
Ïèñüìà â ÆÝÒÔ, òîì 116, âûï. 5, ñ. 300 � 306 © 2022 ã. 10 ñåíòÿáðÿ

Ïàéåðëñîâñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè Ëèáà

Ì.È.�ûæêèí, À.À.Ëåâ÷åíêî, È.À. �ûæêèí

1)

Èíñòèòóò �èçèêè òâåðäîãî òåëà �ÀÍ, 142432 ×åðíîãîëîâêà, �îññèÿ

Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 èþëÿ 2022 ã.

Ïîñëå ïåðåðàáîòêè 6 èþëÿ 2022 ã.

Ïðèíÿòà ê ïóáëèêàöèè 25 èþëÿ 2022 ã.

Â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîé ñèñòåìû äâóìåðíîé ðåøåòêè Ëèáà ïîíèæàåòñÿ â ðåçóëü-

òàòå ñìåùåíèé ðåáåðíûõ àòîìîâ îò öåíòðîâ âäîëü ðåáåð. Ïîíèæåíèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè ïðèâîäèò ê

ïîÿâëåíèþ ìÿãêèõ �îíîííûõ ìîä, àíãàðìîíè÷åñêèõ �îíîíîâ, è ê íåóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè. Ïðè îïðåäå-

ëåííûõ óñëîâèÿõ ïîíèæåíèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè ìîæåò ïðåâûñèòü óâåëè÷åíèå óïðóãîé ýíåðãèè èîííîé

ðåøåòêè, è â ýòèõ óñëîâèÿõ çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè êàê �óíêöèè ñìåùåíèé ðåáåðíûõ àòîìîâ ïðè-

îáðåòàåò âèä äâóõÿìíîãî ïîòåíöèàëà. Â ðåçóëüòàòå, ïðè ñèëüíîé íåóñòîé÷èâîñòè, âîçíèêàåò ÷àñòè÷íî

óïîðÿäî÷åííàÿ ïîäðåøåòêà ðåáåðíûõ àòîìîâ ñ ÷èñëîì ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé, âäâîå ïðåâûøàþùåì

èõ ÷èñëî, à êâàíòîâîå òóííåëèðîâàíèå ðåáåðíûõ àòîìîâ ìåæäó ðàâíîâåñíûìè ïîëîæåíèÿìè ïðèâîäèò

ê ïîÿâëåíèþ êâàíòîâûõ òóííåëüíûõ ìîä. Â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ âîçìîæíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïðîÿâ-

ëåíèÿ èññëåäóåìîé íåóñòîé÷èâîñòè è îáîáùåíèÿ ðàññìîòðåííîé ìîäåëè íà òðåõìåðíûå ðåøåòêè.
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1. Ââåäåíèå. �åøåòêîé Ëèáà íàçûâàåòñÿ äâó-

ìåðíàÿ, êâàäðàòíàÿ ðåøåòêà àòîìîâ òèïà A, â ñåðå-

äèíàõ ñâÿçåé êîòîðîé íàõîäÿòñÿ àòîìû òèïà B (ñì.

ðèñ. 1). �åøåòêà Ëèáà ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç ñàìûõ ïðî-

�èñ. 1. (Öâåòíîé îíëàéí) Èñõîäíàÿ ðåøåòêà Ëèáà è

ðåøåòêà Ëèáà â ðåçóëüòàòå ðàçâèòèÿ íåóñòîé÷èâîñòè

ñ óêàçàíèåì èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà. Ñèíèå êðóæêè �

óçåëüíûå àòîìû òèïà A, êðàñíûå êðóæêè � ðåáåðíûå

àòîìû òèïà B

ñòûõ áèïàðòèòíûõ ðåøåòîê, ò.å. ðåøåòîê, óçëû êî-

òîðûõ ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû íà äâà ïîäìíîæåñòâà

A è B, ïðè÷åì áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè óçëîâ A ÿâ-

ëÿþòñÿ óçëû B è íàîáîðîò. Ñâîå èìÿ îíà ïîëó÷èëà

áëàãîäàðÿ çíàìåíèòîé ðàáîòå Ëèáà, â êîòîðîé áû-

ëè äîêàçàíû ñòðîãèå óòâåðæäåíèÿ î ìîäåëè Õàááàð-

äà íà áèïàðòèòíûõ ðåøåòêàõ [1℄. Øèðîêóþ ïîïóëÿð-
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â åå ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ïëîñêèõ èëè áåçäèñïåðñè-

îííûõ çîí [2�5℄. Îòñóòñòâèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè

ýëåêòðîíîâ â òàêèõ çîíàõ ïðèâîäèò ê îïðåäåëÿþùåé

ðîëè ñêîëü óãîäíî ìàëîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó íè-

ìè è ê ðåàëèçàöèè íåîáû÷íûõ êîððåëèðîâàííûõ ñî-

ñòîÿíèé ýëåêòðîííîé ñèñòåìû. Ñìûñë ýòîãî óòâåð-

æäåíèÿ ñòàíîâèòñÿ áîëåå ïîíÿòíûì, åñëè ñðàâíèòü

�èçèêó ïëîñêèõ ýëåêòðîííûõ çîí ñ �èçèêîé ïëîñ-

êèõ çîí äâóìåðíûõ ýëåêòðîíîâ â ñèëüíîì ìàãíèò-

íîì ïîëå. Ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðåàëèçàöèåé ðåøåò-

êè Ëèáà ÿâëÿåòñÿ ïîäðåøåòêà CuO2 â âûñîêîòåìïå-

ðàòóðíûõ êóïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ, èññëåäîâà-

íèþ êîòîðûõ òàêæå ïîñâÿùåíî îãðîìíîå ÷èñëî ðà-

áîò, ñìîòðè, íàïðèìåð, [6�9℄. Áëèçêèå ñòðóêòóðû, êî-

òîðûå ìîæíî íàçâàòü èñêàæåííûìè ðåøåòêàìè Ëè-

áà, ðåàëèçóþòñÿ â íàíî îãðàíè÷åííîé âîäå [10, 11℄.

�åáåðíî-öåíòðèðîâàííûå êóáè÷åñêèå ðåøåòêè, êîòî-

ðûå ÿâëÿþòñÿ òðåõìåðíûìè îáîáùåíèÿìè ðåøåòêè

Ëèáà, ðåàëèçóþòñÿ â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõ-

ïðîâîäíèêàõ íà îñíîâå ñåðîâîäîðîäà [12, 13℄ è â êà-

÷åñòâå òðåõìåðíûõ ïîäðåøåòîê â ðàçëè÷íûõ ïåðîâ-

ñêèòàõ [14�16℄.

Èç ïåðå÷èñëåííîãî ñëåäóåò, ÷òî �èçèêà ñîåäèíå-

íèé ñ ðåøåòêîé Ëèáà ÿâëÿåòñÿ èíòåðåñíîé è âàæíîé

òåìîé èññëåäîâàíèé. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåò-

ñÿ èññëåäîâàíèå åùå îäíîé îñîáåííîñòè ðåøåòêè Ëè-

áà, à èìåííî, åå ýëåêòðîííîé íåóñòîé÷èâîñòè. Àíà-

ëèçèðóÿ ïîâåäåíèå ýëåêòðîííîé è ðåøåòî÷íîé ýíåð-

ãèè, ìû ïîêàæåì, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿ óìåíü-

øàåòñÿ â ðåçóëüòàòå ñìåùåíèé ðåáåðíûõ àòîìîâ îò

öåíòðîâ ñâÿçåé, è ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ âîç-
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ðàñòàíèå óïðóãîé ýíåðãèè íå êîìïåíñèðóåò óìåíüøå-

íèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè, ò.å. â ýòèõ óñëîâèÿõ ðåøåò-

êà Ëèáà ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâîé. Âáëèçè íåóñòîé-

÷èâîñòè äëÿ ðåøåòîê òàêîãî òèïà õàðàêòåðíû ìÿã-

êèå ìîäû è àíãàðìîíè÷åñêèå �îíîíû, à â ðåçóëüòàòå

ðàçâèòèÿ íåóñòîé÷èâîñòè ïîòåíöèàë ðåáåðíûõ àòî-

ìîâ, êàê �óíêöèÿ ñìåùåíèé, ïðèîáðåòàåò äâóõÿì-

íûé âèä, óäâàèâàåòñÿ ÷èñëî ðàâíîâåñíûõ ïîëîæå-

íèé ðåáåðíûõ àòîìîâ íà ñâÿçÿõ è ñòàíîâèòñÿ âîç-

ìîæíûì êâàíòîâîå òóííåëèðîâàíèå ðåáåðíûõ àòî-

ìîâ ìåæäó ðàâíîâåñíûìè ïîëîæåíèÿìè. Ïðè ýòîì

âîçíèêàþò íîâûå âîçáóæäåíèÿ, êâàíòîâûå òóííåëü-

íûå ìîäû, êîòîðûå ìîãóò ñèëüíî âçàèìîäåéñòâîâàòü

ñ ýëåêòðîííîé ñèñòåìîé.

Äàëåå, â ðàçäåëå 2, ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ñèëü-

íîé ñâÿçè ìû ðàññìîòðèì ñòðóêòóðó ýëåêòðîííîãî

ñïåêòðà ðåøåòêè Ëèáà, åå çàâèñèìîñòü îò ñìåùåíèé

ðåáåðíûõ àòîìîâ âäîëü ñâÿçåé, è íàëè÷èå ïëîñêîé

çîíû. Â ðàçäåëå 3 ìû ðàññìîòðèì èçìåíåíèÿ ýëåê-

òðîííîé ýíåðãèè è ýíåðãèè èîííîé ðåøåòêè â ðå-

çóëüòàòå ñìåùåíèé ðåáåðíûõ àòîìîâ, è íàéäåì óñëî-

âèÿ âîçíèêíîâåíèÿ íåóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè Ëèáà. Â

ðàçäåëå 4 ìû îáñóäèì ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïðîÿâëå-

íèÿ èññëåäóåìîé íåóñòîé÷èâîñòè è åå çàâèñèìîñòü îò

ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè. Â ýòîì æå ðàçäåëå ìû îáñó-

äèì ñâÿçü èññëåäóåìîé íåóñòîé÷èâîñòè ñ íåóñòîé÷è-

âîñòüþ Ïàéåðëñà [17℄ è ñâÿçü ðàññìîòðåííîé ìîäåëè ñ

îäíîìåðíîé ìîäåëüþ ïîëèýòèëåíà èëè ìîäåëüþ SSH

(Su�S
hrie�er�Heeger) [18, 19℄.

2. Ñòðóêòóðà ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà. Ýëåê-

òðîííûé ñïåêòð ëþáîãî ñîåäèíåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ íå

òîëüêî ñòðóêòóðîé ðåøåòêè, íî âàëåíòíûìè ñîñòîÿ-

íèÿìè àòîìîâ, êîòîðûå îáðàçóþò ðåøåòêó. �àññìîò-

ðèì ñíà÷àëà ïðîñòîé ñëó÷àé, â êîòîðîì àòîìû òèïà

A è àòîìû òèïà B èìåþò ïî îäíîìó âàëåíòíîìó ñî-

ñòîÿíèþ ϕA
i , ϕ

B
j ñîîòâåòñòâåííî. �åøåíèå óðàâíåíèÿ

Øðåäèíãåðà èùåì ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè, ò.å. â ñëå-

äóþùåì âèäå:

ψ(r) =
∑

i∈A

aiϕ
A
i (r− ri) +

∑

j∈B

bjϕ
B
j (r− rj), (1)

ãäå ai, bi � êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ, â ïåðâîé ñóì-

ìå ñóììèðîâàíèå èäåò ïî óçëàì êâàäðàòíîé ðåøåò-

êè, à âî âòîðîé ïî åå ðåáðàì. Ó÷èòûâàÿ èíòåãðà-

ëû ïåðåñêîêà òîëüêî ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè,

äëÿ êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ ïîëó÷àåì ñëåäóþ-

ùóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé:

(εA − ε)ai +

4
∑

j=1

tijbj = 0, (2)

(εB − ε)bj +
2

∑

j=1

tijai = 0. (3)

Â ýòèõ óðàâíåíèÿõ ñóììû áåðóòñÿ ïî áëèæàéøèì ñî-

ñåäÿì, εA, εB � óçåëüíûå ýíåðãèè, à èíòåãðàëû ïåðå-

ñêîêà îòëè÷íû îò íóëÿ òîëüêî äëÿ áëèæàéøèõ ñî-

ñåäåé tij = tji = t. �àâåíñòâî âñåõ èíòåãðàëîâ ïåðå-

ñêîêà èìååò ìåñòî òîëüêî äëÿ íåèñêàæåííîé ðåøåò-

êè Ëèáà ñ ðåáåðíûìè àòîìàìè òî÷íî â ñåðåäèíàõ

ñâÿçåé. Òàê êàê íàøà çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â èññëå-

äîâàíèè íåóñòîé÷èâîñòè îòíîñèòåëüíî ñìåùåíèé äå-

êîðèðóþùèõ àòîìîâ âäîëü ñâÿçåé, òî ìû äîïóñêàåì

îäèíàêîâûå ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå äëÿ âñåõ àòîìîâ

ñìåùåíèÿ äåêîðèðóþùèõ àòîìîâ è ââåäåì äâà çíà÷å-

íèÿ èíòåãðàëîâ ïåðåñêîêà tij = t1, t2 äëÿ óêîðî÷åí-

íîé è óäëèíåííîé ñâÿçè, ñîîòâåòñòâåííî t1 > t2.

�åøåíèå óðàâíåíèé (2), (3) íà÷íåì ñî çíà÷åíèÿ

ýíåðãèè ε = εB. Â ýòîì ñëó÷àå âñå óðàâíåíèÿ (3) âû-

ïîëíÿþòñÿ, åñëè ïîëîæèòü ai = 0. Ïðè ýòîì óðàâíå-

íèÿ (2) äàþò N óñëîâèé íà 2N ïåðåìåííûõ bj , ò.å.

äàäóò N ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðåøåíèé äëÿ bj. Òà-

êèì îáðàçîì, çíà÷åíèå ýíåðãèè ε = εB ÿâëÿåòñÿ N -

êðàòíî âûðîæäåííîé çîíîé, ò.å. ïëîñêîé çîíîé. Åå

ïðîèñõîæäåíèå ëåãêî ïîíÿòü, åñëè çàìåòèòü, ÷òî ïðè

óñëîâèè ai = 0 â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè àòîìû

òèïà B ÿâëÿþòñÿ ý��åêòèâíî èçîëèðîâàííûìè.

Äàëåå, åñëè ε 6= εB, òî ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (3)

ìîæíî èñêëþ÷èòü ïåðåìåííûå bj è ïîëó÷èòü óðàâíå-

íèÿ òîëüêî äëÿ ïåðåìåííûõ ai
(

εA +
γi

ε− εB
− ε

)

ai +
t1t2

ε− εB

∑

j∈i

aj = 0. (4)

Çäåñü ñóììèðîâàíèå âî âòîðîì ñëàãàåìîì èäåò ïî

áëèæàéøèì ñîñåäÿì i, âåëè÷èíû γi îïðåäåëÿþòñÿ

ñóììàìè ïî ñâÿçÿì, ïðèìûêàþùèì ê óçëó i:

γi =
∑

j∈i

t2ij = αit
2
1 + β1t

2
2, (5)

ãäå αi, βi � íåîòðèöàòåëüíûå öåëûå, óäîâëåòâîðÿþ-

ùèå óñëîâèþ αi+βi = 4, ò.å. â îáùåì ñëó÷àå γi ìîæåò

ïðèíèìàòü ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì,

â çàâèñèìîñòè îò ñìåùåíèé äåêîðèðóþùèõ àòîìîâ.

Ïîñëåäíåå îçíà÷àåò, ÷òî ìû èìååì äåëî ñî ñëîæ-

íîé çàäà÷åé îïðåäåëåíèÿ ñïåêòðà íåóïîðÿäî÷åííîé

ñèñòåìû. Îäíàêî, êàæåòñÿ ëîãè÷íûì ïðåäïîëîæèòü,

÷òî èç àòîìîâ ÷åòûðåõ ñâÿçåé äâà ñìåùàþòñÿ ê ðàñ-

ñìàòðèâàåìîìó óçëó, à äâà äðóãèõ îò óçëà. Â êà÷å-

ñòâå îáîñíîâàíèÿ òàêîãî ïðåäïîëîæåíèÿ ñëóæèò àíà-

ëîãèÿ ñ �èçèêîé ëüäà, â ÷àñòíîñòè, ïåðâîå ïðàâè-

ëî ëüäà: äâà ïðîòîíà âáëèçè èîíà êèñëîðîäà, è äâà

äðóãèõ â óäàëåíèè [4, 20, 21℄. Ôèçè÷åñêè ýòî ïðàâè-

ëî îáóñëîâëåíî óìåíüøåíèåì ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî
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âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó èîíàìè. Ïðè òàêîì ïðåäïîëî-

æåíèè âñå âåëè÷èíûγi ïðèíèìàþò îäèíàêîâîå çíà÷å-

íèå 2t21+2t22, â ðåçóëüòàòå ìû ïðèõîäèì ê áîëåå ïðî-

ñòîé çàäà÷å áåç íåóïîðÿäî÷åííîñòè. Ïî ýòîé ïðè÷èíå

äàëåå ìû ïðèìåì ýòî ïðåäïîëîæåíèå î ñìåùåíèÿõ

äåêîðèðîâàííûõ àòîìîâ ñîãëàñíî ïðàâèëó ëüäà, ò.å.

áóäåì èñïîëüçîâàòü óñëîâèå γi = 2t21 + 2t22, è îïðåäå-

ëèì ýëåêòðîííûé ñïåêòð. Îòêëîíåíèÿ îò ýòîãî óñëî-

âèÿ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ëîêàëüíûå âîçìóùå-

íèÿ óçåëüíîé ýíåðãèè, ïðèâîäÿùèå ê îáðàçîâàíèþ

ëîêàëüíûõ óðîâíåé â çàïðåùåííîé çîíå, êîòîðûå áó-

äóò ðàññìîòðåíû â ïîñëåäóþùèõ ðàáîòàõ.

Ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðèáëèæåíèÿ, îñíîâàííîãî íà

ïðàâèëàõ ëüäà, èç óðàâíåíèé (4) ïîëó÷àåì ñëåäóþ-

ùèå âûðàæåíèÿ äëÿ äâóõ äèñïåðñèîííûõ çîí ýíåð-

ãèè

ε

,v

=
εB + εA

2
± (6)

±

√

(

εB − εA

2

)2

+ 2t21 + 2t22 + 2t1t2(cos kx + cos ky).

Â �îðìóëå (6) ìû ïðåäïîëîæèëè εA < εB, òîãäà

íèæíåé èëè âàëåíòíîé çîíå ñîîòâåòñòâóåò çíàê ìè-

íóñ, à âåðõíåé çîíå èëè çîíå ïðîâîäèìîñòè çíàê

ïëþñ. Êðàÿ çîí îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè âûðàæå-

íèÿìè

ε

,v

=
εB + εA

2
±

√

(

εB − εA

2

)2

+ 2(t1 − t2)2, (7)

à øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû ðàâíà

ε
g

= 2

√

(

εB − εA

2

)2

+ 2(t1 − t2)2. (8)

Ïðè âûáðàííîì óñëîâèè εA < εB ïëîñêàÿ çîíà ε =

= εB, êàê íåòðóäíî óâèäåòü, íàõîäèòñÿ â çàïðåùåí-

íîé çîíå, áëèæå êî äíó çîíû ïðîâîäèìîñòè. Ýíåðãèè

ýëåêòðîíîâ êàê �óíêöèè âîëíîâîãî âåêòîðà, è ñõåìà-

òè÷íî ñîîòâåòñòâóþùèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé èçîáðà-

æåíû íà ðèñ. 2, 3. Îòìåòèì, ÷òî ïðè óñëîâèè t1 = t2,

ò.å. â ñëó÷àå íåèñêàæåííîé ðåøåòêè Ëèáà, ïëîñêàÿ

çîíà êàñàåòñÿ äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè. Ïðè äîïîëíè-

òåëüíîì óñëîâèè εA → εB øèðèíà çàïðåùåííîé çî-

íû ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, è ìû ïîëó÷àåì ïîëóìåòàëë ñ

ïëîñêîé çîíîé ïðè ýíåðãèè êàñàíèÿ âàëåíòíîé çîíû

è çîíû ïðîâîäèìîñòè. Òàêæå ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî

ïëîñêàÿ çîíà â ñëó÷àå íåèñêàæåííîé ðåøåòêè Ëèáà

(t1 = t2) ñîõðàíÿåòñÿ, äàæå åñëè ó÷åñòü ïåðåñêîêè

ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ïî ïîäðåøåòêå B (ñì.

èíòåãðàëû t3 íà ðèñ. 1). Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå, ò.å. ïðè

óñëîâèè t1 6= t2, â ýòîé çîíå ïîÿâëÿåòñÿ êîíå÷íàÿ äèñ-

ïåðñèÿ.

�èñ. 2. (Öâåòíîé îíëàéí) Ïðèìåð ýëåêòðîííîãî ñïåê-

òðà ðåøåòêè Ëèáà. Ùåëè óìåíüøàþòñÿ ñ óìåíüøåíè-

åì ðàçíîñòè ýíåðãèé εB−εA è ñ óìåíüøåíèåì ðàçíîñòè

ïðûæêîâûõ èíòåãðàëîâ t1 − t2, äèñïåðñèÿ âîçðàñòàåò ñ

ðîñòîì ïðûæêîâûõ èíòåãðàëîâ

�èñ. 3. (Öâåòíîé îíëàéí) Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ñîîò-

âåòñòâóþùàÿ ñïåêòðó íà ðèñ. 2. Ëèíèÿ â çàïðåùåííîé

çîíå ñõåìàòè÷íî èçîáðàæàåò δ-�óíêöèþ

3. Ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîé è èîííîé ñèñòåìû:

óñëîâèÿ íåóñòîé÷èâîñòè Èç �îðìóë (6), (7) âèä-

íî, ÷òî óðîâíè ýíåðãèè âàëåíòíîé çîíû ïîíèæàþòñÿ

ïðè ñìåùåíèè ðåáåðíûõ àòîìîâ, ò.å. ïðè âîçíèêíî-

âåíèè íåðàâåíñòâà t1 6= t2. �àññ÷èòàåì âûèãðûø â

ýíåðãèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû â çàâèñèìîñòè îò ñìå-

ùåíèÿ ðåáåðíûõ àòîìîâ. Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî âñå àòî-

ìû ñìåùàþòñÿ íà îäèíàêîâûå ðàññòîÿíèÿ, è ñ÷èòàÿ

ñìåùåíèÿ x ìàëûìè, èñïîëüçóåì äëÿ èíòåãðàëîâ ïå-

ðåñêîêà âûðàæåíèÿ t1,2 = t∓ αx, ãäå t, α > 0, x < 0.

Äàëåå, â ñèñòåìå èìååòñÿ 3N âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ,

èç íèõ 2N ïîëíîñòüþ çàïîëíÿþò âàëåíòíóþ çîíó è

N ýëåêòðîíîâ íàïîëîâèíó çàïîëíÿþò ïëîñêóþ çî-

íó. Âûèãðûø â ýëåêòðîííîé ýíåðãèè íà îäíó ÿ÷åéêó
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èç-çà íåíóëåâîãî ñìåùåíèÿ ðåáåðíûõ àòîìîâ ìîæíî

ïðåäñòàâèòü â âèäå óäâîåííîãî èíòåãðàëà ïî çàíÿòîé

çîíå Áðèëëþýíà îò ýíåðãèè âàëåíòíîé çîíû ε
v

(k).

Áåç ðàçëîæåíèÿ ïî x2 äîñòàòî÷íî ãðîìîçäêèõ âûðà-

æåíèé ðåçóëüòàò ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ñëåäóþùåì

âèäå

δE(x) = −
4

π2

π/2
∫

0

dqx

π/2
∫

0

dqy [(qx, qy, x)− f(qx, qy, 0)],

(9)

f(qx, qy, x) =
√

∆2+16t2(cos2 qx+cos2 qy)+16α2x2(sin2 qx+sin2 qy),

(10)

ãäå ∆ = εB − εA. �àçëàãàÿ âûðàæåíèå (10) ïî x
2
, ìû

ïîëó÷àåì äëÿ ïåðâîãî ÷ëåíà ðàçëîæåíèÿ ñëåäóþùèå

�îðìóëû

δE1 = −Cx2, (11)

C(α,∆, t)=
32α2

π2

π/2
∫

0

π/2
∫

0

(sin2 qx + sin2 qy)dqxdqy
√

∆2+16t2(cos2 qx+cos2 qy)
.

Ôóíêöèÿ C(α,∆, t) ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà àíàëèòè-

÷åñêè â ðàçëè÷íûõ ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ, à åå ÷èñëåí-

íîå çíà÷åíèå ïðè ïðîèçâîëüíûõ çíà÷åíèÿõ àðãóìåí-

òîâ ïîêàçàíî íà ðèñ. 4. Èç �îðìóë (11) òàêæå âèäíî,

�èñ. 4. (Öâåòíîé îíëàéí) Çàâèñèìîñòü èíòåãðàëà â

�îðìóëå (11) îò ïàðàìåòðîâ ∆ = εB − εA è t. Âûäå-

ëåíà îáëàñòü ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé èíòåãðàëà

÷òî èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ýíåðãèè ïðè ñìåùåíèè

ðåáåðíûõ àòîìîâ âñåãäà îòðèöàòåëüíî, ÷òî ñîîòâåò-

ñòâóåò ýëåêòðîííîé íåóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè Ëèáà.

Âûèãðûø â ýëåêòðîííîé ýíåðãèè ðàñòåò ñ óìåíüøå-

íèåì ðàçíîñòè àòîìíûõ ýíåðãèé ∆ è ñ óìåíüøåíèåì

ïðûæêîâîãî èíòåãðàëà t. Îí òàêæå ðàñòåò ñ ðîñòîì

âåëè÷èíû α, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò çàâèñèìîñòü èí-

òåãðàëà ïåðåêðûòèÿ îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè.

Ïðè ðàñ÷åòàõ âûèãðûøà â ýëåêòðîííîé ýíåðãèè

(11) áûëè ó÷òåíû êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ

è ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ èîííûì îñòî-

âîì. �àññìîòðèì òåïåðü èçìåíåíèå ýíåðãèè èîííîé

ñèñòåìû, êîòîðàÿ òàêæå èçìåíÿåòñÿ ïðè ñìåùåíèÿõ

ðåáåðíûõ àòîìîâ. Ïðè ýòîì ìû îãðàíè÷èìñÿ �åíî-

ìåíîëîãè÷åñêèì ïîäõîäîì, è çàïèøåì ýòó ýíåðãèþ â

âèäå ñëåäóþùåãî ðàçëîæåíèÿ ïî ñòåïåíÿì ñìåùåíèé:

δE2(x) = Dx2 + Fx4. (12)

Çäåñü êîíñòàíòà F ïîëîæèòåëüíà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò

îòòàëêèâàíèþ èîíîâ òèïà A è B íà ïðåäåëüíî ìàëûõ

ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó íèìè. Âîïðîñ î çíàêå êîíñòàíòû

D áîëåå ñëîæåí, è ìû äåòàëüíî îáñóäèì åãî íèæå. Íî

ñíà÷àëà ìû ïðåäïîëîæèì, ÷òî è D > 0. Ýòè ïðåäïî-

ëîæåíèÿ îçíà÷àþò óñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè Ëèáà ïðè

ó÷åòå òîëüêî ýíåðãèè èîííîé ñèñòåìû. Òîãäà èç �îð-

ìóë (11), (12) ìû ïîëó÷àåì

δE = (D − C)x2 + Fx4, x± = ±

√

C −D

2F
. (13)

Ïåðâàÿ èç ýòèõ �îðìóë ïîêàçûâàåò, ÷òî ðåøåòêà

áóäåò íåóñòîé÷èâà ïðè óñëîâèè C > D, à âòîðàÿ

�îðìóëà äàåò ðàâíîâåñíûå ñìåùåíèÿ ðåáåðíûõ àòî-

ìîâ ïðè âîçíèêíîâåíèè íåóñòîé÷èâîñòè, âûçûâàåìîé

ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìîé.

Âûøå ìû ñäåëàëè ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî êîíñòàíòà

D > 0. Ýòî ïðåäïîëîæåíèå îñíîâàíî íà ó÷åòå êóëî-

íîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ðåáåðíîãî èîíà B òîëüêî ñ

áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè òèïà A. Îäíàêî êóëîíîâñêîå

âçàèìîäåéñòâèå ìåäëåííî óáûâàåò ñ ðîñòîì ðàññòî-

ÿíèÿ, è ïî ýòîé ïðè÷èíå ñëåäóåò ó÷èòûâàòü è êó-

ëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ðåáåðíîãî èîíà B ñ áîëåå

óäàëåííûìè ñîñåäÿìè, ÷òî ìîæåò èçìåíèòü çíàê êîí-

ñòàíòû D. Äåéñòâèòåëüíî, â ðàáîòå [22℄ áûëî ïîêà-

çàíî, ÷òî ó÷åò äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ìåæäó ðåáåðíûìè èîíàìè ñàì ïî ñåáå, áåç ó÷åòà

ýëåêòðîííîé ýíåðãèè, ìîæåò ïðèâåñòè ê íåóñòîé÷è-

âîñòè ðåøåòêè Ëèáà, èëè ðåøåòêè êâàäðàòíîãî ëüäà

ïî òåðìèíîëîãèè ýòîé ðàáîòû. �åçóëüòàòû ðàáîòû

[22℄ ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü è òàê, ÷òî ó÷åò äàëü-

íîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó èîíàìè òèïà

B âíîñèò îòðèöàòåëüíûé âêëàä â êîý��èöèåíò ïåðåä

x2 â �îðìóëå (12). Íà íàø âçãëÿä, ñîîòíîøåíèå ìåæ-

äó ïîëîæèòåëüíûì âêëàäîì âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ-

äó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè è îòðèöàòåëüíûì âêëàäîì

ìåæäó óäàëåííûìè ñîñåäÿìè áëèçîê âîïðîñó î âû-

ðîæäåíèè ïðîòîííûõ êîí�èãóðàöèé, óäîâëåòâîðÿþ-

ùèõ ïðàâèëàì ëüäà [23�25℄.
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Ñóììèðóÿ ñêàçàííîå, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî

ó÷åò äàëüíîäåéñòâóþùåãî õàðàêòåðà êóëîíîâñêîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ ñóùåñòâåííî óìåíüøàåò ïîëîæè-

òåëüíîå çíà÷åíèå êîíñòàíòû D, ïîëó÷åííîå èç

îöåíîê âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿ-

ìè. Ïðè ýòîì âêëàä â íåóñòîé÷èâîñòü ýëåêòðîííîé

ýíåðãèè ìîæåò ñòàòü îïðåäåëÿþùèì, îñîáåííî ïðè

ðîñòå êîíñòàíòû α è óìåíüøåíèè êîíñòàíò t,∆. Òà-

êèì îáðàçîì, ó÷åò äàëüíîäåéñòâóþùåãî õàðàêòåðà

êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó èîíàìè òîëüêî

ïîâûøàåò âåðîÿòíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ íåóñòîé÷èâî-

ñòè ðåøåòêè Ëèáà.

4. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ. Â ïðåäûäóùèõ

ðàçäåëàõ ìû îïèñàëè íåóñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè Ëèáà,

âûçâàííóþ ïîíèæåíèåì ýëåêòðîííîé ýíåðãèè îòíî-

ñèòåëüíî ñìåùåíèé ðåáåðíûõ àòîìîâ âäîëü ñâÿçåé. Â

ýòîì ðàçäåëå ìû ðàññìîòðèì âëèÿíèå ýòîé íåóñòîé-

÷èâîñòè íà �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ðåàëüíûõ ñîåäèíå-

íèé, â êîòîðûõ â òîé èëè èíîé ñòåïåíè ðåàëèçóåò-

ñÿ ðåøåòêà Ëèáà, à òàêæå îáñóäèì ñîîòíîøåíèå íà-

øåé ìîäåëè ñ äðóãèìè ìîäåëÿìè è èññëåäîâàíèÿìè,

â êîòîðûõ ñóùåñòâåííóþ ðîëü èãðàåò ýëåêòðîííàÿ

íåóñòîé÷èâîñòü.

Íàèáîëåå èçâåñòíîé ðåàëèçàöèåé ðåøåòêè Ëèáà

ÿâëÿåòñÿ äâóìåðíàÿ ïîäðåøåòêà CuO2 êóïðàòíûõ

ñâåðõïðîâîäíèêîâ, à íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì

îáúÿñíåíèåì âûñîêîé òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿ-

ùåãî ïåðåõîäà â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå

ìÿãêèõ �îíîííûõ ìîä è àíãàðìîíè÷åñêèõ �îíîíîâ,

îáóñëîâëåííûõ êîëåáàíèÿìè àòîìîâ ýòîé ïîäðåøåò-

êè, ñì. ðàáîòû [9, 26, 27℄. Â ýòèõ ðàáîòàõ ïðèâåäåíû

ìíîãî÷èñëåííûå ññûëêè íà ýêñïåðèìåíòàëüíîå

èññëåäîâàíèå ìÿãêèõ �îíîííûõ ìîä, àíãàðìîíè÷å-

ñêèõ �îíîíîâ, à òàêæå ðàçëè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå

èíòåðïðåòàöèè ïðè÷èí ïîÿâëåíèÿ �îíîííûõ îñîáåí-

íîñòåé. Îäíàêî âñå òåîðåòè÷åñêèå èíòåðïðåòàöèè

îòëè÷àþòñÿ îò íàøåé ìîäåëè, êîòîðàÿ �àêòè÷åñêè

îñíîâàíà òîëüêî íà òîïîëîãèè ðåøåòêè Ëèáà.

Çàìåòèì, ÷òî ïðàêòè÷åñêè âñå ïîëó÷åííûå íàìè

ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû è ê òðåõìåðíî-

ìó îáîáùåíèþ ðåøåòêè Ëèáà, à èìåííî ê êóáè÷åñêîé

ðåøåòêå èîíîâ ñåðû S â ñåðåäèíàõ ðåáåð êîòîðîé íà-

õîäÿòñÿ ïðîòîíû H, �îðìóëà ñîåäèíåíèÿ H3S. Òà-

êîå ñîåäèíåíèå ðåàëèçóåòñÿ ïðè âûñîêîì äàâëåíèè

è ïåðåõîäèò â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå ïðè òåì-

ïåðàòóðàõ âûøå 200Ê [12, 28℄. Âåðîÿòíî, è â ýòîì

ñëó÷àå âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðå-

õîäà îáóñëîâëåíà àíãàðìîíè÷åñêèìè �îíîíàìè. Áî-

ëåå òîãî, â ýòîì ñëó÷àå íàáëþäàåòñÿ è ïåðåõîä â ñî-

ñòîÿíèå ñ íåñèììåòðè÷íîé âîäîðîäíîé ñâÿçüþ, ò.å. ê

ñîñòîÿíèþ ñî ñìåùåíèåì ïðîòîíîâ îò ñåðåäèí ñâÿ-

çåé [12℄. Íàëè÷èå íåñèììåòðè÷íîé âîäîðîäíîé ñâÿçè

îçíà÷àåò ñèëüíóþ íåóñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè. Â ýòîì

ñëó÷àå âîçìîæíà ðåàëèçàöèÿ êâàíòîâûõ òóííåëü-

íûõ ìîä, îáóñëîâëåííûõ òóííåëèðîâàíèåì ïðîòîíîâ

âäîëü ñâÿçåé, âîçíèêàåò èíòåðåñíàÿ è âàæíàÿ çàäà÷à

î âçàèìîäåéñòâèè òóííåëüíûõ ìîä ñ ýëåêòðîíàìè è

èõ âëèÿíèå íà ñâåðõïðîâîäèìîñòü.

Ñâåðõïðîâîäèìîñòü íå åäèíñòâåííîå ÿâëåíèå, â

êîòîðîì ïðîÿâëÿåòñÿ èññëåäóåìàÿ íåóñòîé÷èâîñòü.

Äåéñòâèòåëüíî, íåóñòîé÷èâîñòü ìîæåò ïðîÿâëÿòü-

ñÿ íå òîëüêî â àíãàðìîíè÷åñêèõ �îíîíàõ, îíà ìî-

æåò ïðîÿâëÿòüñÿ òàêæå â ñòàòè÷åñêèõ èñêàæåíèÿõ.

Â ýòîì îòíîøåíèè ñòîèò îáñóäèòü ñâÿçü èññëåäóå-

ìîé íåóñòîé÷èâîñòè ñ òàêèì ÿâëåíèåì, êàê �åððî-

ýëåêòðè÷åñòâî. Ôåððîýëåêòðèêè ïðèíÿòî äåëèòü íà

äâà òèïà: �åððîýëåêòðèêè òèïà ñìåùåíèÿ è òèïà

ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê. Ê ïåðâîìó òèïó îòíîñèòñÿ ðÿä

ñîåäèíåíèé ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâñêèòà, íàïðèìåð, òè-

òàíàò áàðèÿ BaTiO3, öèðêîíàò ñâèíöà PbZrO3 è òàê

äàëåå. Ýòè ñîåäèíåíèÿ â êà÷åñòâå ïîäðåøåòîê ñîäåð-

æàò òðåõìåðíûå ðåøåòêè TiO3, ZrO3, êîòîðûå ìîæ-

íî ðàññìàòðèâàòü êàê òðåõìåðíûå îáîáùåíèÿ ðåøåò-

êè Ëèáà, ê êîòîðûì íàøè ðåçóëüòàòû ëåãêî ìîäè�è-

öèðîâàòü. Â íèõ òàêæå ðåàëèçóåòñÿ ïîíèæåíèå ýíåð-

ãèè ïðè ñìåùåíèè èîíîâ êèñëîðîäà âäîëü ðåáåð, ÷òî

ìîæåò èíòåðïðåòèðîâàòüñÿ êàê äâèæóùàÿ ñèëà èõ

�åððîýëåêòðè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Ïðè ñèëüíîé íåóñòîé-

÷èâîñòè êàæäûé ðåáåðíûé èîí èìååò äâà óñòîé÷èâûõ

ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ. �àñïðåäåëåíèå èîíîâ ïî ýòèì

ïîëîæåíèÿì ìîæíî îïèñàòü ïñåâäîñïèíîâûìè ïåðå-

ìåííûìè â ðàìêàõ ìîäåëè Èçèíãà, â êîòîðîé ñóùå-

ñòâóåò ïåðåõîä ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê, èëè �åððîýëåê-

òðè÷åñêèé ïåðåõîä [29, 30℄.

Èññëåäóåìàÿ ýëåêòðîííàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ìîæåò

áûòü ïðè÷èíîé íåñèììåòðè÷íîñòè âîäîðîäíîé ñâÿçè

è ñóùåñòâîâàíèÿ íåóïîðÿäî÷åííîñòè ïðîòîííîé ïîä-

ñèñòåìû âî ìíîãèõ òðåõìåðíûõ ìîäè�èêàöèÿõ ëüäà

[21℄. Áîëåå òîãî, â ðàáîòàõ [10, 11℄ áûëî ïîêàçàíî,

÷òî â íàíî îãðàíè÷åííîì ëüäå ìîæåò ðåàëèçîâàòü-

ñÿ êâàäðàòíàÿ ìîäè�èêàöèÿ ëüäà, êîòîðàÿ áëèçêà

ê ðåøåòêå Ëèáà. Îòëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ â äîâîëüíî

ñèëüíîì îòêëîíåíèè ïðîòîíîâ, ò.å. ðåáåðíûõ èîíîâ,

îò öåíòðîâ ñâÿçåé. Ýòè îòêëîíåíèÿ ìîãóò ðàññìàò-

ðèâàòüñÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå èñ-

ñëåäóåìîé íåóñòîé÷èâîñòè.

Çàäàäèì òåïåðü âàæíûé âîïðîñ, ïðè êàêèõ óñëî-

âèÿõ íåóñòîé÷èâîñòü ïðîÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ñèëüíî?

Äðóãèìè ñëîâàìè, ïðè êàêèõ óñëîâèÿõ ñâÿçè ÿâëÿ-

þòñÿ íåñèììåòðè÷íûìè, à ïðè êàêèõ óñëîâèÿõ ñèì-

ìåòðè÷íûìè? Êàê áûëî óêàçàíî â ïðåäûäóùåì ðàç-

äåëå, óñëîâèå ñèëüíîé íåóñòîé÷èâîñòè èëè óñëîâèå

äâóõÿìíîãî ïîòåíöèàëà èìååò âèä C > D, ãäå D

îïðåäåëÿåòñÿ óïðóãîé ýíåðãèåé èîííîé ðåøåòêè (â
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íàøåé ðàáîòå �åíîìåíîëîãè÷åñêàÿ êîíñòàíòà), à âå-

ëè÷èíà C �îðìóëîé (11). Èç ýòîé �îðìóëû ñëå-

äóåò, ÷òî âåëè÷èíà C ðàñòåò ñ óìåíüøåíèåì ∆, t.

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðîëü ýëåêòðîííîé íåóñòîé÷èâîñòè

áóäåò âûøå â ñîåäèíåíèÿõ ñ áëèçêèìè çíà÷åíèÿìè

ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ (ìàêñèìóì ïðè ðà-

âåíñòâå ýíåðãèé ∆ = 0). Âåëè÷èíà t õàðàêòåðèçóåò

èíòåãðàëû ïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè

äëÿ íåèñêàæåííîé ðåøåòêè. Ñîîòâåòñòâåííî îíà òåì

ìåíüøå, ÷åì áîëüøå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè, ò.å.

ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè. Ýòîò ïàðàìåòð ìîæåò âàðüèðî-

âàòüñÿ äâóìÿ ñïîñîáàìè: êîíêðåòíûì âûáîðîì àòî-

ìîâ èëè âíåøíèì äàâëåíèåì. Âî âòîðîì ñëó÷àå, åñ-

ëè ïðè íóëåâîì äàâëåíèè íåóñòîé÷èâîñòü íàñòîëü-

êî ñèëüíà, ÷òî ñâÿçè ÿâëÿþòñÿ íåñèììåòðè÷íûìè,

òî ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè óìåíüøà-

åòñÿ, ñîîòâåòñòâåííî ðàñòåò t è óìåíüøàåòñÿ âåëè-

÷èíà C. Ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêîì äàâëåíèè ìîæíî

îæèäàòü ìàëîãî âëèÿíèÿ íåóñòîé÷èâîñòè è ïåðåõîä

â ñèììåòðè÷íóþ �àçó ñ îäíèì ïîòåíöèàëüíûì ìèíè-

ìóìîì. Âáëèçè ïåðåõîäà äâóõÿìíûé/îäíîÿìíûé ïî-

òåíöèàë âûñîòà ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà áóäåò íèç-

êîé è ìîæíî îæèäàòü êâàíòîâîãî òóííåëèðîâàíèÿ

ðåáåðíûõ àòîìîâ è îáðàçîâàíèÿ òóííåëüíûõ ìîä. Íà

äðóãîì ÿçûêå ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ñîîòâåòñòâóþùèå

êîëåáàíèÿ ðåáåðíûõ àòîìîâ ñòàíîâÿòñÿ àíãàðìîíè-

÷åñêèìè. Òàêèì îáðàçîì, äàâëåíèå ÿâëÿåòñÿ îäíèì

èç ñïîñîáîâ óïðàâëÿòü âåëè÷èíîé íåóñòîé÷èâîñòè.

Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü ñëåäóþùèé ðåçóëüòàò. Ñ

óìåíüøåíèåì âåëè÷èíû ∆ è ñ óìåíüøåíèåì ðàññòîÿ-

íèÿ ìåæäó äâóìÿ ìèíèìóìàìè ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-

ãèè, ò.å. ñ óìåíüøåíèåì t1 − t2 óìåíüøàþòñÿ ùåëè

ìåæäó çîíàìè íà ðèñ. 2. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ∆ = 0,

t1 = t2 äâå çîíû ñ ñèëüíîé äèñïåðñèåé áóäóò êàñàòüñÿ

ïëîñêîé çîíû. Åñëè óðîâåíü Ôåðìè ñèñòåìû ëåæèò

ïðè ýòîé ýíåðãèè, òî âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè èìåþò-

ñÿ äâà òèïà ýëåêòðîíîâ: îäíè ýëåêòðîíû ñ âûñîêîé

ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé, íî ñ íóëåâîé ãðóïïîâîé ñêî-

ðîñòüþ, è äðóãèå ýëåêòðîíû ñ íèçêîé ïëîòíîñòüþ ñî-

ñòîÿíèé, íî ñ âûñîêîé ãðóïïîâîé ñêîðîñòüþ. Òàêàÿ

ñèòóàöèÿ ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ êàê ñ òî÷êè çðåíèÿ

îáû÷íîé ïðîâîäèìîñòè, òàê è ñ òî÷êè çðåíèÿ îáðàçî-

âàíèÿ ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ.

Äàëåå, èç ðàññìîòðåíèÿ â ðàçäåëàõ 2, 3 ñòàíîâèò-

ñÿ î÷åâèäíûì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìàÿ íåóñòîé÷èâîñòü

î÷åíü íàïîìèíàåò íåóñòîé÷èâîñòü Ïàéåðëñà [17℄, â

òîì ñìûñëå, ÷òî ïîñëåäíþþ ìîæíî áûëî áû èçëî-

æèòü â ðàìêàõ ðàññìîòðåííîé ìîäåëè. Ôàêòè÷åñêè,

íàøó ìîäåëü ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê îáîáùåíèå

ìîäåëè Ïàéåðëñà íà äâóìåðíûé ñëó÷àé. Òàêæå èí-

òåðåñíî îòìåòèòü ñâÿçü íàøåé ìîäåëè ñ îäíîìåðíîé

ìîäåëüþ ïîëèýòèëåíà. Â ïîñëåäíåé ñóùåñòâóþò äâå

�àçû ñî ñìåùåíèåì àòîìîâ âëåâî è âïðàâî, à íà ãðà-

íèöå òàêèõ �àç ñóùåñòâóþò ñâÿçàííûå ýëåêòðîííûå

ñîñòîÿíèÿ, ïåðåíîñÿùèå òîê ïðè íàëîæåíèè ýëåêòðè-

÷åñêîãî ïîëÿ. Â íàøåì ñëó÷àå ïðè âûïîëíåíèè ïðà-

âèë ëüäà âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî γi = 2t21 + 2t22 (ñì.

ðàçäåë 2). Ïðè íàðóøåíèè ïðàâèëà ëüäà ýòî ðàâåí-

ñòâî íàðóøàåòñÿ, ÷òî ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ëî-

êàëüíîå âîçìóùåíèå, ïðèâîäÿùåå ê îáðàçîâàíèþ ñâÿ-

çàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ â çàïðåùåííîé çîíå.

Ïðè ïåðåñêîêàõ ðåáåðíûõ àòîìîâ âäîëü ñâÿçåé (ïðè

íåñèììåòðè÷íûõ ñâÿçÿõ) òàêîé äå�åêò âìåñòå ñ ýëåê-

òðîíîì áóäåò ïåðåìåùàòüñÿ ïî îáðàçöó, ò.å. ìîæåò

áûòü íîñèòåëåì òîêà, àíàëîãè÷íûì íîñèòåëÿì òîêà

â �èçèêå ëüäà [21℄. Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ òàêèå íîñèòå-

ëè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê äâóìåðíûå îáîáùåíèÿ

íîñèòåëåé òîêà â ìîäåëè SSH [18℄.
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