Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 3, ś. 184 { 188 cfl 2012 č. 10 ăćčşśšă

Ŕěřěţőď ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł ć ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ŕřĺ şůěšě ŋěśőĺğňěřĺňżţ ňăčŋĺšŋżţ śšřşłšşř

Ň. Ă. Šĺňĺřčăğĺŋ^{1)}, Ă. Ł. Ăřęŋĺłőć, Ć. đ. Ĺřţĺŋ

Ťĺğĺłő-šěţŋĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš ŞřŐ ŘĂŊ, 426000 Ĺęěćśł, Řőśśĺ£

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ňěšăńńőć ŞřŐ ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 15 ĺ¿ŋ£ 2012 č.

Ć řăňłăţ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ĺśśńěďőćăŋ ŕěřěţőď ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł (ŔŇĎ) ďń£ łćăďřăšŋőľ, ŕřőśšőľ łşąĺůěśłőľ ĺ ŐŰŁ-řěÿěšłĺ ŕřĺ ŕőńőćĺŋŋőň ğăŕőńŋěŋĺĺ ğőŋż ŕřĺ şůěšě ŕěřěśłőłőć ¡ńěłšřőŋőć ŋă ŕěřćş¿ ĺ ćšőřş¿ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżě śťěřż. Řăśśňăšřĺćă¿šś£ łăł ÿăţňăšŋőě ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě, šăł ĺ ŋěśőĺğňěřĺňżě ňăčŋĺšŋżě śőśšő£ŋĺ£ (śŕĺřăńĳŋă£ śŕĺŋőćă£ ćőńŋă). Ć šő ćřěň£ łăł ďń£ šřěţňěřŋżţ řěÿěšőł şůěš ŕőśńěďŋĺţ ŋě ňěŋ£ěš őąźěľ łăřšĺŋż ŔŇĎ, ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ őŋ őšłřżćăěš ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ŋőćş¿ ćőğňőęŋőśšĳ ŔŇĎ ŕěřćőčő řőďă ňěęďş ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ.

1. Ććěďěŋĺě. Ŕěřěţőďż ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł (ŔŇĎ) [1] ĺŋšěŋśĺćŋő ĺğşůă¿šś£ ś 40-ţ čč. ŕřőÿńőčő śšőńěšĺ£ ďő ŋăśšő£źěčő ćřěňěŋĺ. Őďŋăłő łőńĺůěśšćěŋŋőě őŕĺśăŋĺě ŔŇĎ, ă ŕőřőľ ĺ łăůěśšćěŋŋőě ŕőŋĺňăŋĺě ťĺğĺůěśłĺţ £ćńěŋĺľ, őŕřěďěń£¿źĺţ ¡šĺ ŕěřěţőďż ć łőŋłřěšŋżţ śĺśšěňăţ, ďő śĺţ ŕőř őśšă¿šś£ ŋěşďőćńěšćőřĺšěńĳŋżňĺ [2].

Śőčńăśŋő łńăśśĺťĺłăűĺĺ řăąőšż [2] ŔŇĎ ďěń£šś£ ŋă ďćă šĺŕă: łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżě ŕěřěţőďż, łőšőřżě ŕřőĺśţőď£š ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć, ĺ ŕěřěţőďż ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ, řăćŋőľ őďŋőňş ¡ńěłšřőŋş ŋă şğńě (ŕőńőćĺŋŋőě ğăŕőńŋěŋĺě), ćżğćăŋŋżě ĺğňěŋěŋĺěň ŕăřăňěšřőć ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Łřőňě šőčő, ć šăłőľ łńăśśĺťĺłăűĺĺ ňőęěš ążšĳ ćżďěńěŋő ŋěśłőńĳłő šĺŕőć ŕěřěţőďőć ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňěšăńńă ĺ ďĺ- ¡ńěłšřĺłă, ă šăłęě ćőğňőęŋőľ śćěřţŕřőćőď£źěľ ťă- ğż. Őążůŋő ŔŇĎ řăśśňăšřĺćă¿šś£ ć łőŋšěłśšě ¡ńěłšřőŋŋżţ łőřřěń£űĺľ, ŕřőśšěľÿěľ ňőďěńĳ¿ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ łőšőřżţ £ćń£ěšś£ ňőďěńĳ Ţăąąăřďă. Ć řăąőšě śăňőčő Ţăąąăřďă [3] ążń řăśśňőšřěŋ ŔŇĎ ć ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ťăğě, ćżğćăŋŋżľ ŕő£ćńěŋĺěň łőřřěń£- űĺőŋŋőľ źěńĺ, łőšőřżľ £ćń£ěšś£ ŋěŕřěřżćŋżň. Ć ďăńĳŋěľÿěň őŕĺśăŋĺě šăłőčő ŕěřěţőďă ążńő şńşůÿěŋő ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďă ňŋőčő¡ńěłšřőŋŋżţ őŕěřăšőřőć [4]. Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ŕřĺ őŕĺśăŋĺĺ ŕěřěţőďőć Ňőššă{Ţăąąăřďă ć ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ťăğě ĺśŕőńĳğşěšś£ ŕřěďěń ąěśłőŋěůŋőľ řăğňěřŋőśšĺ ŕřőśšřăŋśšćă d, łőšőřżľ řăśśňăšřĺćăěšś£ ć řăňłăţ ďĺŋăňĺůěśłőľ šěőřĺĺ śřěďŋěčő ŕőń£ (DMFT) [5], ć šőň ůĺśńě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďă ůĺśńěŋŋőľ řěŋőřňčřşŕŕż [6].

1)e-mail: timirgazin@gmail.com

Ŕřĺ ¡šőň őąśşęďăěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć ŕěřćőčő řőďă.

Ŕřĺ őŕĺśăŋĺĺ ŔŇĎ ć őśŋőćŋőň śőśšő£ŋĺĺ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ćăęŋő ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőě şŕőř£ďőůěŋĺě. Ěśńĺ ďń£ ğăšřăćőůŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ϵk ćżŕőńŋ£ěšś£ şśńőćĺě ŋěśšĺŋčă, ϵk_+Q = −ϵk (ŋăŕřĺňěř, ďń£ ŕřőśšżţ řěÿěšőł ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ŕěřěŋőśă ¡ńěłšřőŋőć ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ), šő ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋő ňăńă£ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ śń¡šěřőćśłőčő šĺŕă (ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżě ŕőďğőŋż) ćőğŋĺłăěš ŕřĺ śłőńĳ şčőďŋő ňăńżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ňěę¡ńěłšřőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ U. Ŕřĺ ŋăřşÿěŋĺĺ şśńőćĺ£ ŋěśšĺŋčă (ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ şůěšě ŕěřěśłőłă ňěęďş śńěďş¿źĺňĺ ğă ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ ś ¡ŋěřčěšĺůěśłĺň ňăśÿšăąőň W^′) ŔŇĎ ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ łőŋěůŋőň ćğăĺňőďěľśšćĺĺ. Łăł ążńő ŕőłăğăŋő ć řăąőšě [7], őŋ £ćń£ěšś£ ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă (řăŋěě ďăŋŋżľ ćżćőď ążń śďěńăŋ ďń£ śńşůă£ ďăńĳŋőďěľśšćş¿źěčő łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£). Ć śńşůăě ňăńőčő W^′ śřăćŋěŋĺě ¡ŋěřčĺľ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőčő ĺğőń£šőřă ĺ ŕăřăňăčŋĺšŋőčő ňěšăńńă ďăěš ďń£ šőůłĺ ŕěřěţőďă

1/U_c ≃ ρ ln(W/W^′), (1)

čďě W ĺ ρ { ğăšřăćőůŋżě ğŋăůěŋĺ£ ÿĺřĺŋż ğőŋż ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ. Ć [7] őąśşęďăńĺśĳ ćőğňőęŋżě śűěŋăřĺĺ ŕěřěţőďă ć ĺğőń£šőřŋş¿ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋş¿ ťăğş: ĺğ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ńĺąő ňěšăńńĺůěśłőľ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋőľ ťăğż. Őďŋăłő ďăńĳŋěľÿĺţ řăśůěšőć ďń£ łőŋłřěšŋżţ řěÿěšőł, ŋăśłőńĳłő ŋăň ĺğćěśšŋő, ŕřőćěďěŋő ŋě ążńő.

Őśŋőćŋőľ űěńĳ¿ ŋăÿĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ £ćń£ěšś£ őŕĺśăŋĺě ŔŇĎ śń¡šěřőćśłőčő šĺŕă, š.ě. ŕěřěţőďőć, ść£ğăŋŋżţ ś ćőğŋĺłŋőćěŋĺěň źěńĺ ć ¡ŋěřčěšĺůěśłőň śŕěłšřě ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ć řěğşńĳšăšě ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£. Šăłĺň őąřăğőň, ąşďşš řăś-

184 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012 śňăšřĺćăšĳś£ ŕěřěţőďż ĺğ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ć ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋőě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőě, ŕřĺůěň ąěğ şůěšă śĺńĳŋżţ łőřřěń£űĺľ. Šĺŕĺůŋżň ŕřĺňěřőň šăłőčő łńăśśă ŕěřěţőďőć £ćń£ěšś£ ŕěřěţőď ňěęďş ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżň (ĂŤ) ňěšăńńőň ĺ ĂŤ-ďĺ¡ńěłšřĺłőň, łőšőřżľ ŋăąń¿- ďăěšś£, ŋăŕřĺňěř, ć V_2O_{3−y}, NiS_{2−x}Se_x [1]. Ć šřěţňěřŋőň śńşůăě ďăŋŋżľ ŕěřěţőď őŕĺśżćăěšś£ ŕřőśšěľÿĺň ŕřĺąńĺęěŋĺěň Ţăřšřĺ{Ťőłă (ŔŢŤ). Ć ďćşňěřŋżţ ĺńĺ śńőĺśšżţ łćăğĺďćşňěřŋżţ śĺśšěňăţ ŋĺ ć ŔŢŤ, ŋĺ ć ąőńěě śńőęŋżţ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ţ ŔŇĎ ňěęďş ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ őąŋăřşęěŋ ŋě ążń. Ŕő¡šőňş śěčőďŋ£ ŕřĺŋ£šő śůĺšăšĳ, ůšő łřĺšĺůěśłă£ řăğňěřŋőśšĳ, ŋăůĺŋă£ ś łőšőřőľ ćőğňőęěŋ ŔŇĎ ňěęďş ďćşň£ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżňĺ śőśšő£- ŋĺ£ňĺ, d_{ml} > 2 [2].

Ŋěőąţőďĺňő őšňěšĺšĳ, ůšő řăŋěě ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ŔŇĎ őčřăŋĺůĺćăńĺśĳ şůěšőň ńĺÿĳ ŕřőśšěľÿěčő ÿăţňăšŋőčő ĂŤ-şŕőř£ďőůěŋĺ£, š.ł. őążůŋő ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő őŋő £ćń£ěšś£ ďőňĺŋĺřş¿źĺň ćąńĺğĺ ŕőńőćĺŋŋőčő ğăŕőńŋěŋĺ£. Łăł ążńő ŕőłăğăŋő ć řăąőšě [8], ć ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ć ÿĺřőłőľ őąńăśšĺ łőŋűěŋšřăűĺľ śšăąĺńĺğĺřş¿šś£ ŋěśőĺğňěřĺňżě ňăčŋĺšŋżě śšřşłšşřż ć ćĺďě śŕĺřăńĳŋżţ śŕĺŋőćżţ (ŚŚ) ćőńŋ. Ć ůăśšŋőśšĺ, ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ŕřĺ őšŋőÿěŋĺĺ ĺŋšěčřăńőć ŕěřěśłőłă ¡ńěłšřőŋă ŋă ŕěřćş¿ ĺ ćšőřş¿ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżě śťěřż t^′/t = 0.45 ćąńĺğĺ ŕőńőćĺŋŋőčő ğăŕőńŋěŋĺ£ ğőŋż śşźěśšćşěš őąńăśšĳ ŕăřăňěšřőć, čďě řěăńĺğşěšś£ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋőě śőśšő£ŋĺě, őšńĺůŋőě őš ĂŤ. Ţőš£ ć [8] řăśśňăšřĺćăńăśĳ ďćşňěřŋă£ śĺśšěňă, ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ĺ ďń£ šřěţňěřŋżţ śĺśšěň ćőğňőęŋă řěăńĺğăűĺ£ ŕőďőąŋőčő ůěřěďőćăŋĺ£ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ćőğŋĺłăěš ćőŕřőś: łăłĺň őąřăğőň ŋěśőĺğňěřĺňżě ňăčŋĺšŋżě śőśšő£ŋĺ£ ňőčşš ŕőćńĺ£šĳ ŋă łăřšĺŋş ŔŇĎ ĺ ěčő ŕăřăňěšřż? Řěÿěŋĺ¿ ¡šőľ ŕřőąńěňż ĺ ŕőść£źěŋă ďăŋŋă£ řăąőšă.

2. Őąőąźěŋŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě Ţăřšřĺ{Ťőłă. Řăśśňőšřĺň čăňĺńĳšőŋĺăŋ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă: H = ∑ ijσ t_{ij} c^+_{iσ} c_{jσ} + U ∑ i c^+_{i↑}c_{i↑}c^+_{i↓}c_{i↓}, (2) čďě t_{ij} = −t { ňăšřĺůŋżě ¡ńěňěŋšż ŕěřěśłőłă ¡ńěłšřőŋőć ć ŕěřćőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě, t_{ij} = t^′ ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřě, c^+_{iσ} (c_{iσ} ) { őŕěřăšőřż řőęďěŋĺ£ (şŋĺůšőęěŋĺ£) ¡ńěłšřőŋőć ŋă şğńě i ś ŕřőěłűĺěľ śŕĺŋă σ, U { ŕăřăňěšř łşńőŋőćśłőčő őššăńłĺćăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ŋă şğńě.

Ćšőřőě śńăčăěňőě čăňĺńĳšőŋĺăŋă (2) ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ ć śńěďş¿źěľ ťőřňě: U ∑ i c^+_{i↑}c_{i↑}c^+_{i↓}c_{i↓} = U ∑ i [ n^2_i /4 − (e_iS_i)^2 ] , (3) čďě e_i { ěďĺŋĺůŋżľ ćěłšőř ŕřőĺğćőńĳŋőčő ŋăŕřăćńěŋĺ£ ŋă şğńě i, n_i = ∑ σ c^+_{iσ} c_{iσ} { őŕěřăšőř ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ŋă şğńě, S_i =^1_2 ∑ σσ^0 c + iσ œσσ0 ciσ0 { őŕěřăšőř

¡ńěłšřőŋŋőčő śŕĺŋă ŋă şğńě, œ { ňăšřĺűż Ŕăşńĺ.

Ňż ŕřěďŕőńăčăěň, ůšő řăśŕřěďěńěŋĺě ŕő şğńăň ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ śŕĺřăńĳŋş¿ śŕĺŋőćş¿ ćőńŋş ś ćőńŋőćżň ćěłšőřőň Q, ğăďă¿źĺň ćřăźěŋĺě ňăčŋĺšŋőčő ňőňěŋšă ć ŕńőśłőśšĺ xy:

ej = ex cos QR_j + ey sin QR_j . (4)

Ć őąőąźěŋŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ Ţăřšřĺ{Ťőłă (śřěďŋěčő ŕőń£) čăňĺńĳšőŋĺăŋ, śőőšćěšśšćş¿źĺľ šăłőľ ňăčŋĺšŋőľ śšřşłšşřě, ćżčń£ďĺš śńěďş¿źĺň őąřăğőň:

H_0 = UN ( M^2 − n^2 4 ) + ∑ kσ ( ϵk +^{Un}2 ) c^+k_σck_σ − − UM ∑ k ( c^+k_↑ck_+Q_↓ + c^+k_+Q_↓ck_↑ ) , (5) čďě ϵk = t^∑_δ e^ik^δ + t^{′ ∑}_{δ0} e^ik^{δ0} , (6)

n { ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋőć ŋă şğńě, M { ćěńĺůĺŋă ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ŋă şğńě, δ (δ^′) { ĺŋďěłś śşňňĺřőćăŋĺ£ ŕő şğńăň ŕěřćőľ (ćšőřőľ) łőőřďĺŋăűĺőŋŋőľ śťěřż.

Čăňĺńĳšőŋĺăŋ H_0 ňőęŋő ďĺăčőŋăńĺğőćăšĳ ś ŕőňőźĳ¿ őŕěřăšőřŋőčő ŕřěőąřăğőćăŋĺ£ Ąőčőń¿ąőćă:

Ak = ck↑ cos θk + ck+Q↓ sin θk,

Bk = ck↑ sin θk − ck+Q↓ cos θk, (7)

tan 2θk = −2UM ϵk − ϵk+Q^. (8) Šőčďă

H_0 = UN ( M^2 − n^2_{el} 4 ) + + ∑ k ( ϵ^Ak A^+k Ak + ϵ^Bk B^+k Bk ) , (9)

čďě ϵ^Ak = Un 2 + ϵ^+k + sign(ϵ^−k ) √( ϵ^−k

)_2

+ (UM)^2,

ϵ^Bk = Un 2 + ϵ^+k − sign(ϵ^−k ) √( ϵ^−k

)_2

+ (UM)^2,

(10)

ϵ^+k =

ϵk + ϵk+Q 2 , ϵ^−k = ϵk − ϵk+Q 2 . (11)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012

Ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ őśŋőćŋőčő ňăčŋĺšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ŋěőąţőďĺňő ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋżţ ŕăřăňěšřăţ U/t ĺ Q řěÿĺšĳ śĺśšěňş ĺğ ďćşţ śăňőśőčńăśőćăŋŋżţ şřăćŋěŋĺľ, őďŋő ĺğ łőšőřżţ őŕřěďěń£ěš ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš M, ă ďřşčőě { ůĺśńő ¡ńěłšřőŋőć n: n = 1 N ∑ k (⟨ A^+k Ak ⟩ + ⟨ B^+k Bk ⟩) , M = 1 2N ∑ k (⟨ A^+k Ak ⟩ − ⟨ B^+k Bk ⟩) sin 2θk.

(12)

Őśŋőćŋőě śőśšő£ŋĺě őŕřěďěń£ěšś£ ňĺŋĺňĺğăűĺěľ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śĺśšěňż E_{SS} (Q)/N = U ( M^2 − n^2 4 ) + + 1 N ∑ k ( ϵ^Ak ⟨ A^+k Ak ⟩ + ϵ^Bk ⟨ B^+k Bk

⟩) (13)

ŕő ćśěň ćőğňőęŋżň ćěłšőřăň Q. Ŕřĺ ¡šőň ⟨ A^+k Ak ⟩ = f(ϵ^Ak ), ⟨ B^+k Bk ⟩ = f(ϵ^Bk ), f(ε) = = (1/2){1 − tanh[(ϵ − μ]/(2T )} { ťşŋłűĺ£ Ťěřňĺ, ćżřőęďă¿źă£ś£ ŕřĺ T = 0 ć śšşŕěŋůăšş¿ ťşŋłűĺ¿ Ţěćĺśăľďă.

Ăŋăńĺğ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ć řăňłăţ ďăŋŋőčő ťőřňăńĺğňă ŕőğćőń£ěš őŕřěďěńĺšĳ ŕřőćőď£źěě śőśšő- £ŋĺě śĺśšěňż ŕő ŋăńĺůĺ¿ ĺńĺ őšśşšśšćĺ¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ. Ć řăňłăţ řăśśňăšřĺćăěňőčő ŕőďţőďă ŕřĺ şůěšě ŕěřěśłőłőć ŋă śńěďş¿źĺţ ğă ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěďěľ ŔŇĎ ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ łőŋěůŋżţ U/t, łăł ¡šő ążńő őŕĺśăŋő ćő ććěďěŋĺĺ.

Čřăŋĺűă ŕěřěţőďă ĺğ ŕăřăňăčŋĺšŋőčő (ŔŇ) ć ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě őŕřěďěń£ěšś£ ć őąźěň śńşůăě ŕşšěň śřăćŋěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ¡šĺţ ťăğ ňěęďş śőąőľ, š.ł. łřĺšěřĺĺ šĺŕă Śšőŋěřă, őŕřěďěń£¿źĺě ďăŋŋżľ ŕěřěţőď, śŕřăćěďńĺćż šőńĳłő ďń£ ŕěřěţőďă ćšőřőčő řőďă ĺ ŋěłőřřěłšŋż ć śńşůăě ŕěřěţőďă ŕěřćőčő řőďă.

3. Řěğşńĳšăšż ďń£ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż. Ňż ŕřőćěńĺ ĺśśńěďőćăŋĺě ŔŇĎ ŕřĺ ŕőńőćĺŋŋőň ğăŕőńŋěŋĺĺ ďń£ łćăďřăšŋőľ ĺ šřěţňěřŋżţ łşąĺůěśłĺţ řěÿěšőł ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕăřăňěšřă t^′/t. Ğăłőŋż ďĺśŕěřśĺĺ ďń£ łćăďřăšŋőľ, ŕřőśšőľ łşąĺůěśłőľ ĺ őąžěňŋőűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšőł ĺňě¿š ćĺď ϵ^{sq}k = −2t(cos k_x + cos k_y) + 4t^′ cos k_x cos k_y ,

ϵ^{sc}k = −2t(cos k_x + cos k_y + cos k_z) + + 4t^′(cos k_x cos k_y + cos k_y cos k_z + cos k_z cos k_x), ϵ^{bcc}k = −8t cos^{kx}_2 cos^{ky}_2 cos^{kz}_2 + + 2t^′(cos k_x + cos k_y + cos k_z ).

Ďń£ řăğńĺůŋżţ ğŋăůěŋĺľ U őśŋőćŋőě śőśšő£ŋĺě śĺśšěňż őŕřěďěń£ńőśĳ ŕşšěň śřăćŋěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ŚŚśőśšő£ŋĺľ ś řăğńĺůŋżňĺ ćěłšőřăňĺ Q. Ĺŋďĺłăšőřőň ŔŇĎ śńşęĺńő ŕő£ćńěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ. Ŋă řĺś. 1 ŕřěďśšăćńěŋă ŕńőšŋőśšĳ

Řĺś. 1. Ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ďń£ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőčő ĂŤ (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£) ĺ ňěšăńńĺůěśłőčő ŚŚ (ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£) śőśšő£ŋĺľ ŕřĺ t^0/t = 0.2 ĺ U/t = 2.07 ŋă łćăďřăšŋőľ řěÿěšłě. Ćěřšĺłăńĳŋă£ ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ őąőğŋăůăěš şřőćěŋĳ Ťěřňĺ

śőśšő£ŋĺľ ďń£ ĂŤ- ĺ ŚŚ-śőśšő£ŋĺľ ŕřĺ t^′/t = 0.2 ĺ U/t = 2.07 ŋă łćăďřăšŋőľ řěÿěšłě. İŋěřčěšĺůěśłă£ źěńĳ, łőšőřă£ ćőğŋĺłăěš ć ĂŤ-śőśšő£ŋĺĺ ŕřĺ ϵ = = −0.41, śőőšćěšśšćş¿źěň şřőćŋ¿ Ťěřňĺ, ŕěřěćőďĺš śĺśšěňş ć ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě.

Ŋă řĺś. 2{4 ŕřěďśšăćńěŋż ğăćĺśĺňőśšĺ łřĺšĺůěśłĺţ ğŋăůěŋĺľ U/t, ŕřĺ łőšőřżţ ŕřőĺśţőďĺš ŔŇĎ, őš

Řĺś. 2. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřă U/t, őšćěůă¿źěčő ŕěřěţőďş ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł ć ŔŁ-řěÿěšłě, őš ćěńĺůĺŋż t^0/t (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£). Ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ { čřăŋĺűă ŕěřěţőďă ĺğ ŚŚ- ć ĂŤ-śőśšő£ŋĺě. Ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ { čřăŋĺűă ŕěřěţőďă ĺğ ŔŇ- ć ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě

t^′/t. Ďń£ ŕřőśšőľ łşąĺůěśłőľ ĺ ŐŰŁ-řěÿěšłĺ (řĺś. 2 ĺ 3) ŋăąń¿ďăěšś£ őďĺŋăłőćă£ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ ŕěřěţőďőć: ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš śőőšŋőÿěŋĺ£ t^′/t ŔŇĎ ŕřőĺśţőďĺš ĺğ ňěšăńńĺůěśłőľ ĂŤ-ťăğż ć ďĺ¡ńěłšřĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012

Řĺś. 3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřă U/t, őšćěůă¿źěčő ŕěřěţőďş ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł ć ŐŰŁ řěÿěšłě, őš ćěńĺůĺŋż t^0/t (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£). Ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ { čřăŋĺűă ŕěřěţőďă ĺğ ŔŇ- ć ĂŤ-śőśšő£ŋĺě

Řĺś. 4. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřă U/t, őšćěůă¿źěčő ŕěřěţőďş ňěšăńń{ďĺ¡ńěłšřĺł ć łćăďřăšŋőľ řěÿěšłě, őš ćěńĺůĺŋż t^0/t (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£). Ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ { čřăŋĺűă ŕěřěţőďă ĺğ ŚŚ- ć ŔŇ-śőśšő£ŋĺě. Ŋă ćśšăćłě ŕřěďśšăćńěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ćőńŋőćőčő ćěłšőřă śŕĺřăńĺ Q ŋă ńĺŋĺĺ ŔŇĎ ĺğ ŚŚ- ć ĂŤ-śőśšő£ŋĺě

ůěśłş¿ ĂŤ-ťăğş (ŕőţőęĺľ śűěŋăřĺľ, ćłń¿ůă¿źĺľ, őďŋăłő, ňěšăńńĺůěśłş¿ ŕăřăňăčŋĺšŋş¿ ťăğş, őąśşęďăńś£ ć [7]). Ŕřĺ ąőńĳÿĺţ ğŋăůěŋĺ£ţ t^′/t ć śńşůăě ŔŁ-řěÿěšłĺ ŕő£ćń£ěšś£ şůăśšőł ŚŚ-śőśšő£ŋĺľ. Őďŋăłő őŋ ńěęĺš ŋĺęě ŔŇĎ (řĺś. 2). İšő őğŋăůăěš, ůšő ŚŚ-śőśšő£ŋĺ£ ŋě őłăğżćă¿š ćńĺ£ŋĺ£ ŋă ŔŇĎ. Šăłĺň őąřăğőň, ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż śőčńăśş¿šś£ ś ĺňě- ¿źĺňĺś£ ďăŋŋżňĺ ŕő ŔŇĎ ć őąžěňŋżţ ňăšěřĺăńăţ (śň. ććěďěŋĺě). Ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ŚŚ-śőśšő£ŋĺľ řěăńĺğşěšś£ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ ŕěřěţőďőć ŔŇ-ňěšăńń{ŚŚňěšăńń{ĂŤ-ňěšăńń{ĂŤ-ďĺ¡ńěłšřĺł.

Ć śńşůăě łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ ŋăąń¿ďăěšś£ ĺŋă£ łăřšĺŋă (řĺś. 4): ŕřĺ ŋěąőńĳÿĺţ ŕăřăňěšřăţ t^′/t .

. 0.26 ŔŇĎ ŕřőĺśţőďĺš ĺğ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕăřăňăč-

ŋĺšŋőľ ťăğż ć ďĺ¡ńěłšřĺůěśłş¿ ĂŤ ĺ £ćń£ěšś£ ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă ć śőčńăśĺĺ ś řăśśňőšřěŋĺěň [7]. Ŕřĺ ¡šőň ŚŚ-śőśšő£ŋĺě ŋă ńĺŋĺĺ ŕőńőćĺŋŋőčő ğăŕőńŋěŋĺ£ ŋě řěăńĺğşěšś£. Ć řăąőšě [9] ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ć ďćşňěřŋőň śńşůăě ŕěřěţőď ňěęďş ŔŇ ĺ ňăčŋĺšŋżň śőśšő£ŋĺěň ŋě ňőęěš ążšĳ ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă. Őďŋăłő ¡šő ďőłăğăšěńĳśšćő śŕřăćěďńĺćő šőńĳłő ďń£ śńşůă£ t^′/t = 0, š.ě. ŋăÿĺ řěğşńĳšăšż ŋě ŕřőšĺćőřěůăš ćżćőďăň [9].

Ďń£ t^′/t & 0.26 ŕřĺ ŕőńőćĺŋŋőň ğăŕőńŋěŋĺĺ řěăńĺğşěšś£ őąńăśšĳ ŚŚ-śőśšő£ŋĺ£ ŕăřăńńěńĳŋőčő šĺŕă (ś ŋăŕřăćńěŋĺěň ćőńŋőćőčő ćěłšőřă (Q, π)), ŕřĺůěň ¡šő śőśšő£ŋĺě £ćń£ěšś£ ňěšăńńĺůěśłĺň. Ś şćěńĺůěŋĺěň U/t ŕřőĺśţőďĺš ŕěřěţőď ĺğ ňěšăńńĺůěśłőčő ŔŇśőśšő£ŋĺ£ ć ňěšăńńĺůěśłőě ŚŚ-śőśšő£ŋĺě, ă ğăšěň ĺğ ňěšăńńĺůěśłőčő ŚŚ-śőśšő£ŋĺ£ ć ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőě ĂŤśőśšő£ŋĺě. Šăłĺň őąřăğőň, ŔŇĎ ć ďăŋŋőň ďĺăŕăğőŋě t^′/t ć šőůŋőśšĺ śőćŕăďăěš ś ňăčŋĺšŋżň ťăğőćżň ŕěřěţőďőň ĺğ ŚŚ- ć ĂŤ-śőśšő£ŋĺě. Ŕřĺ ¡šőň ŕěřěţőďě ŕřőĺśţőďĺš śłăůőł ćěńĺůĺŋż ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ĺ ćőńŋőćőčő ćěłšőřă śŕĺřăńĺ (śň. ćśšăćłş ł řĺś. 4).

Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ć řăąőšě [10] ć řăňłăţ ďĺŋăňĺůěśłőčő ŕřĺąńĺęěŋĺ£ śřěďŋěčő ŕőń£ ążń ĺśśńěďőćăŋ ŔŇĎ ďń£ łćăďřăšŋőľ řěÿěšłĺ ś ŕěřěŋőśőň ňěęďş ŕěřćżňĺ ĺ ćšőřżňĺ śőśěď£ňĺ, ć šőň ůĺśńě ś şůěšőň ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżţ łőřřěń£űĺľ. Ŋăľďěŋă ńĺŋĺ£ ŕěřěţőďőć ŕěřćőčő řőďă ŋă ťăğőćőľ ďĺăčřăňňě. Őďŋăłő ŋěśőĺğňěřĺňżě ňăčŋĺšŋżě śőśšő£ŋĺ£ ć ŋěľ ŋě şůĺšżćăńĺśĳ.

Őąŋăřşęěŋŋżľ ŋăňĺ ŕřĺ ąőńĳÿĺţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕăřăňěšřă t^′/t ŔŇĎ ňěęďş ŚŚ- ĺ ĂŤ-śőśšő£ŋĺ£ňĺ £ćń£- ěšś£, ŕő ŋăÿĺň śćěďěŋĺ£ň, ŕěřćżň ŕřĺňěřőň ŔŇĎ ć ďćşňěřŋżţ ňăšěřĺăńăţ ňěęďş ďćşň£ ňăčŋĺšőşŕőř£- ďőůěŋŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ŋăÿĺ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğżćă¿š, ůšő šěőřěšĺůěśłőě ğŋăůěŋĺě łřĺšĺůěśłőľ řăğňěřŋőśšĺ [2], ŋăůĺŋă£ ś łőšőřőľ śšăŋőćĺšś£ ćőğňőęŋżň ŔŇĎ ňěęďş ďćşň£ ňăčŋĺšőşŕőř£ďőůěŋŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, d_{ml} > 1.

Řăğşňěěšś£, ŕőńşůěŋŋżě ŋăňĺ řěğşńĳšăšż (łăł ďń£ ďćşňěřŋżţ, šăł ĺ ďń£ šřěţňěřŋżţ śĺśšěň) ňőčşš ćĺďőĺğňěŋĺšĳś£ ŕřĺ şůěšě łőřřěń£űĺőŋŋżţ ¡ťťěłšőć, ůšő šřěąşěš ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ. Ć ůăśšŋőśšĺ, ňőęŋő őęĺďăšĳ, ůšő łőřřěń£űĺĺ ŕřĺćěďşš ł ŋěłőšőřőňş şňěŋĳÿěŋĺ¿ őąńăśšĺ śşźěśšćőćăŋĺ£ śŕĺřăńĳŋżţ śőśšő£ŋĺľ.

Ăćšőřż ąńăčőďăř£š Ŕ.Ă. Ĺčőÿěćă ğă ŕőńěğŋżě őąśşęďěŋĺ£. Řăąőšă ůăśšĺůŋő ŕőďďěřęăŋă čřăŋšăňĺ ŞřŐ ŘĂŊ # 12-Š2-1001, 11-2-ŊŔ-483 ĺ 12-Ş-2-1021, ă šăłęě ŕřőěłšăňĺ ŘŤŤĹ # 11-02-00931-a, 11-02- 00937-a ĺ 12-02-00632-ă.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012

188 Ň. Ă. Šĺňĺřčăğĺŋ, Ă. Ł. Ăřęŋĺłőć, Ć. đ. Ĺřţĺŋ

1. N. F. Mott, Metal-Insulator Transitions, Taylor & Francis, London, 1990 [Ŋ. Ť. Ňőšš, Ŕěřěţőďż ňěšăńń{ ĺğőń£šőř, Ň.: Ŋăşłă, 1979].

2. M. Imada, A. Fujimori, and Y. Tokura, Rev. Mod. Phys.

70, 1039 (1998).

3. J. Hubbard, Proc. Roy. Soc. A 281, 401 (1964). 4. Ř. Ő. Ğăľűěć, ĘİŠŤ 75, 2362 (1975); A. O. Anokhin, V. Yu. Irkhin, and M. I. Katsnelson, J. Phys.: Condens. Matter. 3, 1475 (1991); V. Yu. Irkhin and A. V. Zarubin, Eur. Phys. J. B 38, 563 (2004).

5. A. Georges, G. Kotliar, W. Krauth, and M. J.

Rozenberg, Rev. Mod. Phys. 68, 13 (1996).

6. R. Bulla, T. A. Costi, and D. Vollhardt, Phys. Rev. B 64, 045103 (2001).

7. M. I. Katsnelson and V. Yu. Irkhin, J. Phys. C 17, 4291 (1984).

8. P. A. Igoshev, M. A. Timirgazin, A. A. Katanin et al., Phys. Rev. B 81, 094407 (2010).

9. M. S. Laad, ArXiv 0810.4416 (unpublished). 10. S. Onoda and M. Imada, Phys. Rev. B 67, 161102 (2003).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012