Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 2, ś. 130 { 132 cfl 2011 č. 25 ĺ¿ń£

Řőńĳ ćřăźăšěńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ ć ňăčŋěšĺğňě ňŋőčőğőŋŋżţ ňőďěńěľ

Ă. Ě. Ăŋšĺŕőć^{1)∗}, Ň. Ś. Ăńěľŋĺłőć^∗, Ć. Ĺ. Ăŋĺśĺňőć^∇

∗Ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš ŇČŞ ĺň. Ň.Ć.Ńőňőŋőśőćă, 119992 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

∇Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć ŘĂŊ, 620041 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 25 ňă£ 2011 č.

Řőńĳ şůěšă ŕőńŋőľ ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ć őŕřěďěńěŋĺĺ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ ďćşţğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ĺśśńěďőćăŋă ŕřĺ ŕőňőźĺ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£. Őąŋăřşęěŋő, ůšő ćłńăď ŋěďĺăčőŋăńĳŋőľ łőňŕőŋěŋšż U-ňăšřĺűż ŕřĺćőďĺš ł ŕőŋĺęěŋĺ¿ šěňŕěřăšşřż Ŋěěń£, ůšő śőőšćěšśšćşěš ĺňě¿źěľś£ łăřšĺŋě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ. Őąśşęďăěšś£ ćěńĺůĺŋă ¡šőčő ¡ťťěłšă ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăğňěřŋőśšĺ U-ňăšřĺűż. Ŕřőĺğćěďěŋő śřăćŋěŋĺě ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ś šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺňĺ ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ őďĺŋőůŋőčő ţăąąăřďőćśłőčő ăšőňă.

İťťěłšż, ść£ğăŋŋżě ś őřąĺšăńĳŋżňĺ ťńşłšşăűĺ- £ňĺ, ĺčřă¿š ćăęŋş¿ řőńĳ ć ťĺğĺłě śĺśšěň ś śĺńĳŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ. Ŋăńĺůĺě ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ śšěŕěŋěľ śćőąőďż ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ŋőćżţ ňěţăŋĺğňőć ťěřřőňăčŋěšĺğňă: śńőęŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ őďŋőćřěňěŋŋő śŕĺŋă ĺ őřąĺšăńĳŋőčő ňőňěŋšă ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć [1]. Ćăřĳĺřőćăŋĺě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ĺńĺ ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŕřőěłűĺĺ őřąĺšăńĳŋőčő ňőňěŋšă ŕřĺćőďĺš ł őąřăğőćăŋĺ¿ ŋőćőčő šĺŕă łćăŋšőćőčő ťăğőćőčő ŕěřěţőďă { őřąĺšăńĳŋő ğăćĺś£źěčő ňőššőćśłőčő ŕěřěţőďă (Orbital selective Mott transition) [2]. Šăłőľ šĺŕ ťăğőćőčő ŕěřěţőďă ążń šěőřěšĺůěśłĺ ĺśśńěďőćăŋ [3] ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő őąŋăřşęěŋ ć Ca_{2−x}RuO_4 [4] ĺ La_{n+1}Ni_nO_{3n+1} [5].

Şůěš ŕőńŋőľ ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŋěőąţőďĺň ďń£ łőńĺůěśšćěŋŋőčő őŕĺśăŋĺ£ śćőľśšć śĺśšěň ś śĺńĳŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ. Śşźěśšćőćăćÿĺě ďő ŋěďăćŋěčő ćřěňěŋĺ ăńčőřĺšňż řăśůěšă ŕřĺňěśŋőľ ğăďăůĺ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ [6] ňőčńĺ řăśśňăšřĺćăšĳ šőńĳłő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćĺďă ŕńőšŋőśšĳ{ŕńőšŋőśšĳ, ĺňě¿- źĺě ďĺăčőŋăńĳŋżľ ćĺď ć ŕřőśšřăŋśšćě łşąĺůěśłĺţ čăřňőŋĺł. Şůěš ŋěďĺăčőŋăńĳŋżţ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć ć őąźěň śńşůăě ŕřĺćőďĺń ł ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋőňş şćěńĺůěŋĺ¿ ćřěňěŋĺ řăśůěšă [7]. Ŕő£ćńěŋĺě ăńčőřĺšňőć łćăŋšőćőčő ňěšőďă Ňőŋšě-Łăřńő ć ŋěŕřěřżćŋőň ćřěňěŋĺ ŕőğćőńĺńő řěÿĺšĳ ¡šş ŕřőąńěňş [8]. Şůěš ŕőńŋőčő ňŋőčőőřąĺšăńĳŋőčő ţăřăłšěřă ěďĺŋĺůŋőľ ŕřĺňěśĺ ŋă ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőćěřţŋőśšĺ ŕřĺćőďĺš ł śďćĺčş łőŋďőćśłőčő ŕĺłă ć ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŕřĺňěśĺ [9] ĺ ŕőďăćńěŋĺ¿ šăłőčő ŕĺłă ďń£ Sr_2RuO_4 [10, 11].

Ŕřěďśšăćń£ěš ĺŋšěřěś ćőŕřőś ő ćńĺ£ŋĺĺ śšřşłšşřż ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŋă šěř-

1)e-mail: antipov@ct-qmc.org

ňőďĺŋăňĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ śĺśšěňż. Řăśůěšż LDA-DMFT, ćżŕőńŋěŋŋżě ďń£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ šĺŕă ŕńőšŋőśšĳ{ŕńőšŋőśšĳ, ŕřĺćőď£š ł ğăćżÿěŋĺ¿ šěňŕěřăšşřż Ł¿řĺ ęěńěğă [12] ĺ řăğńĺůŋżţ ňăŋčăŋĺšőć [13] ć 1.5{2 řăğă. Ţăřăłšěř őÿĺąłĺ ňőęěš ążšĳ ść£- ğăŋ łăł ś őřąĺšăńĳŋżňĺ ¡ťťěłšăňĺ, šăł ĺ ś ŕřěŋěąřěęěŋĺěň ŋěńőłăńĳŋżňĺ łőřřěń£űĺ£ňĺ ć ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ [6]. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ĺğşůăěšś£ ćńĺ£ŋĺě šĺŕă ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ć ďćşţğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŕřĺ ŕőńşğăŕőńŋěŋĺĺ (¡ńěłšřőŋŋő-ďżřőůŋőľ śĺňňěšřĺĺ) ŋă šěňŕěřăšşřş Ŋěěń£. Ďń£ šőčő ůšőąż řăğďěńĺšĳ řőńĳ ¡ťťěłšőć ňŋőčőőřąĺšăńĳŋőśšĺ ĺ ŋěńőłăńĳŋőśšĺ, ĺśśńěďőćăŋĺě ŕřőćěďěŋő ŋă řěÿěšłě Ąěšě ąěśłőŋěůŋőľ řăğňěřŋőśšĺ. Ć ¡šőň śńşůăě ŋěńőłăńĳŋżě łőřřěń£űĺĺ őšśşšśšćş¿š, ĺ řěÿěŋĺě, ŕőńşůěŋŋőě ć řăňłăţ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£, £ćń£ěšś£ šőůŋżň[14]. Őšňěšĺň, ůšő śţőęă£ ňőďěńĳ ążńă ĺśśńěďőćăŋă ć řăąőšě [7]. Őďŋăłő ěě ăćšőřż řăśśňőšřěńĺ śńşůăľ ¡ńěłšřőŋŋőčő ğăŕőńŋěŋĺ£ ≈ 30%, śőőšćěšśšćş¿źěčő ťěřřőňăčŋĺšŋőňş şŕőř£ďőůěŋĺ¿.

Ňŋőčőğőŋŋă£ (ďćşţ- ĺńĺ šřěţğőŋŋă£) ňőďěńĳ Ţăąąăřďă ć ąăğĺśě łşąĺůěśłĺţ čăřňőŋĺł ĺňěěš ćĺď ^H = −t ∑ ⟨i,j⟩,σ (^c^+_{iσ}^c_{jσ} + ^c^+_{jσ}^c_{iσ} ) − μ ∑ iσ ^n_{iσ} + ∑ i ^H^{int}_i , (1) ^H^{int} = U 2 ∑ pσ n_{pσ} n_{pσ̄} + U − 2J 2 ∑ p≠p^0 ,σ n_{pσ} n_p0_{σ̄} + + U − 3J 2 ∑ p≠p^0 ,σ n_{pσ} n_p0_σ − − J 2 ∑ p≠p^0 ,σ (c^†_{pσ} c^†_p0_{σ̄} c_p0_σ c_{pσ̄} + c^†_p0_σ c^†_p0_{σ̄} c_{pσ} c_{pσ̄} ). (2)

Ĺŋďěłśż p, p^′ ŕřőąěčă¿š ŋőňěřă čăřňőŋĺł (0, 1 ďń£ ďćşţğőŋŋőľ ňőďěńĺ), σ őğŋăůăěš ŕřőěłűĺ¿ śŕĺŋă.

130 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Řőńĳ ćřăźăšěńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ ć ňăčŋěšĺğňě ňŋőčőğőŋŋżţ ňőďěńěľ 131

Ŕěřćżě 3 ůńěŋă ć ťőřňşńě (2) őŕĺśżćă¿š ćğăĺňőďěľśšćĺě šĺŕă ŕńőšŋőśšĳ{ŕńőšŋőśšĳ.

Ć řăňłăţ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ ć ńăčřăŋęěćő ďěľśšćĺě śĺśšěňż ććőďĺšś£ ¡ťťěłšĺćŋőě ŕőńě, ďěľśšćş¿źěě ŋă łăęďżľ şğěń řěÿěšłĺ, łőšőřőě őŕřěďěń£ěšś£ śăňőśőčńăśőćăŋŋő. İťťěłšĺćŋőě őďŋőşğěńĳŋőě ďěľśšćĺě ĺňěěš ćĺď ŕřĺňěśŋőľ ňőďěńĺ Ăŋďěřśőŋă:

S^{imp} = ∑ ω (´_{ωσ} − iω − μ)c^∗_{ωσ} c_{ωσ} − − ∑ ω mH(n_{↑ω} − n_{↓ω}) + β∫ 0 dτH^{int}[c, c^∗], (3)

čďě ´_{ωσ} { ¡ťťěłšĺćŋőě ŕőńě, ω { ňăűşąăřőćśłă£ ůăśšőšă, μ { ţĺňĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń, m = μ_Bg { ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ¡ńěłšřőŋă, ŕřĺŋ£šżľ řăćŋżň 1 (μ_B { ňăčŋěšőŋ Ąőřă, g { śŕĺŋőćżľ g-ťăłšőř ¡ńěłšřőŋă), H { ćŋěÿŋěě śšăšĺůěśłőě ňăčŋĺšŋőě ŕőńě. Ţĺňĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń, śőőšćěšśšćş¿źĺľ őďĺŋăłőćőňş ğăŕőńŋěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ďżřőł, řăćěŋ μ = 1.5U −2.5J. Ŕřĺňěśŋă£ ňőďěńĳ Ăŋďěřśőŋă řěÿăńăśĳ ŕřĺ ŕőňőźĺ łćăŋšőćőčő ňěšőďă Ňőŋšě-Łăřńő, ďěľśšćş¿źěčő ć ŋěŕřěřżćŋőň ćřěňěŋĺ, ś řăğńőęěŋĺěň ŕő ćěńĺůĺŋě łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ [15]. İšőš ňěšőď őąńăďăěš śńăążň ÿşňőň ŕřĺ ąőńĳÿĺţ ğŋăůěŋĺ£ţ ňăűşąăřőćśłĺţ ůăśšőš, ůšő ŕőğćőń£ěš ăłłşřăšŋő ŕřőćőďĺšĳ ťşřĳě-ŕřěőąřăğőćăŋĺě ĺ ŕőńşůăšĳ šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ. Ďń£ şůěšă ŋěďĺăčőŋăńĳŋżţ ¡ńěňěŋšőć ĺśŕőńĳğőćăńś£ łńăśšěřŋżľ šĺŕ ÿăčőć, łőšőřżľ ďăěš ćőğňőęŋőśšĳ ďőąăćńěŋĺ£ ĺ şŋĺůšőęěŋĺ£ śřăğş ŕăřż ůăśšĺű. İšő ďěńăěš ćőğňőęŋżň şůěš ůńěŋőć c_1c^∗_2c_3c^∗_4 őąźěčő ćĺďă [9].

Şśńőćĺě śăňőśőčńăśőćăŋĺ£ DMFT ŋă řěÿěšłě Ąěšě ĺňěěš ćĺď

´_{ωσ} = t^2g_{ωσ}, (4)

čďě śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ć ¡ťťěłšĺćŋőň ŕőńě ććěďěŋă ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ŋă řěÿěšłě. Ďń£ łăęďőčő ŋăąőřă ŕăřăňěšřőć (U, t, β, H) ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă őŕřěďěń£ńăśĳ ĺšěřăšĺćŋő ůĺśńěŋŋżň řěÿěŋĺěň ňőďěńĺ (3) ĺ ŕőďśšăŋőćłőľ ć (4). Śţőďĺňőśšĳ śţěňż ŋăąń¿ďăńăśĳ ŕőśńě ≈ 5 ĺšěřăűĺľ. Ćśěčő ďń£ łăęďőčő ŋăąőřă ŕăřăňěšřőć ŕřőćőďĺńőśĳ 10 ĺšěřăűĺľ. Śšăšĺůěśłă£ ňăčŋĺšŋă£ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĳ őŕřěďěń£ěšś£ ŕřĺ ŕőňőźĺ ćăřĳĺřőćăŋĺ£ śĺśšěňż śńăążň ćŋěÿŋĺň ňăčŋĺšŋżň ŕőńěň (mH < 0.08): χ_{AF} = 1 N ∂M ∂H | | |_{H→0} = − 1 2 ∂⟨n_↑ − n_↓⟩ ∂H | | |_{H→0}. (5)

Šěňŕěřăšşřă Ŋěěń£ őŕřěďěń£ěšś£ ĺğ ĺŋšěřŕőń£űĺĺ ńĺŋěľŋőčő şůăśšłă šěňŕěřăšşřŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ őąřăšŋőľ śšăšĺůěśłőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ:

χ_{AF} = ⟨m^2⟩ 3(T + T_N )

. (6)

Ŕřěďćăřĺšěńĳŋő řăśśňőšřĺň śńşůăľ ´_{ωσ} = 0 őďĺŋőůŋőčő ăšőňă, őŕĺśżćăěňőčő čăňĺńĳšőŋĺăŋőň (2). Šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ šăłőľ śĺśšěňż ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ, ŋě ŕřĺąěčă£ ł łćăŋšőćőňş ňěšőďş Ňőŋšě-Łăřńő, ă ĺśŕőńĳğş£ šőůŋş¿ ďĺăčőŋăńĺğăűĺ¿ čăňĺńĳšőŋőćőľ ŕřőąńěňż. Ŋă řĺś. 1 ĺğőąřăęěŋő

Řĺś. 1. Ğăćĺśĺňőśšĺ őąřăšŋőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ χ^{−1}(T ) őďĺŋőůŋőčő ţăąąăřďőćśłőčő ăšőňă, őŕĺśżćăěňőčő (2), ŕřĺ U = 3.6, J = 1 ďń£ řăğŋżţ řăğňěřŋőśšěľ ćăńěŋšŋőľ őřąĺšăńĺ (1, 2, 3). Łőŋśšăŋšż Ł¿řĺ C őŕřěďěń£¿šś£ şčńőň ŋăłńőŋă ŕř£ňżţ ć őąńăśšĺ T < 0.6 ł őśĺ χ^{−1} = 0. Ŕőńşůěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£: CN=1 = 0.25, C^{full}N_{=2} = 0.66, C^{nn}_{N=2} = 0.94, C^{full}N_{=3} = 1.25, C^{nn}_{N=3} = 2.21

śěňěľśšćő łřĺćżţ őąřăšŋőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ χ^{−1}(T ) őďĺŋőůŋőčő ăšőňă ďń£ řăğŋżţ řăğňěřŋőśšěľ ćăńěŋšŋőľ őřąĺšăńĺ (N = 1, 2, 3) ŕřĺ U/t = = 3.6, J = t. Łřĺćżě śőśšő£š ĺğ ďćşţ ńĺŋěľŋżţ şůăśšłőć ćĺďă χ = C/T . Ć ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ őąńăśšĺ (U ≫ T ) ğŋăůěŋĺě łőŋśšăŋšż Ł¿řĺ C ğăćĺśĺš őš śšěŕěŋĺ ćżřőęďěŋĺ£ šřĺŕńěšŋőčő őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£, łőšőřőě őŕřěďěń£ěšś£ ŕřăćĺńőň Ţşŋďă. Ďń£ śńşůă£ ĺŋćăřĺăŋšŋőľ őšŋőśĺšěńĳŋő őŕěřăűĺľ ŕőćőřőšă U-ňăšřĺűż (2) łőŋśšăŋšă Ł¿řĺ ĺňěěš ćĺď [16]

C = S(S + 1)/3 = N(N/2 + 1)/6. Ć ćżśőłőšěňŕěřă-

šşřŋőľ őąńăśšĺ ć őąőĺţ śńşůă£ţ C_{T ≫U} = C^{full}_{T ≪U} /2, ůšő śőőšćěšśšćşěš [17]. Ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ ĺğňěŋěŋĺě łőŋśšăŋšż Ł¿řĺ ć ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋőľ őąńăśšĺ, łőšőřőě ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ şůěšě šőńĳłő ďĺăčőŋăńĳŋżţ ůńěŋőć ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£: ś 0.66 ďő 0.94 (42%) ć ďćşţőřąĺšăńĳŋőň śńşůăě, ś 1.25 ďő 2.21 (78%) ć šřěţőřąĺšăńĳŋőň śńşůăě. Ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż šěśšőćżě QMC-řăśůěšż ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă ďń£ őďĺŋőůŋőčő ăšőňă, łőšőřżě ŕőłăğăńĺ ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě ś řěğşńĳšăšăňĺ šőůŋőľ ďĺăčőŋăńĺğăűĺĺ.

Ŋă řĺś. 2 ŕřěďśšăćńěŋż ğăćĺśĺňőśšĺ őąřăšŋőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ ďćşţğőŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŋă řěÿěšłě Ąěšě őš šěňŕěřăšşřż ŕřĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011 9^∗

132 Ă. Ě. Ăŋšĺŕőć, Ň. Ś. Ăńěľŋĺłőć, Ć. Ĺ. Ăŋĺśĺňőć

Řĺś. 2. Ğăćĺśĺňőśšĳ őąřăšŋőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ χ^{−1}(T ) ďń£ ďćşţőřąĺšăńĳŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŋă ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőľ řěÿěšłě Ąěšě ŕřĺ U/t = 3.6, J = = t. Ćěřţŋ££ łřĺćă£ śőőšćěšśšćşěš şůěšş ŕőńŋőľ ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ŋĺęŋ££ { šőńĳłő ďĺăčőŋăńĳŋżţ ůńěŋőć. Ŕř£ňżě { ĺŋšěřŕőń£űĺ£ ńĺŋěľŋżţ şůăśšłőć őąěĺţ łřĺćżţ ć ňěšăńńĺůěśłőľ őąńăśšĺ. Šěňŕěřăšşřă Ŋěěń£ őŕřěďěń£ěšś£ šőůłőľ ŕěřěśěůěŋĺ£ ¡šĺţ ŕř£ňżţ ś őśĳ¿ χ^{−1}(T ) = 0 ĺ řăćŋă 0.33 ć śńşůăě ŕőńŋőľ U-ňăšřĺűż ĺ 0.39 ć śńşůăě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕńőšŋőśšĳ{ŕńőšŋőśšĳ

U/t = 3.6, J = t ďń£ śńşůăěć şůěšă ŕőńŋőľ ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ĺ šőńĳłő ěě ďĺăčőŋăńĳŋőľ ůăśšĺ. Ťăğőćżľ ŕěřěţőď ć őąőĺţ śńşůă£ţ ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ ćěńĺůĺŋě šěňŕěřăšşřż 0.3−0.4. Ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż śšăšĺůěśłă£ ňăčŋĺšŋă£ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĳ śĺśšěňż ć ŕăřăňăčŋĺšŋőľ őąńăśšĺ ŕřĺŋĺňăěš ćĺď ğăłőŋă Ł¿řĺ-Ćěľśśă (6). Řăśśůĺšăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ šěňŕěřăšşř Ŋěěń£ řăćŋż T^{full}_N = 0.33, T^{nn}_N = 0.39. Łőŋśšăŋšż Ł¿řĺ ć ąőĺţ śńşůă£ţ őšńĺůă¿šś£ ŋěğŋăůĺšěńĳŋő: C^{full}_{N=2} = 0.36, C^{nn}_{N=2} = 0.35.

Řăğŋĺűă ňěęďş ŕőńşůěŋŋżňĺ šěňŕěřăšşřăňĺ ŕěřěţőďă ć ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě ďń£ řěÿěšłĺ Ąěšě, řăćŋă£ 18%, ňěŋĳÿě, ůěň ăŋăńőčĺůŋă£ őÿĺąłă ć 1.5−2 řăğă ć řăąőšăţ [12, 13]. Ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő ďăŋŋă£ řăğŋĺűă řăśśůĺšăŋă ďń£ ďćşţğőŋŋőľ ňőďěńĺ, ć łőšőřőľ łőńĺůěśšćő ŋěďĺăčőŋăńĳŋżţ ůńěŋőć ć ňăšřĺűě łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ řăćŋő łőńĺůěśšćş ďĺăčőŋăńĳŋżţ ůńěŋőć. Ć šő ęě ćřěň£ łőńĺůěśšćěŋŋő šőůŋőě őŕĺśăŋĺě śĺśšěň, řăśśňăšřĺćăěňżţ ć řăąőšăţ [12, 13], šřěąşěš řăśśňőšřěŋĺ£ śńşůă£ ćăńěŋšŋőľ d-őąőńőůłĺ, U-ňăšřĺűă łőšőřőľ őąńăďăěš 5 ďĺăčőŋăńĳŋżňĺ ĺ 20 ŋěďĺăčőŋăńĳŋżňĺ ůńěŋăňĺ. Łőśćěŋŋő őą şśĺńěŋĺĺ ¡ťťěłšă čőćőřĺš ĺğňěŋěŋĺě łőŋśšăŋšż Ł¿řĺ őďĺŋőůŋőčő ţăąąăřďőćśłőčő ăšőňă ć ≈ 2 řăğă ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăğňěřŋőśšĺ ćăńěŋšŋőľ őřąĺšăńĺ ś 2 ďő 3 (řĺś. 1). Şćěńĺůěŋĺě ůĺśńă őřąĺšăńěľ ć ŋăśšő£źĺľ ňőňěŋš ďőśšşŕŋő ďń£ QMCăńčőřĺšňőć [9, 18]. Šăłęě ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő ćěńĺůĺŋż šěňŕěřăšşř Ł¿řĺ ĺ Ŋěěń£ śşźěśšćěŋŋő ğăćĺś£š őš ¡ńěłšřőŋŋőčő ğăŕőńŋěŋĺ£ ć śĺśšěňě. Ć řăąőšě [7] ďőąăćńěŋĺě ŋěďĺăčőŋăńĳŋżţ ůńěŋőć ć ňăšřĺűş ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ć řăňłăţ ăńčőřĺšňă Ţĺřÿă{Ťă£ ŕřĺ ğăŕőńŋěŋĺĺ n = 1.25 ŕřĺćőďĺš ł śňěŋě ğŋăłă šěňŕěřăšşřż Ł¿řĺ, š.ě. ł řăğřşÿěŋĺ¿ ťěřřőňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£.

Ĺšăł, ňőďěńĳ Ţăąąăřďă ŋă ďćşţőřąĺšăńĳŋőľ řěÿěšłě Ąěšě řăśśňőšřěŋă ŕřĺ ŕőňőźĺ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ďĺăčőŋăńĳŋőľ ňăšřĺűż ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ŕřĺňěŋ£ćÿěľś£ ďő ŋăśšő- £źěčő ćřěňěŋĺ ć ąőńĳÿĺŋśšćě řăąőš, ŕřĺćőďĺš ł ğăňěšŋőňş (18% ć řăśśňőšřěŋŋőľ ňőďěńĺ) ğăćżÿěŋĺ¿ šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă. Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡šőš ¡ťťěłš şśĺńĺćăěšś£ ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ řăğňěřŋőśšĺ ňăšřĺűż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ůšő ŕőğćőń£ěš řăśśůĺšżćăšĳ ŋă şňěŋĳÿěŋĺě řăśţőęďěŋĺ£ ňěęďş řěğşńĳšăšăňĺ řăśůěšőć ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż Ă.Ŋ. Řşąűőćş ĺ Ă.Ĺ. Ŕőšěř£ěćş ğă ŕńőďőšćőřŋżě őąśşęďěŋĺ£, ŊĹŰ \Łşřůăšőćśłĺľ ĺŋśšĺšşš" ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋżţ ňőźŋőśšěľ. Ďăŋŋă£ řăąőšă ążńă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšă ŘŤŤĹ # 11-02-01443-a.

1. P. Fazekas, Foundations of Physics 30, 1999 (2000). 2. A. Koga, N. Kawakami, T. M. Rice, and M. Sigrist, Phys. Rev. Lett. 92, 216402 (2004).

3. V. I. Anisimov, I. A. Nekrasov, D. E. Kondakov et al., Eur. Phys. J. B 25, 191 (2002).

4. M. Neupane et al., Phys. Rev. Lett. 103, 097001 (2009). 5. K. Sreedhar et al., Journal of Solid State Chemistry 110, 208 (1994).

6. A. Georges, G. Kotliar, W. Krauth, and, M. J. Rozenberg, Rev. Mod. Phys. 68, 13 (1996).

7. S. Sakai, R. Arita, K. Held, and, H. Aoki, Phys. Rev. B 74, 155102 (2006).

8. E. Gull et al., Rev. Mod. Phys. 83, 349 (2011). 9. E. Gorelov, T. O. Wehling, A. N. Rubtsov et al., Phys.

Rev. B 80, 155132 (2009).

10. J. Mravlje et al., arXiv:1010.5910v1 (2010). 11. A. H. Nevidomskyy and P. Coleman, Phys. Rev. Lett.

103, 147205 (2009).

12. A. I. Lichtenstein, M. I. Katsnelson, and G. Kotliar, Phys. Rev. Lett. 87, 067205 (2001).

13. K. Held and D. Vollhardt, Phys. Rev. Lett. 84, 5168 (2000).

14. W. Metzner and D. Vollhardt, Phys. Rev. Lett. 62, 324 (1989).

15. A. N. Rubtsov, V. V. Savkin, and A. I. Lichtenstein, Phys. Rev. B 72, 035122 (2005).

16. F. Schwabl, Statistical Mechanics, Advanced Texts in Physics, Springer Berlin Heidelberg, 2006.

17. A. Hewson, The Kondo Problem to Heavy Fermions, Cambridge University Press, N.Y., 1993.

18. C.-K. Chan, P. Werner, and, A. J. Millis, Phys. Rev. B 80, 235114 (2009).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011