà Êîíà �Ëàòòèíæåðà èçó÷àåòñÿ âëèÿíèå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â àíñàìáëåäèðàêîâñêèõ �åðìèîíîâ íà �îðìèðîâàíèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿ â îäíîñëîéíîì è áèñëîéíîìëåãèðîâàííîì ãðà�åíå áåç ó÷åòà âàí-äåð-âààëüñîâñêîãî ïîòåíöèàëà ïîäëîæêè è ïðèìåñåé. Ýëåêòðîííàÿñòðóêòóðà ãðà�åíà îïèñûâàåòñÿ â ìîäåëè Øóáèíà �Âîíñîâñêîãî ïðè ó÷åòå âíóòðèàòîìíîãî, ìåæàòîì-íîãî, à òàêæå ìåæñëîéíîãî (â ñëó÷àå áèñëîÿ ãðà�åíà) êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ. Êó-ïåðîâñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü îïðåäåëÿåòñÿ èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Áåòå � Ñàëïåòåðà, â êîòîðîì â êà÷åñòâåý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âûñòóïàåò ðåíîðìèðîâàííàÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ, ïîëó÷åííàÿ ïðè ó÷åòåïîëÿðèçàöèîííûõ âêëàäîâ Êîíà �Ëàòòèíæåðà äî âòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé âêëþ÷èòåëüíî ïîêóëîíîâñêîìó âçàèìîäåéñòâèþ. Ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ðåíîðìèðîâîê Êîíà �Ëàòòèíæåðà è ó÷åò ìåæóçåëü-íîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñóùåñòâåííî ñêàçûâàþòñÿ íà êîíêóðåíöèè ìåæäó ñâåðõïðîâîäÿùèìè�àçàìè ñ f - è d+ id-ñèììåòðèÿìè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî â ñëó÷àå èäåàëèçèðî-âàííîãî áèñëîÿ ãðà�åíà ñ âêëþ÷åííûì ìåæñëîéíûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó ýëåêòðîíàìèïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîå ïîâûøåíèå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùóþ �àçó.Ñòàòüÿ äëÿ ñïåöèàëüíîãî âûïóñêà ÆÝÒÔ, ïîñâÿùåííîãî 75-ëåòèþ À. Ô. ÀíäðååâàDOI: 10.7868/S00444510141201651. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�ðà�åí ïðåäñòàâëÿåò çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ êàêñ �óíäàìåíòàëüíîé, òàê è ñ ïðèêëàäíîé òî÷åê çðå�íèÿ âñëåäñòâèå ñâîèõ íåîáû÷íûõ òðàíñïîðòíûõ,ïñåâäîðåëÿòèâèñòñêèõ è êâàíòîâî-ýëåêòðîäèíàìè-÷åñêèõ ñâîéñòâ [1�3℄. Ýòà ñîâîêóïíîñòü ñâîéñòâ ãðà��åíà îáóñëîâëåíà, â ïåðâóþ î÷åðåäü, åãî óíèêàëü�íîé áåñùåëåâîé ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé, ñîñòî�ÿùåé èç êîíóñîîáðàçíûõ âàëåíòíîé çîíû è çîíû*E-mail: kmax�iph.krasn.ru

ïðîâîäèìîñòè, êîòîðûå ñîïðèêàñàþòñÿ â óãëàõ ïåð�âîé çîíû Áðèëëþýíà (äèðàêîâñêèå òî÷êè) [4℄. Íàñåãîäíÿøíèé äåíü óñòàíîâëåíî, ÷òî ýëåêòðîíû, ðàñ�ïðîñòðàíÿþùèåñÿ â ãðà�åíå, äåìîíñòðèðóþò âáëè�çè äèðàêîâñêèõ òî÷åê ñõîæåñòü ñ áåçìàññîâûìè �åð�ìèîíàìè ñ ëèíåéíîé äèñïåðñèåé [5℄, ìèíèìàëüíóþïðîâîäèìîñòü ïðè íóëåâîé êîíöåíòðàöèè íîñèòå�ëåé [5, 6℄, âûñîêóþ ïîäâèæíîñòü [7�9℄, òóííåëèðî�âàíèå Êëåéíà [10, 11℄, îñöèëëèðóþùåå äâèæåíèå(Zitterbewegung) [12, 13℄, óíèâåðñàëüíîå ïîãëîùåíèåñâåòà [14℄ è ìíîãèå äðóãèå ñâîéñòâà, íå èìåþùèå àíà�ëîãîâ â äðóãèõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåìàõ.Â êîíòàêòå ñî ñâåðõïðîâîäíèêàìè ãðà�åí äå�1301



Ì. Þ. Êàãàí, Â. À. Ìèöêàí, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 6 (12), 2014ìîíñòðèðóåò ýêçîòè÷åñêèå ñâåðõïðîâîäÿùèå ñâîé�ñòâà [15℄. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî åùå íå íàéäåíî ïîä�òâåðæäåíèé òîãî, ÷òî â ñàìîì ãðà�åíå ñïîñîáíàðàçâèâàòüñÿ êóïåðîâñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü, èìåþòñÿýêñïåðèìåíòàëüíûå äîêàçàòåëüñòâà [16�21℄ òîãî, ÷òîãðà�åí, íàõîäÿñü â êîíòàêòå ñ îáû÷íûìè ñâåðõïðî�âîäíèêàìè, ñòàíîâèòñÿ ñâåðõïðîâîäÿùèì. Òîò �àêò,÷òî êîðîòêèå îáðàçöû ãðà�åíà, ïîìåùåííûå ìåæ�äó ñâåðõïðîâîäÿùèìè êîíòàêòàìè, ìîãóò áûòü èñ�ïîëüçîâàíû äëÿ ïîñòðîåíèÿ äæîçå�ñîíîâñêèõ ïåðå�õîäîâ, ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî êóïåðîâñêèå ïà�ðû ñïîñîáíû ðàñïðîñòðàíÿòüñÿ â ãðà�åíå êîãåðåíò�íî. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîäíèìàåò âîïðîñ î òîì, âîç�ìîæíî ëè ìîäè�èöèðîâàòü ãðà�åí ñòðóêòóðíî èëèõèìè÷åñêè òàê, ÷òîáû îí ñòàë ìàãíåòèêîì [22℄ èëèäàæå íàñòîÿùèì ñâåðõïðîâîäíèêîì.Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ èçâåñòíî, ÷òî ìî�äåëü ñ êîíè÷åñêîé äèñïåðñèåé òðåáóåò ìèíèìàëüíîéèíòåíñèâíîñòè ñïàðèâàòåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿäëÿ ðàçâèòèÿ êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè [23℄.Â ñîîòâåòñòâèå ñ ýòèì, óæå áûëî ïðåäïðèíÿòîíåñêîëüêî ïîïûòîê òåîðåòè÷åñêîãî àíàëèçà âîçìîæ�íîñòè ðåàëèçàöèè ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ âëåãèðîâàííîì ìîíîñëîéíîì, à òàêæå áèñëîéíîìãðà�åíå. Â ðàáîòå [24℄ èçó÷àëàñü ðîëü òîïîëî�ãè÷åñêèõ äå�åêòîâ â ðåàëèçàöèè êóïåðîâñêîãîñïàðèâàíèÿ â ìîíîñëîå ãðà�åíà. Â ðàáîòå [25℄ âïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ áûëà ïîëó÷åíà �àçîâàÿäèàãðàììà äëÿ ñïèí-ñèíãëåòíîé ñâåðõïðîâîäèìîñòèâ ìîíîñëîå è èññëåäîâàí ïëàçìîííûé ìåõàíèçìñâåðõïðîâîäèìîñòè, ïðèâîäÿùèé ê íèçêèì êðèòè÷å�ñêèì òåìïåðàòóðàì â s-êàíàëå äëÿ ðåàëèñòè÷íûõçíà÷åíèé ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé. Âîçìîæíîñòüèíäóöèðîâàíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè â ìîíîñëîåãðà�åíà çà ñ÷åò ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé èññëåäî�âàëàñü â ðàáîòàõ [26, 27℄.Â ðàáîòå [28℄ áûëà ðàññìîòðåíà ñèòóàöèÿ, â êî�òîðîé óðîâåíü Ôåðìè íàõîäèòñÿ âáëèçè îäíîé èçîñîáåííîñòåé Âàí Õîâà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ìîíî�ñëîÿ ãðà�åíà. Èçâåñòíî, ÷òî ýòè îñîáåííîñòè èìåþòñâîéñòâî óñèëèâàòü ìàãíèòíûå è ñâåðõïðîâîäÿùèå�ëóêòóàöèè [29℄. Ñîãëàñíî ñöåíàðèþ, îïèñàííîìóâ ðàáîòå [28℄, âîçíèêíîâåíèå êóïåðîâñêîé íåóñòîé�÷èâîñòè îáóñëîâëåíî ñèëüíîé àíèçîòðîïèåé êîíòó�ðà Ôåðìè ïðè âàí-õîâîâñêîì çàïîëíåíèè, nvH , ÷òî,ïî ñóòè, âîñõîäèò ê ìåõàíèçìó Êîíà �Ëàòòèíæåðà[30℄, ïðåäëîæåííîìó â 1965 ã. è ïðåäïîëàãàþùåìóâîçíèêíîâåíèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿ â ñè�ñòåìàõ ñ ÷èñòî îòòàëêèâàòåëüíûì âçàèìîäåéñòâè�åì [31�33℄. Â ðàáîòå [28℄ áûëî îòìå÷åíî, ÷òî ðåà�ëèçàöèÿ äàííîãî ìåõàíèçìà ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæ�íîé â ãðà�åíå, ïîñêîëüêó ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå ðàñ�

ñåÿíèå ñòàíîâèòñÿ ñèëüíî àíèçîòðîïíûì, è ïîýòîìóìîæåò âîçíèêíóòü êàíàë ñ ïðèòÿæåíèåì, êîãäà îñó�ùåñòâëÿåòñÿ ïðîåêöèÿ íà ãàðìîíèêè ñ íåòðèâèàëü�íîé óãëîâîé çàâèñèìîñòüþ íà ïîâåðõíîñòè Ôåðìè.Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòó ðàáîòû [28℄, òàêàÿ êóïåðîâñêàÿíåóñòîé÷èâîñòü â èäåàëèçèðîâàííîì ìîíîñëîå ãðà��åíà ðàçâèâàåòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî â d-êàíàëå è ìî�æåò îáóñëîâëèâàòü êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà âïëîòü äî âåëè÷èí T � 10 K,â çàâèñèìîñòè îò âîçìîæíîñòè ìàêñèìàëüíî ïðèáëè�çèòü óðîâåíü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ê îñîáåííîñòèÂàí Õîâà. Ê ïîõîæåìó âûâîäó ïðèøëè àâòîðû ðàáî�òû [34℄, âûïîëíèâøèå èññëåäîâàíèå ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè Êîíà �Ëàòòèíæåðà âáëèçè îñîáåííîñòè Âàí Õî�âà â ìîíîñëîå ãðà�åíà ìåòîäîì ðåíîðìãðóïïû.Â ðàáîòå [35℄ îáñóæäàëàñü âîçìîæíîñòü êîí�êóðåíöèè è ñîñóùåñòâîâàíèÿ íåóñòîé÷èâîñòè Ïî�ìåðàí÷óêà è ñâåðõïðîâîäÿùåé íåóñòîé÷èâîñòè Êî-íà �Ëàòòèíæåðà â ìîíîñëîå ãðà�åíà. Àâòîðàìè ðà�áîòû [36℄ ïðè èññëåäîâàíèè ñèëüíî ëåãèðîâàííî�ãî ìîíîñëîÿ ïðè ïîìîùè ìåòîäà �îòîýìèññèîííîéñïåêòðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì (ARPES)áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ìíîãî÷àñòè÷íûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñóùåñòâåííî äå�îðìèðóþò ïîâåðõíîñòü Ôåð�ìè, ïðèâîäÿ ê ðàñøèðåííîé îñîáåííîñòè Âàí Õîâàâ òî÷êå M ãåêñàãîíàëüíîé çîíû Áðèëëþýíà. Òåîðå�òè÷åñêè áûëè èññëåäîâàíû îñîáåííîñòè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ, à òàêæå ïðîàíàëèçèðîâàíà êîíêóðåíöèÿìåæäó �åððîìàãíèòíîé è ñâåðõïðîâîäÿùåé íåóñòîé�÷èâîñòÿìè. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî â ýòîé êîíêóðåíöèèïîáåæäàåò òåíäåíöèÿ ê ñâåðõïðîâîäèìîñòè çà ñ÷åòñèëüíîé ìîäóëÿöèè ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿâäîëü êîíòóðà Ôåðìè, ò. å. çà ñ÷åò òîëüêî ëèøüýëåêòðîí-ýëåêòðîííûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïðè ýòîìñâåðõïðîâîäÿùàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ðàçâèâàåòñÿ ïðå�èìóùåñòâåííî â f -êàíàëå [36℄. Àâòîðû ðàáîòû [37℄ìåòîäîì �óíêöèîíàëüíîé ðåíîðìãðóïïû ïðîâåëèàíàëèç êîíêóðåíöèè ñâåðõïðîâîäÿùåé �àçû è �à�çû âîëíû ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ïðè âàí-õîâîâñêîì çà�ïîëíåíèè è âáëèçè íåãî â ìîíîñëîå. Áûëî îáíàðó�æåíî, ÷òî äëÿ ïàðàìåòðîâ çîííîé ñòðóêòóðû è êó�ëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé, ïîëó÷åííûõ èç ðàñ÷åòîâab initio äëÿ ìîíîñëîÿ ãðà�åíà è ãðà�èòà [38℄, âøèðîêîé îáëàñòè âáëèçè îñîáåííîñòè Âàí Õîâà ïðå�îáëàäàåò ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñ d+ id-òèïîì ñèììåò�ðèè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà, à ïðè èçìåíåíèè ðàñ÷åòíûõïàðàìåòðîâ ìîæåò ïðîèçîéòè ïåðåõîä â �àçó âîë�íû ñïèíîâîé ïëîòíîñòè. Ñîãëàñíî [37℄, âäàëè îò îñî�áåííîñòè Âàí Õîâà äàëüíèå êóëîíîâñêèå âçàèìîäåé�ñòâèÿ èçìåíÿþò âèä d+ id-âîëíîâîé �óíêöèè êóïå�ðîâñêîé ïàðû è ìîãóò ñïîñîáñòâîâàòü ñâåðõïðîâîäè�ìîñòè ñ f -ñèììåòðèåé ïàðàìåòðà ïîðÿäêà.1302



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 6 (12), 2014 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü Êîíà �Ëàòòèíæåðà : : :Â ñëó÷àå áèñëîéíîãî ãðà�åíà, ñîãëàñíî ðåçóëüòà�òàì ðàáîòû [39℄, âáëèçè îñîáåííîñòåé Âàí Õîâà �åð�ðîìàãíèòíàÿ íåóñòîé÷èâîñòü äîìèíèðóåò íàä ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòüþ Êîíà �Ëàòòèíæåðà. Îäíàêî ðàíååàâòîðàìè ðàáîòû [40℄ â ïðèáëèæåíèè ñëó÷àéíûõ �àç(RPA) áûëà âû÷èñëåíà �óíêöèÿ ýêðàíèðîâêè êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â áèñëîå êàê â ëåãèðî�âàííîì, òàê è â íåëåãèðîâàííîì ðåæèìàõ. Áûëî îá�íàðóæåíî, ÷òî ñòàòè÷åñêèé ïîëÿðèçàöèîííûé îïåðà�òîð ëåãèðîâàííîãî áèñëîÿ ñîäåðæèò êîíîâñêóþ àíî�ìàëèþ, íàìíîãî á�îëüøóþ ïî âåëè÷èíå, ÷åì â ñëó�÷àå ìîíîñëîÿ èëè äâóìåðíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà.Êàê èçâåñòíî, ñèíãóëÿðíàÿ ÷àñòü ïîëÿðèçàöèîííî�ãî îïåðàòîðà èëè êîíîâñêàÿ àíîìàëèÿ [41�43℄ ðàáî�òàåò â ïîëüçó ý��åêòèâíîãî ïðèòÿæåíèÿ äâóõ ÷àñ�òèö, îáåñïå÷èâàÿ âêëàä, âñåãäà ïðåâûøàþùèé äëÿîðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ ïàðû l 6= 0 îòòàëêèâàòåëü�íûé âêëàä, îáóñëîâëåííûé ðåãóëÿðíîé ÷àñòüþ ïîëÿ�ðèçàöèîííîãî îïåðàòîðà [30℄. Òàêèì îáðàçîì, â èäå�àëèçèðîâàííîì áèñëîå ìîæíî îæèäàòü ïîâûøåíèÿêðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿ�ùóþ �àçó T ïî ñðàâíåíèþ ñ èäåàëèçèðîâàííûì ìî�íîñëîåì ãðà�åíà.Êðîìå òîãî, ðàíåå â ðàáîòàõ [44, 45℄ áûëî ïî�êàçàíî, ÷òî èìååòñÿ âîçìîæíîñòü ïîâûøåíèÿ T âðàìêàõ ìåõàíèçìà Êîíà �Ëàòòèíæåðà óæå ïðè ìà�ëîé êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé, ñâÿçàííàÿ ñ ðàññìîò�ðåíèåì ñïèí-ïîëÿðèçîâàííîé èëè äâóõçîííîé ñèòó�àöèè, à òàêæå ìíîãîñëîéíîé ñèñòåìû. Â ýòîì ñëó�÷àå ðîëü ñïàðèâàþùèõñÿ ñïèíîâ ¾ââåðõ¿ èãðàþòýëåêòðîíû ïåðâîé çîíû (ñëîÿ), à ðîëü ýêðàíèðóþ�ùèõ ñïèíîâ ¾âíèç¿ èãðàþò ýëåêòðîíû âòîðîé çîíû(ñëîÿ). Ñâÿçü ìåæäó ýëåêòðîíàìè äâóõ çîí îñóùå�ñòâëÿåòñÿ ïîñðåäñòâîì ìåæçîííîãî (ìåæñëîéíîãî)êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ðåçóëüòàòå ñòàíî�âèòñÿ âîçìîæíûì ñëåäóþùèé ìåõàíèçì ñâåðõïðîâî�äèìîñòè: ýëåêòðîíû îäíîãî ñîðòà îáðàçóþò êóïåðîâ�ñêóþ ïàðó ÷åðåç ïîëÿðèçàöèþ ýëåêòðîíîâ äðóãîãîñîðòà [44, 45℄. Äàííûé ìåõàíèçì ñâåðõïðîâîäèìîñòèòàêæå ý��åêòèâåí â êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåìàõ.Â äàííîé ðàáîòå â áîðíîâñêîì ïðèáëèæåíèè ñëà�áîé ñâÿçè áóäåò èññëåäîâàíà êóïåðîâñêàÿ íåóñòîé÷è�âîñòü Êîíà �Ëàòòèíæåðà â èäåàëèçèðîâàííûõ ìîíî�ñëîå è áèñëîå ëåãèðîâàííîãî ãðà�åíà ïðè ó÷åòå êó�ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿíà îäíîì è íà áëèæàéøèõ ñîñåäíèõ àòîìàõ óãëåðî�äà â îäíîì ñëîå, à òàêæå ìåæñëîéíîãî êóëîíîâñêîãîîòòàëêèâàíèÿ â ñëó÷àå áèñëîÿ.Íåîáõîäèìîñòü ó÷åòà äàëüíåãî êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ðàñ÷åòàõ �èçè÷åñêèõ õàðàê�òåðèñòèê ãðà�åíà ïðîäèêòîâàíà ðåçóëüòàòàìèðàáîòû [38℄, â êîòîðîé ïðè ïîëó÷åíèè ý��åêòèâíîé

ìíîãî÷àñòè÷íîé ìîäåëè ãðà�åíà è ãðà�èòà áûëèâû÷èñëåíû ab initio âåëè÷èíû ÷àñòè÷íî ýêðàíè�ðîâàííîãî, çàâèñÿùåãî îò ÷àñòîòû êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî âåëè÷èíàîäíîàòîìíîãî îòòàëêèâàíèÿ â ãðà�åíå ñîñòàâëÿåòU = 9:3 ýÂ (ïîõîæàÿ îöåíêà ïðèâîäèòñÿ â ìî�íîãðà�èè [46℄), â ïðîòèâîðå÷èè ñ èíòóèòèâíûìèîæèäàíèÿìè ìàëîé âåëè÷èíû U è ñëàáîé ñâÿçèU < W . Âû÷èñëåíèÿ [38℄ ïðîäåìîíñòðèðîâàëèïðèíöèïèàëüíóþ âàæíîñòü ó÷åòà íåëîêàëüíîãîêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ãðà�åíå: â ýòîéðàáîòå âåëè÷èíà êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ýëåê�òðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà ñîñåäíèõ óçëàõ ñîñòàâëÿåòV = 5:5 ýÂ. Îòìåòèì, ÷òî äðóãèå èññëåäîâàòåëè(ñì., íàïðèìåð, [47℄) ñ÷èòàþò çíà÷åíèÿ U è Vãîðàçäî ìåíüøèìè.2. ÈÄÅÀËÈÇÈ�ÎÂÀÍÍÛÉ ÌÎÍÎÑËÎÉ��ÀÔÅÍÀÂ ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå ãðà�åíà íà êàæäóþýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó ïðèõîäèòñÿ ïî äâà àòîìà óã�ëåðîäà, ïîýòîìó âñþ ðåøåòêó ìîæíî ðàçáèòü íàäâå ïîäðåøåòêè A è B. �àìèëüòîíèàí ìîäåëè Øó�áèíà �Âîíñîâñêîãî (ðàñøèðåííîé ìîäåëè Õàááàð�äà) [48℄ äëÿ ìîíîñëîÿ ãðà�åíà, ó÷èòûâàþùèé ïåðå�ñêîêè ýëåêòðîíîâ ìåæäó áëèæàéøèìè è ñëåäóþùè�ìè çà áëèæàéøèìè àòîìàìè, à òàêæå êóëîíîâñêîåîòòàëêèâàíèå ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà îäíîì èíà ñîñåäíèõ àòîìàõ, â ïðåäñòàâëåíèè Âàíüå èìååòâèä Ĥ = Ĥ0 + Ĥint; (1)Ĥ0 = ��0�Xf� n̂Af� +Xg� n̂Bg�1A�� t1XfÆ�(ayf�bf+Æ;� +H..)�� t20� Xhhfmii� ayf�am� + Xhhgnii� byg�bn� +H..1A ; (2)Ĥint = U 0�Xf n̂Af"n̂Af# +Xg n̂Bg"n̂Bg#1A++ V XfÆ� n̂Af�n̂Bf+Æ;�: (3)Çäåñü îïåðàòîðû ayf�(af�) ðîæäàþò (óíè÷òîæàþò)ýëåêòðîí ñ ïðîåêöèåé ñïèíà � = �1=2 íà óçëå f1303



Ì. Þ. Êàãàí, Â. À. Ìèöêàí, Ì. Ì. Êîðîâóøêèí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 6 (12), 2014ïîäðåøåòêè A, ïîñðåäñòâîì n̂Af� = ayf�af� îáîçíà÷å�íû îïåðàòîðû ÷èñåë �åðìèîíîâ íà óçëå f ïîäðåøåò�êè A (àíàëîãè÷íûå îáîçíà÷åíèÿ èñïîëüçóþòñÿ äëÿïîäðåøåòêè B). Âåêòîð Æ ñâÿçûâàåò áëèæàéøèå ñî�ñåäíèå àòîìû ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè. Â ãàìèëüòî�íèàíå hh ii îáîçíà÷àåò, ÷òî ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèò�ñÿ òîëüêî ïî ñëåäóþùèìè çà áëèæàéøèìè ñîñåäÿì.Ïîñëå ïåðåõîäà â èìïóëüñíîå ïðîñòðàíñòâî è âû�ïîëíåíèÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ Áîãîëþáîâà�ik� = wi1(k)ak� + wi2(k)bk� ; i = 1; 2; (4)ãàìèëüòîíèàí Ĥ0 äèàãîíàëèçóåòñÿ è ïðèíèìàåò �îð�ìó Ĥ0 = 2Xi=1Xk� Eik�yik��ik� : (5)Äâóõçîííûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð îïèñûâàåòñÿ âû�ðàæåíèÿìè [4℄E1k = t1jukj � t2fk; E2k = �t1jukj � t2fk; (6)ãäå ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿfk = 2 os(p3ky) + 4 os p32 ky! os�32kx� ; (7)uk =XÆ eikÆ = e�ikx + 2e i2kx os p32 ky! ; (8)jukj =p3 + fk: (9)Êîý��èöèåíòû ïðåîáðàçîâàíèÿ Áîãîëþáîâà èìåþòâèä w1;1(k) = w�22(k) = 1p2r�k; rk = ukjukj ;w12(k) = �w21(k) = � 1p2 : (10)Â áîãîëþáîâñêîì ïðåäñòàâëåíèè îïåðàòîð âçàè�ìîäåéñòâèÿ (3) îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì, âêëþ÷à�þùèì îïåðàòîðû �1k� è �2k� :Ĥint = 1N Xijlmkpqs� �jjij;lm(k;pjq; s)�yik��yjp��lq��ms����(k+ p� q� s) ++ 1N Xijlmkpqs �?ij;lm(k;pjq; s)�yik"�yjp#�lq#�ms" ���(k+ p� q� s); (11)

ãäå ïîñðåäñòâîì � îáîçíà÷åí ñèìâîë Êðîíåêåðà,à �jjij;lm(k;pjq; s) è �?ij;lm(k;pjq; s) � çàòðàâî÷íûåàìïëèòóäû. Âåëè÷èíà�jjij;lm(k;pjq; s) = 12�Vij;lm(k;pjq; s) ++ Vji;ml(p;kjs;q)�; (12)Vij;lm(k;pjq; s) == V uq�pwi1(k)wj2(p)w�l2(q)w�m1(s) (13)îïèñûâàåò èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ �åðìèî�íîâ ñ ïàðàëëåëüíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà, à âåëè÷èíà�?ij;lm(k;pjq; s) = Uij;lm(k;pjq; s) ++ Vij;lm(k;pjq; s) + Vji;ml(p;kjs;q); (14)Uij;lm(k;pjq; s) = U�wi1(k)wj1(p)w�l1(q)w�m1(s) ++ wi2(k)wj2(p)w�l2(q)w�m2(s)� (15)ñîîòâåòñòâóåò âçàèìîäåéñòâèþ �åðìèåâñêèõ êâàçè�÷àñòèö ñ àíòèïàðàëëåëüíûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà.Èíäåêñû i; j; l;m ìîãóò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ 1 èëè 2.Èñïîëüçîâàíèå áîðíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ñëàáîéñâÿçè (èåðàðõèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè W > U > V ,ãäå W � øèðèíà çîíû äëÿ âåðõíåé è íèæíåé âåò�âåé ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ãðà�åíà (6) è (7) ïðèt2 = 0) ïðè âû÷èñëåíèè àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ â êó�ïåðîâñêîì êàíàëå ïîçâîëÿåò îãðàíè÷èòüñÿ ðàññìîò�ðåíèåì äèàãðàìì âòîðîãî ïîðÿäêà â ý��åêòèâíîìâçàèìîäåéñòâèè äâóõ ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæ�íûìè çíà÷åíèÿìè èìïóëüñà è ñïèíà è èñïîëüçîâàòüäëÿ íåãî âåëè÷èíó e�(p;k). �ðà�è÷åñêè ýòà âåëè÷è�íà îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé äèàãðàìì, ïðåäñòàâëåííûõíà ðèñ. 1. Ñïëîøíûå ëèíèè ñî ñâåòëûìè (òåìíû�ìè) ñòðåëêàìè ñîîòâåòñòâóþò ãðèíîâñêèì �óíêöè�ÿì ýëåêòðîíîâ ñ ïðîåêöèÿìè ñïèíà + 12 (� 12 ). Õîðî�øî èçâåñòíî, ÷òî âîçìîæíîñòü êóïåðîâñêîãî ñïàðè�âàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêîé ýíåðãåòè÷åñêî�ãî ñïåêòðà âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè è ý��åêòèâíûìâçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ âáëèçèïîâåðõíîñòè Ôåðìè [49℄. Äîïóñêàÿ, ÷òî ïðè ëåãè�ðîâàíèè ãðà�åíà õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ïîïàäàåòâ âåðõíþþ ýíåðãåòè÷åñêóþ çîíó E1k è àíàëèçè�ðóÿ óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè Êî�íà �Ëàòòèíæåðà, ìîæíî ðàññìàòðèâàòü ñèòóàöèþ,â êîòîðîé íà÷àëüíûé è êîíå÷íûé èìïóëüñû òàêæåïðèíàäëåæàò âåðõíåé çîíå. Ýòîò �àêò îòðàæàåòñÿíà ðèñ. 1 ïîñðåäñòâîì èíäåêñîâ �1 (âåðõíÿÿ çîíà) è�2 (íèæíÿÿ çîíà).1304



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 6 (12), 2014 Ñâåðõïðîâîäèìîñòü Êîíà �Ëàòòèíæåðà : : :Ïåðâûé ãðà�èê íà ðèñ. 1 ñîîòâåòñòâóåò çàòðà�âî÷íîìó âçàèìîäåéñòâèþ äâóõ ýëåêòðîíîâ â êóïå�ðîâñêîì êàíàëå. Ñëåäóþùèå äèàãðàììû (äèàãðàì�ìû Êîíà �Ëàòòèíæåðà) íà ðèñ. 1 îïèñûâàþò ïðîöåñ�ñû ðàññåÿíèÿ âòîðîãî ïîðÿäêà, Æe�(p;k), è ó÷èòûâà�þò ïîëÿðèçàöèîííûå ý��åêòû çàïîëíåííîé ñ�åðûÔåðìè. Íàëè÷èå â ýòèõ äèàãðàììàõ äâóõ ñïëîøíûõëèíèé áåç ñòðåëîê îçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïî îáå�èì ïðîåêöèÿì ñïèíà. Âîëíèñòûå ëèíèè ñîîòâåòñòâó�þò çàòðàâî÷íîìó âçàèìîäåéñòâèþ. �àññåÿíèå ýëåê�òðîíîâ ñ îäèíàêîâûìè ïðîåêöèÿìè ñïèíà ñîîòâåò�ñòâóåò òîëüêî ìåæóçåëüíîìó âêëàäó. Åñëè èìååòñÿâçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ñ ðàçíûìè ïðîåêöèÿìèñïèíà, òî àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñóì�ìîé õàááàðäîâñêîãî è ìåæóçåëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ.Òàêèì îáðàçîì, â ïðèñóòñòâèè òîëüêî êîðîòêîäåé�ñòâóþùåãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîïðàâêàê ý��åêòèâíîìó âçàèìîäåéñòâèþ Æe�(p;k) îïðåäåëÿ�åòñÿ ëèøü ïîñëåäíåé îáìåííîé äèàãðàììîé. Åñëèó÷èòûâàåòñÿ êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðî�íîâ íà ñîñåäíèõ óçëàõ ðåøåòêè ãðà�åíà, òî âêëàä âðåíîðìèðîâàííóþ àìïëèòóäó äàþò âñå äèàãðàììûíà ðèñ. 1.Ïîñëå ñîïîñòàâëåíèÿ àíàëèòè÷åñêèõ âûðàæåíèéäèàãðàììàì, ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùåå àíàëèòè÷åñêîåâûðàæåíèå äëÿ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ:e�(p;k) = U2 + V2 Re(up�kr�prk) + Æe�(p;k); (16)Æ~�(p;k) = 1N Xi;j;p1 �?1i;1j(p;q2j � k;p1)�� �?j1;i1(p1;�pjq2;k)�i;j(q2;p1) ++ 2N Xi;j;p1n�?1j;i1(p;p1jq1;k) �� h�jji1;j1(q1;�pjp1;�k)��jji1;1j(q1;�pj�k;p1)i++ �?i1;1j(q1;�pj � k;p1) h�jj1j;1i(p;p1jk;q1) �� �jj1j;i1(p;p1jq1;k)io�i;j(q1;p1): (17)Çäåñü ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ äëÿ îáîáùåííûõ âîñïðè�èì÷èâîñòåé�i;j(k;p) = f(Eik)� f(Ejp)Ejp �Eik ; (18)ãäå f(x) = �exp�x� �T �+ 1��1� �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ Ôåðìè �Äèðàêà è ýíåð�ãèè Eik îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè (6). Äëÿ êîì�

ïàêòíîñòè ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ äëÿ êîìáèíàöèé èì�ïóëüñîâ q1 = p1 + p� k; q2 = p1 � p� k: (19)Çíàíèå ðåíîðìèðîâàííîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ý���åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîçâîëÿåò ïåðåéòè êàíàëèçó óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå. Èçâåñòíî [49℄, ÷òîâîçíèêíîâåíèå êóïåðîâñêîé íåóñòîé÷èâîñòè ìîæåòáûòü íàéäåíî èç àíàëèçà îäíîðîäíîé ÷àñòè óðàâ�íåíèÿ Áåòå �Ñàëïåòåðà. Â ýòîì ñëó÷àå çàâèñèìîñòüàìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ �(p;k) îò èìïóëüñà k �àê�òîðèçóåòñÿ è ïîëó÷àåòñÿ èíòåãðàëüíîå óðàâíåíèåäëÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà �(p). Ïî�ñëå âûïîëíåíèÿ èíòåãðèðîâàíèÿ ïî èçîýíåðãåòè÷å�ñêèì êîíòóðàì çàäà÷ó îá èññëåäîâàíèè êóïåðîâñêîéíåóñòîé÷èâîñòè ìîæíî ñâåñòè ê çàäà÷å íà ñîáñòâåí�íûå çíà÷åíèÿ [33; 50�54℄1(2�)2 I"q=� dq̂vF (q̂) e�(p̂; q̂)�(q̂) = ��(p̂); (20)ãäå ñâåðõïðîâîäÿùèé ïàðàìåòð ïîðÿäêà�(q̂) èãðàåòðîëü ñîáñòâåííîãî âåêòîðà, à ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ� óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèþ ��1 � ln(T=W ). Âýòîì ñëó÷àå èìïóëüñû p̂ è q̂ ëåæàò íà ïîâåðõíîñòèÔåðìè, vF (q̂) � ñêîðîñòü Ôåðìè.Äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (20) ïðåäñòàâèì åãî ÿä�ðî êàê ñóïåðïîçèöèþ ñîáñòâåííûõ �óíêöèé, êàæäàÿèç êîòîðûõ ïðèíàäëåæèò îäíîìó èç íåïðèâîäèìûõïðåäñòàâëåíèé ãðóïïû ñèììåòðèè C6v ãåêñàãîíàëü�íîé ðåøåòêè. Êàê èçâåñòíî, ýòà ãðóïïà ñèììåòðèèèìååò øåñòü íåïðèâîäèìûõ ïðåäñòàâëåíèé [55℄: ÷å�òûðå îäíîìåðíûõ è äâà äâóìåðíûõ. Äëÿ êàæäîãîïðåäñòàâëåíèÿ óðàâíåíèå (20) èìååò ðåøåíèå ñî ñâî�åé ý��åêòèâíîé êîíñòàíòîé ñâÿçè �. Äàëåå áóäåìèñïîëüçîâàòü ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ êëàññè��èêàöèè ñèììåòðèé ïàðàìåòðà ïîðÿäêà: ïðåäñòàâ�ëåíèå A1 ñîîòâåòñòâóåò s-òèïó ñèììåòðèè; B1 è B2� f -òèïó ñèììåòðèè; E1 � p + ip-òèïó ñèììåòðèè,è E2 � d+ id-òèïó ñèììåòðèè.Äëÿ êàæäîãî íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ � áó�äåì èñêàòü ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (20) â âèäå�(�)(�) =Xm �(�)m g(�)m (�); (21)ãäå m � íîìåð ñîáñòâåííîé �óíêöèè, ïðèíàäëåæà�ùåé ïðåäñòàâëåíèþ �, à � � óãîë, îïðåäåëÿþùèéíàïðàâëåíèå èìïóëüñà p̂ ïî îòíîøåíèþ ê îñè px. ßâ�íûé âèä îðòîíîðìèðîâàííûõ �óíêöèé g(�)m (�) îïðå�äåëÿåòñÿ âûðàæåíèÿìè1305
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�èñ. 1. Äèàãðàììû ïåðâîãî è âòîðîãî ïîðÿäêà äëÿ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ â ìîíîñëîå è áè-ñëîå ãðà�åíà. Ñïëîøíûå ëèíèè ñî ñâåòëûìè (òåìíûìè) ñòðåëêàìè ñîîòâåòñòâóþò �óíêöèÿì �ðèíà ýëåêòðîíîâ ñïðîåêöèÿìè ñïèíà + 12 (� 12 ) è ýíåðãèÿìè, ñîîòâåòñòâóþùèìè ýíåðãåòè÷åñêèì çîíàì ãðà�åíà �i, �j , �l è �m. Íàäèàãðàììàõ â ñëó÷àå ìîíîñëîÿ (ðàçä. 2) èíäåêñû i = j = 1, à èíäåêñû l è m ìîãóò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ 1 èëè 2.Â ñëó÷àå áèñëîÿ (ðàçä. 3) èíäåêñû i è j ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ 1 èëè 2, èíäåêñû l è m � 1, 2, 3 èëè 4. Èìïóëüñû qiîïðåäåëåíû â (19)A1 ! g(s)m (�) = 1p(1 + Æm0)� os 6m�;m 2 [ 0;1);A2 ! g(A2)m (�) = 1p� sin(6m+ 6)�;B1 ! g(f1)m (�) = 1p� sin(6m+ 3)�;B2 ! g(f2)m (�) = 1p� os(6m+ 3)�;E1 ! g(p+ip)m (�) = 1p� (A sin(2m+ 1)�++B os(2m+ 1)�);E2 ! g(d+id)m (�) = 1p� (A sin(2m+ 2)�++B os(2m+ 2)�):

(22)
Çäåñü äëÿ äâóìåðíûõ ïðåäñòàâëåíèé E1 è E2 èíäåê�ñû m ïðîáåãàþò òàêèå çíà÷åíèÿ, ïðè êîòîðûõ ñîîò�âåòñòâåííî êîý��èöèåíòû (2m + 1) è (2m + 2) íåêðàòíû òðåì.Áàçèñíûå �óíêöèè óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèÿì îð�òîíîðìèðîâàííîñòè2�Z0 d� g(�)m (�)g(�)n (�) = Æ��Æmn: (23)Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå (21) â óðàâíåíèå (20), âû�ïîëíÿÿ èíòåãðèðîâàíèå ïî óãëàì è èñïîëüçóÿ óñëî�âèå (23), ïîëó÷àåìXn �(�)mn�(�)n = ���(�)m ; (24)ãäå�(�)mn = 1(2�)2 2�I0 d�p 2�I0 d�q dq̂d�qvF (q̂)e�(p̂ jq̂)�� g(�)m (�p)g(�)n (�q): (25)

Ïîñêîëüêó T � W exp�1=��, êàæäîå îòðèöàòåëüíîåñîáñòâåííîå çíà÷åíèå �� ñîîòâåòñòâóåò ñâåðõïðîâî�äÿùåé �àçå ñ ñèììåòðèåé ïàðàìåòðà ïîðÿäêà �. Âî�îáùå ãîâîðÿ, ðàçëîæåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà�(�)(�)ïî ñîáñòâåííûì �óíêöèÿì âêëþ÷àåò ìíîæåñòâî ãàð�ìîíèê, îäíàêî ãëàâíûé âêëàä îïðåäåëÿåòñÿ ëèøüíåñêîëüêèìè èç íèõ. Áîëüøåìó çíà÷åíèþ êðèòè÷å�ñêîé òåìïåðàòóðû ñîîòâåòñòâóåò íàèáîëüøåå ïî àá�ñîëþòíîé âåëè÷èíå çíà÷åíèå �� .Íà ðèñ. 2à ïðåäñòàâëåíû âû÷èñëåííûå çàâèñè�ìîñòè âåëè÷èíû ý��åêòèâíîé êîíñòàíòû ñâÿçè �îò êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé n äëÿ ðàçëè÷íûõ òè�ïîâ ñèììåòðèè ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïàðàìåòðà ïîðÿä�êà äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ t2 = 0, U = 2jt1j è V == 0. Âèäíî, ÷òî ïðè ìàëûõ ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòÿõ1 < n < 1:12 è ïðè ïðèáëèæåíèè ê îñîáåííîñòèÂàí Õîâà âîçíèêàåò êîíêóðåíöèÿ ìåæäó ñâåðõïðî�âîäÿùèìè �àçàìè ñ f -òèïîì ñèììåòðèè, âêëàä â êî�òîðûé îïðåäåëÿåòñÿ ãàðìîíèêàìèg(f1)m (�) = 1p� sin(6m+ 3)�;è d + id-òèïîì ñèììåòðèè, ñîîòâåòñòâóþùèì äâó�ìåðíîìó ïðåäñòàâëåíèþ E2. Â îáëàñòè ýëåêòðîííûõêîíöåíòðàöèé 1 < n < 1:12 ïðåîáëàäàåò d+id-ñïàðè-âàíèå, ïðè ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòÿõ 1:12 < n < nvHðàçâèâàåòñÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü ñ f -òèïîì ñèììåò�ðèè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà.Îòìåòèì, ÷òî â äàííîé ðàáîòå, âî èçáåæàíèå ñóì�ìèðîâàíèÿ ïàðêåòíûõ äèàãðàìì [56, 57℄, àíàëèçèðó�þòñÿ òîëüêî òå îáëàñòè ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé,êîòîðûå íå íàõîäÿòñÿ â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòèê îñîáåííîñòè Âàí Õîâà (ðèñ. 3).Âêëþ÷åíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà êîíêóðåíöèþ ñâåðõ�ïðîâîäÿùèõ �àç. Ýòî âèäíî íà ðèñ. 2á, íà êîòî�ðîì ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè �(n) äëÿ ïàðàìåòðîât2 = 0, U = 2jt1j è V = 0:5jt1j. Èç ñðàâíåíèÿ ñ ðèñ. 2à1306
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−0.25�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè � îò êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåén â ìîíîñëîå ãðà�åíà: a � t2 = 0, U = 2jt1j, V = 0;á � t2 = 0, U = 2jt1j, V = 0:5jt1jñëåäóåò, ÷òî âêëþ÷åíèå ìåæóçåëüíîãî êóëîíîâñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîäàâëÿåò êóïåðîâñêîå ñïàðèâà�íèå â d + id-êàíàëå ïðè ìàëûõ ýëåêòðîííûõ ïëîò�íîñòÿõ, îäíàêî ïðèâîäèò ê ðåàëèçàöèè ñâåðõïðîâî�äèìîñòè ýòîãî òèïà ñèììåòðèè ïðè ïðèáëèæåíèè êîñîáåííîñòè Âàí Õîâà. Â ðåçóëüòàòå f -ñïàðèâàíèåðåàëèçóåòñÿ â îáëàñòè ýëåêòðîííûõ êîíöåíòðàöèé1 < n < 1:22. Îòìåòèì, ÷òî äàííûé ðåçóëüòàò êà÷å�ñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè âðàáîòå [37℄.Âêëþ÷åíèå ýëåêòðîííûõ ïåðåñêîêîâ t2 íà ñëå�äóþùèå çà áëèæàéøèìè àòîìû óãëåðîäà â ìîíî�ñëîå ãðà�åíà êà÷åñòâåííî íå âëèÿþò íà êîíêóðåí�öèþ ñâåðõïðîâîäÿùèõ�àç ðàçëè÷íûõ òèïîâ ñèììåò�ðèè, ïîêàçàííóþ íà ðèñ. 2á [58℄. Òàêîå ïîâåäåíèå ñè�ñòåìû îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî âêëþ÷åíèå ïåðåñêîêîât2 > 0, ëèáî t2 < 0, íå âûçûâàåò ñóùåñòâåííîé ìî�
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�èñ. 3. Ìîäè�èêàöèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî-ñòîÿíèé ìîíîñëîÿ ãðà�åíà ïðè âêëþ÷åíèè ïåðåñêî-êîâ íà ñëåäóþùèå çà áëèæàéøèìè ñîñåäíèå àòîìûïðè t2 = 0 (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), t2 = �0:2jt1j (øòðè-õîâàÿ êðèâàÿ), t2 = 0:2jt1j (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ)äè�èêàöèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîíî�ñëîÿ â îáëàñòÿõ êîíöåíòðàöèé íîñèòåëåé ìåæäó äè�ðàêîâñêîé òî÷êîé è îáåèìè îñîáåííîñòÿìè Âàí Õî�âà (ðèñ. 3). Îäíàêî ó÷åò ïåðåñêîêîâ t2 ïðèâîäèòê óâåëè÷åíèþ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé ý��åêòèâíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, à ñëåäîâàòåëüíî, è ê ðåàëèçàöèèáîëåå âûñîêèõ êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð ïåðåõîäà âñâåðõïðîâîäÿùóþ �àçó â èäåàëèçèðîâàííîì ìîíî�ñëîå ãðà�åíà [58℄.
3. ÈÄÅÀËÈÇÈ�ÎÂÀÍÍÛÉ ÁÈÑËÎÉ��ÀÔÅÍÀ�àññìîòðèì èäåàëèçèðîâàííûé áèñëîé ãðà�åíà,ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî äâà ìîíîñëîÿ ðàñïîëîæåíû ïî òè�ïó AB, ò. å. îäèí ñëîé ïîâåðíóò íà 60Æ îòíîñèòåëüíîäðóãîãî [59, 60℄. Ïðè ýòîì ðàñïîëîæåíèå ïîäðåøåòîêâ ñëîÿõ âûáåðåì òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû óçëû èç ðàç�íûõ ñëîåâ, ðàñïîëîæåííûå äðóã íàä äðóãîì, îòíîñè�ëèñü ê ïîäðåøåòêå A, à îñòàëüíûå � ê ïîäðåøåòêåB (ðèñ. 4). Â ýòîì ñëó÷àå ãàìèëüòîíèàí áèñëîÿ ãðà��åíà â ïðåäñòàâëåíèè Âàíüå áóäåò èìåòü âèäĤ = Ĥ0 + Ĥint; (26)1307
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�èñ. 4. Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà áèñëîÿ ãðà�å-íà. Àòîìû óãëåðîäà A1 è B1 â íèæíåì ñëîå ïîêàçà-íû áåëûìè è ÷åðíûìè êðóæêàìè, A2 è B2 â âåðõ-íåì ñëîå èçîáðàæåíû ÷åðíûìè è ñåðûìè êðóæêàìè.Ïîñðåäñòâîì t1 è t2 îáîçíà÷åíû âíóòðèïëîñêîñòíûåýëåêòðîííûå ïåðåñêîêè, 1, 3, 4 � ìåæïëîñêîñò-íûå ïåðåñêîêèĤ0 = ("� �)0�Xif� n̂Aif� +Xig� n̂Big�1A�� t1XfÆ�(ay1f�b1;f+Æ;� + ay2f�b2;f�Æ;� +H..)�� t2Xi� 0� Xhhfmiiayif�aim�+ Xhhgnii byig�bin�+H..1A�� 1Xf� (ay1f�a2f� +H..)�� 3XgÆ�(by1g�b2;g+Æ;� +H..)�� 4XfÆ�(ay1f�b2;f�Æ;� + ay2f�b1;f+Æ;� +H..); (27)
Ĥint = U 0�Xif n̂Aif"n̂Aif# +Xig n̂Big"n̂Big#1A++ V XfÆ� n̂Aif�n̂Bi;f+Æ;� +G1Xf� n̂A1f�n̂A2f� ++G3XgÆ� n̂B1g�n̂B2;g+Æ;� +G4XfÆ��n̂A1f�n̂B2;f�Æ;� ++ n̂A2f�n̂B1;f+Æ;��: (28)

Çäåñü èñïîëüçîâàíû àíàëîãè÷íûå îáîçíà÷åíèÿ, ÷òîè äëÿ ãàìèëüòîíèàíà ìîíîñëîÿ (1) â ðàçä. 2. Â ãà�ìèëüòîíèàíå (26) èíäåêñ i = 1; 2 îáîçíà÷àåò íî�ìåð ñëîÿ. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî îäíîóçåëüíûå ýíåð�ãèè "A1 = "A2 = "B1 = "B2 = ". Ïîñðåäñòâîì1, 3, 4 îáîçíà÷åíû ïàðàìåòðû ìåæñëîéíûõ ýëåê�òðîííûõ ïåðåñêîêîâ (ðèñ. 4). Òðè ïîñëåäíèõ ñëàãàå�ìûõ ãàìèëüòîíèàíà (26) ó÷èòûâàþò ìåæñëîéíîå êó�ëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿíà àòîìàõ A1 è A2, B1 è B2, A1 è B2, èíòåíñèâíîñòüêîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåòñòâåííî âåëè÷èíàìèG1, G3 è G4.Ïîñëå ïåðåõîäà â èìïóëüñíîå ïðîñòðàíñòâî ãà�ìèëüòîíèàí Ĥ0 óäîáíî ïåðåïèñàòü â ìàòðè÷íîì âè�äå̂H0 =Xk� 0BBBB� "k 1 t1u�k 4uk1 "k 4u�k t1ukt1uk 4uk "k 3u�k4u�k t1u�k 3uk "k 1CCCCA0BBBB� a1k�a2k�b1k�b2k� 1CCCCA ;ãäå "k = t2fk � ", à âåëè÷èíà fk îïðåäåëÿåòñÿ âûðà�æåíèåì (7).�àìèëüòîíèàí Ĥ0 äèàãîíàëèçóåòñÿ ïðè ïîìîùèïðåîáðàçîâàíèÿ Áîãîëþáîâà�ik� = wi1(k)a1k� + wi2(k)a2k� ++ wi3(k)b1k� + wi4(k)b2k� ; i = 1; 2; 3; 4; (29)è ïðèíèìàåò �îðìóĤ0 = 4Xi=1Xk� Eik�yik��ik�: (30)Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì ðàáîò ïî ãðà�åíó [61; 62℄,ìåæñëîéíûå ïåðåñêîêè 4 ÿâëÿþòñÿ ñðàâíèòåëüíîñëàáûìè, ïîýòîìó äëÿ óäîáñòâà äèàãîíàëèçàöèè ãà�ìèëüòîíèàíà ïîëîæèì 4 = 0. Ïðè ýòîì ÷åòûðåõçîí�íûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð áèñëîÿ ãðà�åíà îïðåäå�ëÿåòñÿ âûðàæåíèÿìèEik = "�qAk �pBk � t2fk;Ak = 14�2a2 + 4jbkj2 + 2jdkj2�;Bk = 14�jdkj2(jdkj2 � 2a2 + 4jbkj2) + a4 ++ 4a2jbkj2 + 4ab2kd�k + 4ab�2k dk�;a = 1; bk = t1u�k; dk = 3u�k; (31)
ãäå âåëè÷èíà uk îïðåäåëåíà â âûðàæåíèè (8).Àíàëèç óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè Êîíà �Ëàòòèíæåðà â áèñëîå ãðà�åíà ïðîâîäèò�ñÿ ïî îáùåé ñõåìå, èçëîæåííîé â ðàçä. 2. Ïðè ýòîì1308
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�èñ. 5. Ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà áèñëîÿ ãðà�åíà âáëèçè äèðàêîâñêèõ òî÷åê (à) è �îðìèðîâàíèå ìíîãîëèñòíîãî�åðìè-êîíòóðà (á ) ïðè ñëàáîì ëåãèðîâàíèèðàññìàòðèâàåòñÿ ñèòóàöèÿ, â êîòîðîé ïðè ëåãèðîâà�íèè áèñëîÿ õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë íàõîäèòñÿ â äâóõâåðõíèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîíàõ E1k è E2k, êàê ïîêàçà�íî íà ðèñ. 5à. Â ýòîì ñëó÷àå íà÷àëüíûé è êîíå÷íûéèìïóëüñû ýëåêòðîíîâ â êóïåðîâñêîì êàíàëå òàêæåïðèíàäëåæàò äâóì âåðõíèì çîíàì, ïîýòîìó èíäåêñûi è j â äèàãðàììàõ Êîíà �Ëàòòèíæåðà â ñëó÷àå áè�ñëîÿ (ðèñ. 1) ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ îäèí èëè äâà. Ïî�ñëå ñîïîñòàâëåíèÿ àíàëèòè÷åñêèõ âûðàæåíèé âñåìäèàãðàììàì ïîëó÷àåòñÿ àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèåäëÿ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ â êó�ïåðîâñêîì êàíàëå â áèñëîå ãðà�åíà, êîòîðîå çàòåìèñïîëüçóåòñÿ ïðè àíàëèçå îäíîðîäíîé ÷àñòè óðàâíå�íèÿ Áåòå �Ñàëïåòåðà. Ïðè ðåøåíèè çàäà÷è íà ñîá�ñòâåííûå çíà÷åíèÿ (20) èíòåãðèðîâàíèå âûïîëíÿåò�ñÿ ïðè ó÷åòå ìíîãîëèñòíîñòè èçîýíåðãåòè÷åñêèõ êîí�òóðîâ (ðèñ. 5á ).Ïåðåéäåì ê îáñóæäåíèþ çàâèñèìîñòåé âåëè÷èíûý��åêòèâíîé êîíñòàíòû ñâÿçè � îò êîíöåíòðàöèèíîñèòåëåé n äëÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ ñèììåòðèè ñâåðõ�ïðîâîäÿùåãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà â áèñëîå ãðà�åíà.Îòìåòèì, ÷òî ïðè 1 = 3 = 4 = 0 è G1 = G3 == G4 = 0 â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ äëÿ áèñëîÿ âûïîë�íÿåòñÿ ïðåäåëüíûé ïåðåõîä ê ðåçóëüòàòàì, ïîëó÷åí�íûì äëÿ ìîíîñëîÿ â ðàçä. 2. Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíûçàâèñèìîñòè �(n), íàéäåííûå â áèñëîå äëÿ íàáîðàïàðàìåòðîâ t2 = 0, U = 2jt1j, 1 = 0:12jt1j, 3 == 0:1jt1j, 4 = 0, V = G1 = G3 = G4 = 0:5jt1j.Èñïîëüçóåìûå âåëè÷èíû âíóòðèïëîñêîñòíûõ è ìåæ�ïëîñêîñòíûõ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà áëèçêè ê çíà÷å�

0:5 1:0 2:0n00:20:40:60:81:01:21:4�jt1j

1:5�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòî-ÿíèé áèñëîÿ ãðà�åíà â ðàñ÷åòå íà àòîì îäíîãî ñëîÿîò êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîât2 = 0, 1 = 0:12jt1 j, 3 = 0:1jt1j, U = 2jt1jíèÿì, îïðåäåëåííûì â ðàáîòàõ [61, 62℄ äëÿ ãðà�è�òà. Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé áèñëîÿ ãðà��åíà ïðè äàííîì íàáîðå ïàðàìåòðîâ ïðèâåäåíà íàðèñ. 6. Äëÿ äåìîíñòðàöèè âëèÿíèÿ ìåæñëîéíîãî êó�ëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âåëè÷èíû G1; G3 è G4âûáðàíû ìàêñèìàëüíî âîçìîæíûìè, ïðè êîòîðûõåùå ïðèìåíèìî ïðèáëèæåíèå ñëàáîé ñâÿçè. Èç ñðàâ�1309
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòè � îò êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåén â áèñëîå ãðà�åíà äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ t2 = 0,U = 2jt1j, 1 = 0:12jt1j, 3 = 0:1jt1j, V = 0:5jt1j,G1 = G3 = G4 = 0:5jt1j (âñå ïàðàìåòðû â åä. jt1j)íåíèÿ ñ ðèñ. 2á âèäíî, ÷òî ó÷åò ìåæïëîñêîñòíûõ âçà�èìîäåéñòâèé íå ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ îáëàñòåé ðåà�ëèçàöèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè ñ f - è d+id-òèïàìè ñèì�ìåòðèè, îäíàêî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ïîâûøå�íèþ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé ý��åêòèâíîé êîíñòàíòûñâÿçè, à ñëåäîâàòåëüíî, è ê ïîâûøåíèþ êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùóþ �àçó.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå íà ïðèìåðå èäåàëèçèðîâàííûõ ìîíî�ñëîÿ è áèñëîÿ ãðà�åíà, â ðàñ÷åòàõ, íå ó÷èòûâàþùèõíàëè÷èå ïîòåíöèàëà Âàí äåð Âààëüñà ïîäëîæêèè ïðèìåñåé, èññëåäîâàíû óñëîâèÿ âîçíèêíîâåíèÿñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïàðèâàíèÿ Êîíà �Ëàòòèíæåðà âñèñòåìàõ ñ ëèíåéíûì çàêîíîì äèñïåðñèè. Ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà ãðà�åíà îïèñàíà â ðàìêàõ ìåòîäàñèëüíîé ñâÿçè â ìîäåëè Øóáèíà�Âîíñîâñêîãî,ó÷èòûâàþùåé íå òîëüêî êóëîíîâñêîå îòòàëêè�âàíèå ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà îäíîì àòîìåóãëåðîäà, íî è ìåæóçåëüíîå êóëîíîâñêîå âçàè�ìîäåéñòâèå. Ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ðåíîðìèðîâîêÊîíà �Ëàòòèíæåðà äî âòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèèâîçìóùåíèé âêëþ÷èòåëüíî è ó÷åò ìåæóçåëüíîãîêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñóùåñòâåííî ñêàçû�âàþòñÿ íà êîíêóðåíöèè ìåæäó ñâåðõïðîâîäÿùèìè�àçàìè ñ f - è d + id-òèïàìè ñèììåòðèè ïàðàìåòðàïîðÿäêà, à òàêæå ïðèâîäÿò ê óâåëè÷åíèþ àáñî�ëþòíûõ âåëè÷èí ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, à
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