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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû Ýêñïåðèìåíòàëüíûé ïðîãðåññ â îáëàñòè ñêàíèðó�
þùåé òóííåëüíîé ìèêðîñêîïèè (ÑÒÌ), èññëåäîâàíèè ôîòîýìèññèè (âêëþ÷àÿ
ñïåêòðîñêîïèþ ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì, ARPES) è äðóãèõ ñïåêòðîñêîïè÷å�
ñêèõ ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü ñóùåñòâåííóþ èíôîðìàöèþ îá ýëåêòðîí�
íûõ è ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâàõ íàíîîáúåêòîâ. Ôèçèêè íàó÷èëèñü ìàíèïóëè�
ðîâàòü íàíîîáúåêòàìè âïëîòü äî óðîâíÿ îòäåëüíûõ àòîìîâ, ÷òî îòêðûâàåò
ïðèíöèïèàëüíóþ âîçìîæíîñòü êîíñòðóèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð ñ íàïåðåä çà�
äàííûìè ñâîéñòâàìè. Ïðè ýòîì, îñîáåííûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò èññëåäî�
âàíèÿ ñâîéñòâ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè ïðè íèçêèõ
òåìïåðàòóðàõ, íåîáû÷íûå ñâîéñòâà êîòîðûõ îáóñëîâëåíû ôèçèêîé íèçêîýíåð�
ãåòè÷åñêèõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé.

Îäíàêî, ýòîò ïðîãðåññ â ñèëüíîé ñòåïåíè ñäåðæèâàåòñÿ îòñòàâàíèåì òåî�
ðåòè÷åñêèõ è ðàñ÷åòíûõ ìåòîäîâ: ñåðüåçíóþ ïðîáëåìó ïðåäñòàâëÿåò êîëè÷å�
ñòâåííî òî÷íîå îïèñàíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ìíîãèõ ýêñïåðèìåíòàëüíî ðåà�
ëèçîâàííûõ íàíîñèñòåì, äàæå èìåþùèõ ñðàâíèòåëüíî ïðîñòóþ ñòðóêòóðó. Â
ýòîì êîíòåêñòå ìîæíî óïîìÿíóòü òàê íàçûâàåìûå êâàíòîâûå êîðàëëû, êâàí�
òîâîå èçîáðàæåíèå ìàãíèòíîãî àòîìà, êîáàëüòîâûå êëàñòåðû íà óãëåðîäíûõ
íàíîòðóáêàõ è äðóãèå îáúåêòû. Â ÷àñòíîñòè, ÑÒÌ-ýêñïåðèìåíòû ñ êëàñòå�
ðàìè èç àòîìîâ Cr è Co íà ïîâåðõíîñòè Au(111) 1 äåìîíñòðèðóþò ñëîæíóþ
ñâÿçü ìåæäó ÷èñëîì àòîìîâ, èõ âçàèìíûì ðàñïîëîæåíèåì è íàëè÷èåì Êîíäî�
ïèêà íà óðîâíå Ôåðìè ñèñòåìû. Ñïåêòð îäèíî÷íîãî àòîìà Co ñîäåðæèò òà�
êîé ïèê, à ñïåêòð àòîìà Cr � íåò. Äèìåðû êàê àòîìîâ Cr, òàê è Co Êîíäî�
ðåçîíàíñà íå ïîêàçûâàþò. Íàëè÷èå ïèêà â ñïåêòðå òðèìåðîâ Cr çàâèñèò îò
ãåîìåòðèè âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ. Òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç è ÷èñëåí�

1T. Jamneala, V. Madhavan, and M.F. Crommie, Phys. Rev. Lett. 87 256804 (2001).
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íûå ðàñ÷åòû óêàçàííûõ ñèñòåì äîëæíû ïðèíöèïèàëüíûì îáðàçîì âêëþ÷àòü
â ðàññìîòðåíèå ýôôåêòû ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Ýòî ñðàçó îçíà÷àåò
íåäîñòàòî÷íîñòü òàêèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà, êàê, íàïðèìåð, ìåòîä ôóíêöèîíàëà
ïëîòíîñòè.

Ó÷åò ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé íåîáõîäèì òàêæå ïðè îïèñàíèè îáúåìíûõ
ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ ñ ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûìè âíóòðåííèìè îáîëî÷êàìè. Ìîæ�
íî óïîìÿíóòü òàêèå ñèñòåìû, êàê âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñâåðõïðîâîäíèêè 2

è ìàãíåòèêè ñ äåëîêàëèçîâàííûìè ýëåêòðîíàìè 3.
Íåêîòîðûå ìíîãî÷àñòè÷íûå ýôôåêòû ìîãóò áûòü ó÷òåíû â ðàìêàõ ïðî�

ñòûõ ìîäåëåé, òàêèõ êàê ìîäåëè Àíäåðñîíà è Êîíäî, îäíàêî, â ýòîì ñëó÷àå
ìîäåëè íå ñîäåðæàò êîíêðåòíîé èíôîðìàöèè î ñîåäèíåíèÿõ è, ñîîòâåòñòâåí�
íî, ðàñ÷åòû íå ìîãóò êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàå�
ìûå ñâîéñòâà ðåàëüíûõ ñòðóêòóð.

Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû Îñíîâíîé çàäà÷åé äèññåðòàöèè ÿâëÿ�
åòñÿ ïîñòðîåíèå ìåòîäîâ ðåàëèñòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè ýëåê�
òðîííûìè êîððåëÿöèÿìè. Ïîä ðåàëèñòè÷åñêèì ïîíèìàåòñÿ êîëè÷åñòâåííî òî÷�
íîå îïèñàíèå â äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ çàäà÷è, ñîîòâåòñòâóþùåì ýêñïåðèìåí�
òàëüíîé ñèòóàöèè (â ïðîòèâîïîëîæíîñòü ìîäåëüíîìó îïèñàíèþ, ïðåäïîëàãà�
þùåìó âûáîð âèäà è ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, äîïóñêàþùèé âîçìîæíîñòü òî÷íîãî
ðåøåíèÿ èëè ïîñòðîåíèÿ òåîðèè âîçìóùåíèé ïî òîìó èëè èíîìó ìàëîìó ïà�
ðàìåòðó). Â ñîîòâåòñòâèè ñ óñòàíîâèâøåéñÿ òåðìèíîëîãèåé, ñèëüíîêîððåëè�
âàííûìè íàçûâàþò ñèñòåìû, â êîòîðûõ õàðàêòåðíàÿ âåëè÷èíà êóëîíîâñêîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñðàâíèìà ñ øèðèíîé çîí. Îñíîâíûå òðåáîâàíèÿ
ê ðàçâèâàåìûì àíàëèòè÷åñêèì è ÷èñëåííûì ìåòîäàì ñîñòîÿò â ñëåäóþùåì.
Âî-ïåðâûõ, ñóùåñòâåííî íåîáõîäèìûì ÿâëÿåòñÿ âêëþ÷åíèå â òåîðèþ ìíîãî�

2D.J. Scalapino, Phys. Rep. 250 329 (1994)
3T. Moriya, Spin Fluctuations in Itinerant Electron Magnetism T. � Berlin : Springer, 1985.
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ýëåêòðîííûõ ýôôåêòîâ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ñïåêòðà, ñîîòâåòñòâó�
þùåé ñëó÷àþ íèçêèõ òåìïåðàòóð. Âî-âòîðûõ, ïîñêîëüêó êîððåëèðîâàííûå
îáîëî÷êè ÿâëÿþòñÿ ìíîãîîðáèòàëüíûìè, òåîðèÿ äîëæíà áûòü ïðèãîäíîé äëÿ
îïèñàíèÿ òåðìîâûõ ýôôåêòîâ äëÿ òàêèõ îáîëî÷åê. Â-òðåòüèõ, ïîñêîëüêó âî
ìíîãèõ ýêñïåðèìåíòàëüíî âàæíûõ ñèñòåìàõ ñóùåñòâåííû êîððåëÿöèè ýëåê�
òðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà ðàçëè÷íûõ óçëàõ ðåøåòêè, òåîðèÿ äîëæíà îïèñûâàòü
òàêèå íåëîêàëüíûå ýôôåêòû. Íàêîíåö, òî÷íîñòü ðàçâèâàåìûõ ìåòîäîâ äîëæ�
íà áûòü äîñòàòî÷íîé, ÷òîáû ðàññìàòðèâàòü (õîòÿ áû â ïåðñïåêòèâå) âîçìîæ�
íîñòü ïðÿìîãî ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðè�
ìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ïðåäñòàâëåííûå â äèññåðòàöèè ïîäõîäû ðåøàþò ýòè
çàäà÷è, îòêðûâàÿ, òàêèì îáðàçîì, íîâîå íàó÷íîå íàïðàâëåíèå � ðåàëèñòè÷å�
ñêîå îïèñàíèå íåëîêàëüíûõ ýôôåêòîâ â ñèñòåìàõ ñ ñèëüíûìè êîððåëÿöèÿìè.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà
Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíî äâà íîâûõ âçàèìîäîïîëíÿþùèõ ìåòîäà � ìåòîä äóàëü�
íûõ ïåðåìåííûõ è êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî â íåïðåðûâíîì âðåìåíè.
Ýòè ìåòîäû â ñîâîêóïíîñòè ïîçâîëÿþò êîëè÷åñòâåííî òî÷íî îïðåäåëÿòü ñâîé�
ñòâà ðåøåòî÷íûõ ìîäåëåé ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì íà óçëå.

Õîòÿ ðåøåòî÷íûå ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ áàçîâûìè äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì ñ êîð�
ðåëèðîâàííûìè ýëåêòðîíàìè, çàäà÷à àíàëèçà èõ ñâîéñòâ äî ñèõ ïîð ïðåäñòàâ�
ëÿåò ñóùåñòâåííûå òðóäíîñòè. Ýòî ñâÿçàíî, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñ íåïðèìåíèìî�
ñòüþ àñèìïòîòè÷åñêèõ ðàçëîæåíèé, ïîñòðîåííûõ âáëèçè ïðåäåëîâ ñèëüíîé è
ñëàáîé ñâÿçè è, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñ íåâîçìîæíîñòüþ ïðÿìûõ ÷èñëåííûõ ðàñ�
÷åòîâ íà ðåøåòêå èç-çà ïðîáëåìû ýêñïîíåíöèàëüíîé ñëîæíîñòè èçâåñòíûõ àë�
ãîðèòìîâ. Àâòîðó ïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî â ýòîé ñèòóàöèè ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü
ïðèáëèæåíèÿ, ïîçâîëÿþùèå íåïðåðûâíûì îáðàçîì èíòåðïîëèðîâàòü ìåæäó
ïðåäåëüíûìè ñëó÷àÿìè, äîïóñêàþùèìè ÿâíûé àíàëèç.

Òàêèå èíòåðïîëèðóþùèå òåîðèè äåéñòâèòåëüíî èçâåñòíû. Îíè ïðåäñòàâ�
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ëÿþò ñîáîé êîìáèíèðîâàííûå ñõåìû, â ðàìêàõ êîòîðûõ ðåøåòî÷íàÿ çàäà÷à
ïðèáëèæåííî ñâîäèòñÿ ê ïðîáëåìå îäíîãî êîððåëèðîâàííîãî óçëà, ïîìåùåí�
íîãî â ýôôåêòèâíîå îêðóæåíèå ñ ãàóññîâîé ñòàòèñòèêîé (òàê íàçûâàåìàÿ ïðè�
ìåñíàÿ çàäà÷à). Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ ñâîéñòâ ïðèìåñíîé
çàäà÷è ãîðàçäî ïðîùå ðàñ÷åòîâ äëÿ ðåøåòêè. Êîððåêòíîå ïîâåäåíèå òàêèõ
ñõåì â ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ ãàðàíòèðóåòñÿ èõ ïîñòðîåíèåì.

Ïîñêîëüêó íàèáîëåå èíòåðåñíûå è âàæíûå ýôôåêòû â ñïåêòðàõ êâàçè÷à�
ñòèö ñâÿçàíû ñî ñïèíîâûìè è îðáèòàëüíûìè ôëóêòóàöèÿìè, òðåáóåòñÿ èñ�
ïîëüçîâàíèå ïðèáëèæåíèé, â êîòîðûõ ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿ çàâèñèò îò ÷àñòî�
òû. Âêëþ÷åíèå â ðàññìîòðåíèå ýôôåêòîâ âðåìåííîé äèñïåðñèè ïðèâîäèò ê
äèíàìè÷åñêîìó ïðèáëèæåíèþ ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) 4 . Ôèçè÷åñêè, îñíîâíîå
ïðèáëèæåíèå DMFT çàêëþ÷àåòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè î òîì, ÷òî êîððåëÿöèè â
ñèñòåìå ëîêàëèçîâàíû â ïðîñòðàíñòâå (òî åñòü, íà óçëå ðåøåòêè), íî íåëî�
êàëüíû âî âðåìåíè.

Ïðèìåíèòåëüíî ê ìåòîäó DMFT ìîæíî ïîñòàâèòü äâà âîïðîñà. Âî-ïåð�
âûõ, íåîáõîäèìî óêàçàòü, êàêèì èìåííî îáðàçîì ðåøàòü ïðèìåñíóþ çàäà�
÷ó. Âî-âòîðûõ, íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü, â êàêîé ìåðå îïðàâäàííûì ÿâëÿåòñÿ
ïðåäïîëîæåíèå î ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè êîððåëÿöèé è ðàññìîòðåòü
âîçìîæíûå îáîáùåíèÿ. Ðåøåíèþ ýòèõ âîïðîñîâ è ïîñâÿùåíà äèññåðòàöèÿ.

Ïðåäëîæåííûé â äèññåðòàöèè êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî â íåïðåðûâ�
íîì âðåìåíè (CT-QMC) � íîâûé ìåòîä ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ïðèìåñíîé çàäà-
÷è, îñíîâàííûé íà ñëó÷àéíûõ áëóæäàíèÿõ â ïðîñòðàíñòâå ÷ëåíîâ ðÿäà òåî�
ðèè âîçìóùåíèé ïî ñòåïåíÿì âçàèìîäåéñòâèÿ. Â îòëè÷èå îò èñïîëüçîâàâøå�
ãîñÿ ðàíåå àëãîðèòìà Õèðøà-Ôàÿ, ïðåäëîæåííûé ìåòîä íå ñîäåðæèò èñêó�
ñòâåííîé äèñêðåòèçàöèè âðåìåíè è ââîäèìûõ ïîñðåäñòâîì ïðåîáðàçîâàíèÿ

4A. Georges, G. Kotliar, W. Krauth, and M.J. Rozenberg, Rev. Mod. Phys. 68 13 (1996); V. I. Anisimov,
A. I. Poteryaev, M. A. Korotin, A. O. Anokhin, and G. Kotliar, J. Phys.: Condens. Matter. 9 7359 (1997).
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Õàááàðäà � Ñòðàòîíîâè÷à êëàññè÷åñêèõ ïîëåé. Ýòî ïîçâîëÿåò èçáàâèòüñÿ îò
ñèñòåìàòè÷åñêîé îøèáêè â ïîëó÷åííîì ðåçóëüòàòå è ðàññìàòðèâàòü ñèñòåìû
ñî âçàèìîäåéñòâèåì, íåëîêàëüíûì â ïðîñòðàíñòâå ñïèíîâûõ è îðáèòàëüíûõ
èíäåêñîâ. Ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ ïðèíöèïèàëüíûì äëÿ êîððåêòíîãî ó÷åòà âðà�
ùàòåëüíîé ñèììåòðèè êîððåëèðîâàííûõ îáîëî÷åê. Àëãîðèòì áûë ïðåäëîæåí
â 2004 ãîäó; â ïîñëåäóþùèå ãîäû ïîÿâèëèñü è äðóãèå ðîäñòâåííûå ìåòîäû, â
÷àñòíîñòè èñïîëüçóþùèå ñëó÷àéíûå áëóæäàíèÿ ïî ñòåïåíÿì ãèáðèäèçàöèè 5.
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àëãîðèòìû ñåìåéñòâà ct-qmc ñòàëè ñòàíäàðòíûì ìåòîäîì
ðåøåíèÿ ïðèìåñíûõ çàäà÷.

Äàëåå, â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì ìåòîäîì îïèñàíèÿ
ïðîñòðàíñòâåííîé íåëîêàëüíîñòè ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå òàê íàçûâàåìûõ
êëàñòåðíûõ ìåòîäîâ, ïîäðàçóìåâàþùèõ ðåøåíèå ïðèìåñíîé çàäà÷è äëÿ ñîñòî�
ÿùåãî èç íåñêîëüêèõ àòîìîâ ðåøåòêè êëàñòåðà. Êëàñòåðíûå ìåòîäû ñòðàäà�
þò ðÿäîì íåäîñòàòêîâ; â ÷àñòíîñòè, ïîòåðÿííîé îêàçûâàåòñÿ äàëüíîäåéñòâó�
þùàÿ ÷àñòü êîððåëÿöèé, îòâå÷àþùàÿ, íàïðèìåð, çà òàêèå ýôôåêòû, êàê ïå�
ðåíîðìèðîâêó ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â îêðåñòíîñòè ñèíãóëÿðíîñòåé âàí Õîâà
èëè ôîðìèðîðîâàíèå ëàòòèíæåðîâñêîé æèäêîñòè â íèçêîðàçìåðíûõ ñèñòå�
ìàõ. Â äèññåðòàöèè ïðåäëîæåí íîâûé ïîäõîä ê ïðîáëåìå ïðîñòðàíñòâåííîé
íåëîêàëüíîñòè êîððåëÿöèé � ìåòîä äóàëüíûõ ôåðìèîíîâ, ñâîáîäíûé îò óêà�
çàííîãî íåäîñòàòêà. Ýòîò ìåòîä ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äèàãðàììíóþ òåõíèêó
ñïåöèàëüíîãî âèäà, â êîòîðîé ðåçóëüòàò ìåòîäà DMFT ÿâëÿåòñÿ íóëåâûì ïðè�
áëèæåíèåì òåîðèè. Ïîñëåäóþùèå äèàãðàììíûå ïîïðàâêè ïîçâîëÿþò ñòðîèòü
ðåãóëÿðíîå ðàçëîæåíèå, âêëþ÷àþùåå îäíîâðåìåííî áëèçêî- è äàëüíîäåéñòâó�
þùóþ ÷àñòü êîððåëÿöèé

Ðàçâèòûå ìåòîäû ïîçâîëèëè òàêæå ïîëó÷èòü ðÿä íîâûõ ðåçóëüòàòîâ, îò-
íîñÿùèõñÿ ê àíàëèçó êîíêðåòíûõ ìîäåëåé. Â ÷àñòíîñòè, îáúÿñíåíî ïîÿâëå�

5P. Werner, A. Comanac, L. de' Medici, M. Troyer, and A. J. Millis, Phys. Rev. Lett. 97, 076405 (2006).
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íèå/èñ÷åçíîâåíèå Êîíäî-ïèêà â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé òðèìåðîâ ìàãíèòíûõ
àòîìîâ íà ìåòàëëè÷åñêîé ïîäëîæêå â çàâèñèìîñòè îò ãåîìåòðèè òðèìåðà. Ðàñ�
ñìîòðåíû ñâîéñòâà èçîëÿòîðíîé ôàçû V2O3; îïèñàí ôåíîìåí àíèçîòðîïíîãî
ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè ÂÒÑÏ-êåðàìèêàõ; èññëåäîâàíà è îáúÿñíåíà
ôàçîâàÿ äèàãðàììà äèñêðåòíîé φ4 ìîäåëè.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü Ðàçâèòûå â äèññåðòàöèè ìåòîäû èìåþò õî�
ðîøóþ ïåðñïåêòèâó ïðèìåíåíèÿ äëÿ çàäà÷ êâàíòîâîé õèìèè è ôèçèêè êîððå�
ëèðîâàííûõ íàíîñòðóêòóð, ïîñêîëüêó ïîçâîëÿþò ãîâîðèòü îá èìåþùèõ ïðåä�
ñêàçàòåëüíóþ ñèëó ðàñ÷åòàõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ òàêèõ îáúåêòîâ.

Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è ïîëî�
æåíèÿ:

1. Ðàçðàáîòàí íîâûé àëãîðèòì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåì ñèëüíî�
êîððåëèðîâàííûõ ôåðìèîíîâ � êâàíòîâûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî â íåïðå�
ðûâíîì âðåìåíè (CT-QMC). Â ïðîãðàììå èñïîëüçóåòñÿ ñëó÷àéíîå áëóæ�
äàíèå ïî ÷ëåíàì ðÿäà òåîðèè âîçìóùåíèé â ïðåäñòàâëåíèè âçàèìîäåé�
ñòâèÿ. Ìåòîä íå âêëþ÷àåò âñïîìîãàòåëüíûõ áîçîííûõ ïîëåé è íå èñ�
ïîëüçóåò äèñêðåòèçàöèè âðåìåíè.

2. Ïðîãðàììà, ðåàëèçóþùàÿ àëãîðèòì CT-QMC, ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ðàñ�
÷åòû äëÿ íåãàìèëüòîíîâûõ ñèñòåì ñ íåñêîëüêèìè ýëåêòðîííûìè îðáè�
òàëÿìè è îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ, íåëîêàëüíîãî â ïðîñòðàíñòâå êîîð�
äèíàòíûõ, ñïèíîâûõ è îðáèòàëüíûõ èíäåêñîâ. Â ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòàõ
ôóíêöèè Ãðèíà íà ÷àñòîòàõ Ìàöóáàðû áûëà äîñòèãíóòà òî÷íîñòü íà
óðîâíå 10−3 è âûøå, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàçðåøàòü îñîáåííîñòè ýëåêòðîí�
íîãî ñïåêòðà ñ òî÷íîñòüþ îêîëî 5-10% äëÿ ïîëîæåíèÿ è 20-30% äëÿ
àìïëèòóäû ïèêîâ äëÿ ñèñòåì ñ òåìïåðàòóðîé 100-300 Ê.

3. Ïî ðåçóëüòàòàì òåñòîâûõ ðàñ÷åòîâ äëÿ ñèñòåì ñ äèàãîíàëüíûì îïåðàòî�
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ðîì âçàèìîäåéñòâèÿ, CT-QMC ïî ñðàâíåíèþ ñ èñïîëüçîâàâøèìñÿ ðàíåå
àëãîðèòìîì Õèðøà-Ôàÿ 6, îáåñïå÷èâàåò óìåíüøåíèå òðåáóåìîãî ÷èñëà
îïåðàöèé â 3-5 ðàç, è óëó÷øåíèå ïîêàçàòåëÿ ñïàäàíèÿ ñðåäíåãî çíàêà
íà 20 %, ÷òî ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü ñèñòåìû ïðè òåìïåðàòóðàõ 100 K
è íèæå.

4. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà CT-QMC ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå êîððåëè�
ðîâàííîãî òðèìåðà íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà; ïîëó÷åíû ãðàôèêè ïëîòíî�
ñòè ñîñòîÿíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ îáúÿñíåíèÿ ïîäàâëåíèÿ Êîíäî-ðåçî�
íàíñà, ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîãî â êëàñòåðàõ Cr íà ïîâåðõíîñòè
Au, íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ÿâëÿåòñÿ ó÷åò íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ
ýëåìåíòîâ ãåéçåíáåðãîâñêîãî îïåðàòîðà îáìåíà.

5. Ðàçâèò íîâûé ïîäõîä � ìåòîä äóàëüíûõ ïåðåìåííûõ � ïîçâîëÿþùèé
ðåãóëÿðíûì îáðàçîì ó÷èòûâàòü ýôôåêòû ïðîñòðàíñòâåííîé íåëîêàëü�
íîñòè ñèëüíûõ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Ìåòîä îñíîâàí íà ïåðåõîäå
ê àíñàìáëþ íîâûõ ïåðåìåííûõ, ïðè ýòîì ëîêàëüíàÿ ÷àñòü êîððåëÿöèé
ó÷èòûâàåòñÿ íåïîñðåäñòâåííî â ïðîöåäóðå çàìåíû ïåðåìåííûõ. Â ïðå�
äåëüíûõ ñëó÷àÿõ ñëàáîé è ñèëüíîé ñâÿçè òåîðèÿ ñîäåðæèò ÿâíûé ìàëûé
ïàðàìåòð, à â ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè ìîæåò áûòü îïèñàíà êàê äèà�
ãðàììíàÿ òåõíèêà, îïèñûâàþùàÿ íåëîêàëüíûå ïîïðàâêè ê ðåçóëüòàòó
äèíàìè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ.

6. Ðàññìîòðåíû ýôôåêòû ïðîñòðàíñòâåííîé íåëîêàëüíîñòè êîððåëÿöèé â
ìîäåëè Õàááàðäà áåç äîïèðîâàíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòè ýôôåêòû èãðà�
þò íàèáîëüøóþ ðîëü íà íà÷àëüíûõ ñòàäèÿõ ôîðìèðîâàíèÿ àíòèôåð�
ðîìàãíèòíîé ïñåâäîùåëè. Ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàñ÷åòîì â ïðåíåáðåæåíèè
íåëîêàëüíûìè êîððåëÿöèÿìè, ó÷åò ïåðâûõ ÷ëåíîâ ëåñòíè÷íîãî ðÿäà äó�

6J. E. Hirsch and R. M. Fye, Phys. Rev. Lett. 56 2521 (1986).
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àëüíûõ äèàãðàìì äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà ñ ïàðàìåòðàìè U = 1.0, t =

0.25, β = 20 ïîçâîëèë óëó÷øèòü òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ ëîêàëüíîé ïëîò�
íîñòè ñîñòîÿíèé â 3-4 ðàçà (ïðèáëèçèòåëüíî, îò 20 äî 5%).

7. Ïîêàçàíî, ÷òî ôåíîìåí àíèçîòðîïíîãî ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåð�
ìè â êóïðàòàõ ñâÿçàí ñ ýôôåêòàìè ïðîñòðàíñòâåííîé íåëîêàëüíîñòè
êîððåëÿöèé. Ó÷åò ïåðâîé íåëîêàëüíîé ïîïðàâêè ê äèíàìè÷åñêîìó ïðè�
áëèæåíèþ ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ t − t′ ìîäåëè Õàááàðäà ñ äîïèðîâàíèåì
14% ïîçâîëÿåò êà÷åñòâåííî ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìóþ êàðòèíó
÷àñòè÷íîãî ðàçðóøåíèÿ ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â àíòèíîäàëüíîì íàïðàâ�
ëåíèè ïðè ïàðàìåòðàõ ìîäåëè U = 4.0, t = 0.25, t′ = −0.075, β = 80

(÷òî ñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå îêîëî 140 Ê).

8. Ðàçâèò ìåòîä îïèñàíèÿ ìîäåëåé ðåøåòî÷íûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû, îñíî�
âàííûé íà ïåðåíîðìèðîâêå òåîðèè â òåðìèíàõ âîñïðèèì÷èâîñòåé îäíî�
óçåëüíîé çàäà÷è. Ìåòîä ïðèìåíèì äëÿ ïåðåõîäîâ òèïà `ïîðÿäîê-áåñïî�
ðÿäîê', `ìÿãêàÿ ìîäà' è â ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè. Íóëåâîé ïîðÿäîê
òåîðèè âîñïðîèçâîäèò ðåçóëüòàò ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ. Ó÷åò ïåð�
âîé ïîïðàâêè ïîçâîëÿåò óëó÷øèòü òî÷íîñòü âû÷èñëåíèÿ êðèòè÷åñêîé
òåìïåðàòóðû (â ñëó÷àå òåìïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé) è êðèòè÷åñêîé ìàñ�
ñû (â ñëó÷àå íóëåâûõ êâàíòîâûõ ôëóêòóàöèé) äèñêðåòíîé φ4 ìîäåëè ñ
ïðèìåðíî 30% äî 0-7 % (â çàâèñèìîñòè îò òèïà ïåðåõîäà).

9. Ðàçâèò àíàëîã ìåòîäà äóàëüíûõ ôåðìèîíîâ äëÿ êëàññè÷åñêèõ ðåøåòî÷�
íûõ ìîäåëåé ñ ëîêàëèçîâàííîé íåëèíåéíîñòüþ. Íà åãî îñíîâå ïîñòðîåí
ìåòîä ðåíîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû, âêëþ÷àþùèé ïåðåõîä ê íîâûì ïå�
ðåìåííûì íà êàæäîì øàãå ðåíîðìãðóïïîâîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ. Â ñëó÷àå
òðåõìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà, íóëåâîå (ãàóññîâî) ïðèáëèæåíèå ìåòîäà îêà�
çûâàåòñÿ ñîâìåñòèìûì ñ ãèïîòåçîé ïîäîáèÿ è âîñïðîèçâîäèò çíà÷åíèÿ
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êðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ ñ òî÷íîñòüþ îêîëî 1%.

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè Òåêñò äèññåðòàöèè âêëþ÷àåò âñòóï�
ëåíèå, ÷åòûðå ãëàâû è çàêëþ÷èòåëüíûå ðàçäåëû. Îáùèé îáúåì äèññåðòàöèè
� 179 ñòðàíèö, áåç ó÷åòà 26 ðèñóíêîâ, âûíåñåííûõ íà îòäåëüíûå ëèñòû. Ñïè�
ñîê öèòèðîâàííîé ëèòåðàòóðû âêëþ÷àåò 101 íàèìåíîâàíèå.

Ñîäåðæàíèå ðàáîòû

Ãëàâà 1 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ââåäåíèå â ïðîáëåìû òåîðèè ñèñòåì ñ ñèëüíû�
ìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè è îáçîð ðàáîò, èìåþùèõ íàèáîëüøåå çíà÷å�
íèå äëÿ òåìû äèññåðòàöèè. Îñíîâíîé óïîð äåëàåòñÿ íà âîïðîñå ðåàëèñòè÷íî�
ñòè òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ. Ïîä ðåàëèñòè÷åñêèì ïîíèìàåñòñÿ êîëè÷åñòâåí�
íî òî÷íîå îïèñàíèå â äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ çàäà÷è, ñîîòâåòñòâóþùåì ýêñïå�
ðèìåíòàëüíîé ñèòóàöèè (â ïðîòèâîïîëîæíîñòü ìîäåëüíîìó îïèñàíèþ, ïðåä�
ïîëàãàþùåìó âûáîð ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, äîïóñêàþùèé âîçìîæíîñòü ïîñòðî�
åíèÿ òåîðèè âîçìóùåíèé ïî òîìó èëè èíîìó ìàëîìó ïàðàìåòðó). Â ñîîòâåò�
ñòâèè ñ âûáðàííîé ïàðàäèãìîé, âàæíîñòü ïðåäñòàâëÿåò ìåòîä äèíàìè÷åñêîãî
ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) � ïðèáëèæåíèå, ïîçâîëÿþùåå ñâåñòè èñõîäíóþ çàäà÷ó
íà ðåøåòêå ê çàäà÷å îá îäíîì êîððåëèðîâàííîì óçëå â ýôôåêòèâíîì îêðóæå�
íèè. Ýòî ïðèáëèæåíèå çà ïîñëåäíèå 15 ëåò ñòàëî îñíîâíûì ìåòîäîì àíàëèçà
ñèñòåì ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè. Â ðàáîòå ïðîàíàëèçèðîâàíà
ôèçè÷åñêàÿ ïðèðîäà, äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ìåòîäà, è ïîñòàâëåíî äâà îñ�
íîâíûõ âîïðîñà � âîïðîñ óëó÷øåíèÿ àëãîðèòìîâ ðåøåíèÿ ïðèìåcíîé çàäà÷è
è âîïðîñ ïîñòðîåíèÿ òåîðèè âîçìóùåíèé, ñòàðòóþùåé ñ DMFT è ó÷èòûâàþ�
ùåé íåëîêàëüíîñòü êîððåëÿöèé â ñèñòåìå.

Ãëàâà 2 ïîñâÿùåíà ôîðìóëèðîâêå è ïðàêòè÷åñêîìó ïðèìåíåíèþ íîâî�
ãî òèïà àëãîðèòìîâ äëÿ ðåøåíèÿ ïðèìåñíîé çàäà÷è � êâàíòîâîìó ìåòîäó
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Ìîíòå-Êàðëî â íåïðåðûâíîì âðåìåíè (CT-QMC). Â îòëè÷èå îò èñïîëüçî�
âàâøèõñÿ ðàíåå àëãîðèòìîâ, ïðåäëîæåííûé ìåòîä íå ñîäåðæèò èñêóñòâåííîé
äèñêðåòèçàöèè âðåìåíè è ââîäèìûõ ïîñðåäñòâîì ïðåîáðàçîâàíèÿ Õàááàðäà �
Ñòðàòîíîâè÷à êëàññè÷åñêèõ ïîëåé. Ýòî ïîçâîëÿåò èçáàâèòüñÿ îò ñèñòåìàòè�
÷åñêîé îøèáêè â ïîëó÷åííîì ðåçóëüòàòå è ðàññìàòðèâàòü ñèñòåìû ñî âçàèìî�
äåéñòâèåì, íåëîêàëüíûì â ïðîñòðàíñòâå ñïèíîâûõ è îðáèòàëüíûõ èíäåêñîâ.
Ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ ïðèíöèïèàëüíûì äëÿ êîððåêòíîãî ó÷åòà âðàùàòåëüíîé
ñèììåòðèè ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåì.

Ðàññìîòðèì àíñàìáëü ôåðìèîíîâ ñ ïàðíûì âçàèìîäåéñòâèåì. Â ñëó÷àå
ëàãðàíæåâîé ñèñòåìû, ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå:

Z = TrTe−S, (1)

S =
∫ ∫

tr
′

r c†r′c
rdrdr′ +

∫ ∫ ∫ ∫
w

r′1r
′
2

r1r2c
†
r′1
cr1c†r′2c

r2dr1dr′1dr2dr′2.

Ðàçäåëèì äåéñòâèå íà ãàóññîâó ÷àñòü S0 è âçàèìîäåéñòâèå W ñëåäóþùèì
îáðàçîì

Z = TrTe−(S0+W ), (2)

S0 =
∫ ∫ (

tr
′

r +
∫ ∫

αr2

r′2
(w

r′r′2
rr2 + w

r′2r
′

r2r )dr2dr′2
)

c†r′c
r drdr′,

W =
∫ ∫ ∫ ∫

w
r′1r

′
2

r1r2(c
†
r′1
cr1 − αr1

r′1
)(c†r′2c

r2 − αr2

r′2
)dr1dr′1dr2dr′2.

Çäåñü îáîáùåííàÿ êîîðäèíàòà r = {τ, σ, j} ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîìáèíà�
öèþ íåïðåðûâíîãî àðãóìåíòà - ìíèìîãî âðåìåíè τ - è äèñêðåòíûõ èíäåêñîâ
σ, j, íóìåðóþùèõ, ñîîòâåòñòâåííî, ïðîåêöèþ ñïèíà è óçëû ðåøåòêè. Èíòåãðè�
ðîâàíèå ïî r îïðåäåëåíî åñòåñòâåííûì îáðàçîì:

∫
dr ≡ ∑

i

∑
σ

∫β

0 dτ . Âåëè÷è�
íû αr

r′ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé, â îáùåì ñëó÷àå, ôóíêöèè îáîáùåííûõ êîîðäèíàò.
Èõ çíà÷åíèÿ íå âõîäÿò â ïîëíîå âûðàæåíèå äëÿ äåéñòâèÿ S0+W , îäíàêî íàä�
ëåæàùèé âûáîð â äàëüíåéøåì ïîçâîëÿåò îïòèìèçèðîâàòü ñòðóêòóðó ðÿäîâ
òåîðèè.
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Ðàññìîòðèì W â êà÷åñòâå âîçìóùåíèÿ è çàïèøåì ðàçëîæåíèe Z ïî ñòåïå�
íÿì W â ïðåäñòàâëåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ:

Z =
∞∑

k=0
Zk =

∞∑
k=0

∫
dr1

∫
dr′1...

∫
dr2k

∫
dr′2kΩk(r1, r

′
1, ..., r2k, r

′
2k), (3)

Ωk = Z0
(−1)k

k! w
r′1r

′
2

r1r2 · ... · wr′2k−1r
′
2k

r2k−1r2kD
r1r2...r2k

r′1r
′
2...r

′
2k

.

Çäåñü Z0 = TrTe−S0 � ñòàò. ñóììà ãàóññîâîé ñèñòåìû, à âåëè÷èíû D îïðåäå�
ëåíû êàê ñðåäíèå ñëåäóþùåãî âèäà:

Dr1...r2k

r′1...r
′
2k

=< T (c†r′1c
r1 − αr1

r′1
) · ... · (c†r′2k

cr2k − αr2k

r′2k
) >0 . (4)

Çäåñü ñèìâîë < >0 îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî ãàóññîâîìó àíñàìáëþ, òî åñòü
< ... >= Z−1

0 TrT...e−S0. Çàìåòèì ñðàçó, ÷òî ãàóññîâ õàðàêòåð S0 ïîçâîëÿåò âû�
ïèñàòü ÿâíûå ôîðìóëû äëÿ âåëè÷èíû D; òåõíè÷åñêè, âû÷èñëåíèå D ñâîäèòñÿ
ê ðàñ÷åòó äåòåðìèíàíòà ìàòðèöû 2k × 2k.

Âûïèñàííûå ôîðìóëû ìîæíî ïðåäñòàâèòü â áîëåå êîìïàêòíîé ôîðìå. Çà�
ìåòèì, ÷òî ïîðÿäîê àðãóìåíòîâ â ïîäûíòåãðàëüíûõ âûðàæåíèÿõ íå âàæåí,
òî åñòü âåëè÷èíû ΩK îñòàþòñÿ íåèçìåííûìè ïðè ïåðåñòàíîâêàõ àðãóìåíòîâ
âèäà ri, ri′, ri+1, ri′+1 ↔ rj, rj′, rj+1, rj′+1. Ýòî îçíà÷àåò âîçìîæíîñòü ââåñòè âå�
ëè÷èíó K, êîòîðóþ ìû áóäåì íàçûâàòü ñîñòîÿíèåì ñèñòåìû, è êîòîðàÿ ïðåä�
ñòàâëÿåò ñîáîé êîìáèíàöèþ ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ k è íåóïîðÿäî÷åííûé íàáîð
èç k ÷åòâåðîê êîîðäèíàò îïåðàòîðîâ. Â ýòîé íîòàöèè ìîæíî çàïèñàòü

Z =

∫
ΩKD[K], ΩK = k!Ωk

ãäå
∫

D[K] ïîäðàçóìåâàåò èíòåãðèðîâàíèå ïî âñåì âîçìîæíûì ðåàëèçàöèÿì
íåóïîðÿäî÷åííîãî íàáîðà ÷åòâåðîê êîîðäèíàò äëÿ êàæäîãî çàäàííîãî ïîðÿä�
êà ðàçëîæåíèÿ k, è ïîñëåäóþùåå ñóììèðîâàíèå ïî âñåì k.

Ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íî ìîæíî çàïèñàòü è ôîðìóëû äëÿ ñðåäíèõ, â ÷àñò�
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íîñòè äëÿ ôóíêöèè Ãðèíà:

Gr
r′ = Z−1

∫
GKΩKD[K]. (5)

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî âûðàæåíèå (5) âûãëÿäèò äîâîëüíî ôîðìàëüíî, îíî
ìîæåò áûòü íåïîñðåäñòâåííî èñïîëüçîâàíî äëÿ îðãàíèçàöèè âû÷èñëåíèé ìå�
òîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Èäåÿ àëãîðèòìà ñîñòîèò â îðãàíèçàöèè ìàðêîâñêèõ ñëó�
÷àéíûõ áëóæäàíèé â ïðîñòðàíñòâå âñåõ âîçìîæíûõ K. Îáðàòèì âíèìàíèå
íà íåêîòîðóþ íåîáû÷íîñòü ñèòóàöèè, ñîñòîÿùóþ â òîì, ÷òî K ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ìíîæåñòâî ñ ïåðåìåííûì ÷èñëîì ýëåìåíòîâ. Òåì íå ìåíåå, â ðàáîòå
ïîêàçàíî, ÷òî ýòî îáñòîÿòåëüñòâî íå ïðåïÿòñòâóåò îðãàíèçàöèè ìàðêîâñêîãî
ïðîöåññà ïî àíàëîãèè ñ àëãîðèòìîì Ìåòðîïîëèñà � òî åñòü, ñ âûïîëíåíèåì
óñëîâèÿ äåòàëüíîãî ðàâíîâåñèÿ è ïëîòíîñòüþ âåðîÿòíîñòè PK ∝ |ΩK |. Ýëå�
ìåíòàðíûé øàã ýòîãî ñëó÷àéíîãî ïðîöåññà ñîñòîèò â óìåíüøåíèè èëè óâå�
ëè÷åíèè òåêóùåãî ïîðÿäêà ðàçëîæåíèÿ íà 1. Â ïåðâîì ñëó÷àå èç ñèñòåìû
óäàëÿåòñÿ ñëó÷àéíî âûáðàííàÿ ÷åòâåðêà êîîðäèíàò, âî âòîðîì � äîáàâëÿåò�
ñÿ íîâàÿ. Øàãè ïðèíèìàþòñÿ èëè îòâåðãàþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ êðèòåðèåì
Ìåòðîïîëèñà.

Ñ òî÷êè çðåíèÿ îðãàíèçàöèè âû÷èñëåíèé, íåîáõîäèìûìè óñëîâèÿìè ÿâëÿ�
þòñÿ ñõîäèìîñòü ðÿäîâ è ïðàêòè÷åñêîå çíàêîïîñòîÿíñòâî ΩK (òî åñòü, ñðåäíåå
ïî ìàðêîâñêèì áëóæäàíèÿì çíà÷åíèå çíàêà ΩK äîëæíî ñóùåñòâåííî îòëè�
÷àòüñÿ îò íóëÿ). Â äèññåðòàöèè ïîêàçàíî, ÷òî ðÿäû âèäà (5) äåéñòâèòåëüíî
ñõîäÿòñÿ. Âåëè÷èíà æå ñðåäíåãî çíàêà ΩK ìîæåò áûòü îïòèìèçèðîâàíà âû�
áîðîì ïàðàìåòðîâ αK . Â ðàáîòå íà ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåðàõ ïîêàçàíî, ÷òî
ïðè ïðàâèëüíîì âûáîðå αK ñðåäíèé çíàê ΩK â ðàçâèòîì ìåòîäå îêàçûâàåò�
ñÿ âî âñÿêîì ñëó÷àå íå õóæå, ÷åì â ðàíåå èñïîëüçîâàâøèõñÿ àëãîðèòìàõ ñ
äèñêðåòèçàöèåé âðåìåíè. Ðàçîáðàí ðÿä ìîäåëüíûõ çàäà÷, ïîêàçàâøèé ðàáî�
òîñïîñîáíîñòü íàïèñàííîãî íà îñíîâå àëãîðèòìà ïðîãðàììíîãî êîäà.
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Ïðàêòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ïîçâîëèëà ïîëó÷èòü íîâûå âàæíûå
ðåçóëüòàòû, îòíîñÿùèåñÿ ê ñâîéñòâàì êëàñòåðîâ ìàãíèòíûõ àòîìîâ âáëèçè
ïîäëîæêè, à òàêæå ê îïèñàíèþ èçîëÿòîðíîé ôàçû îêñèäîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàë�
ëîâ (íà ïðèìåðå V2O3). Ïîëó÷åííûå äëÿ ýòèõ ñèñòåì ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû
íà ðèñóíêàõ 1 è 2.

Ãëàâà 3 ïîñâÿùåíà äèàãðàììíîé òåõíèêå ñïåöèàëüíîãî âèäà (äèàãðàìì�
íîé òåõíèêå â äóàëüíûõ ïåðåìåííûõ), ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ îïèñàíèÿ íåëî�
êàëüíûõ ýôôåêòîâ â ñèñòåìàõ ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ôåðìèîíîâ. Ýòîò íî�
âûé ìåòîä îñíîâàí íà ïåðåõîäå ê ñïåöèàëüíîìó íàáîðó ïåðåìåííûõ, òàêîìó
÷òî ëîêàëüíàÿ ÷àñòü êîððåëÿöèé ó÷èòûâàåòñÿ íåïîñðåäñòâåííî â ïðîöåäóðå
çàìåíû ïåðåìåííûõ, à íåëîêàëüíàÿ � ïîñðåäñòâîì ðàçëîæåíèÿ â äèàãðàìì�
íûé ðÿä. Ôîðìàëüíûì ìàëûì ïàðàìåòðîì ðàçëîæåíèÿ îêàçûâàåòñÿ âåðøèí�
íàÿ ÷àñòü ïðèìåñíîé çàäà÷è DMFT. Òåîðèÿ íåïðåðûâíûì îáðàçîì èíòåðïî�
ëèðóåò ìåæäó àòîìíûì ïðåäåëîì è ïðåäåëîì ñëàáîé ñâÿçè; â ïðåäåëüíûõ
ñëó÷àÿõ ìàëûé ïàðàìåòð ðàçëîæåíèÿ ìîæåò áûòü óêàçàí ÿâíî.

Ñôîðìóëèðóåì îñíîâíûå èäåè âûâîäà ïðèìåíèòåëüíî ê ìîäåëè Õàááàðäà

H =
∑

jj′σ

tr=j−j′c
†
jcj′ + U

∑

j

nj↑nj↓ − µ
∑

j

(nj↑ + nj↓). (6)

Çäåñü âåëè÷èíû U è t îïðåäåëÿþò, ñîîòâåòñòâåííî, êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå
íà óçëå è ïåðåõîäû ýëåêòðîíîâ ìåæäó ðàçëè÷íûìè óçëàìè ðåøåòêè èç-çà
ïåðåêðûòèÿ îðáèòàëåé, µ - õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, èíäåêñ j ïðîáåãàåò óçëû
ðåøåòêè, σ =↑, ↓ - âåëè÷èíà ïðîåêöèè ñïèíà íà âûáðàííóþ îñü.

Íàñ áóäóò èíòåðåñîâàòü ðàâíîâåñíûå ñâîéñòâà ñèñòåìû ïðè çàäàííîé îá�
ðàòíîé òåìïåðàòóðå β. Ñîîòâåòñòâóþùåå äåéñòâèå â ïðåäñòàâëåíèè Ìàöóáà�
ðû èìååò âèä

S[c, c∗] =
∑

ωkσ

(εk − µ− iω) c∗ωkσcωkσ + U
∑

i

β∫

0

ni↑τni↓τdτ. (7)
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[eV]

Ðèñ. 1. Ðåçóëüòàòû CT-QMC ðàñ÷åòà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êîððåëèðîâàííîãî êëàñòåðà

â ôîðìå ðàâíîñòîðîííåãî (îáîçíà÷åíû íà ãðàôèêàõ ET, equilateral triangle) è ðàâíîáåä�

ðåííîãî (îáîçíà÷åíû IT, isosceles triangle) òðåóãîëüíèêîâ íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè, äëÿ

àíòèôåððîìàãíèòíîãî õàðàêòåðà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ñëó÷àå ðàâíîáåäðåííîãî

òðåóãîëüíèêà, âåðøèíû íåýêâèâàëåíòíû, ïîýòîìó íà ãðàôèêàõ ïðèâåäåíî ïî äâå çàâè�

ñèìîñòè � äëÿ àòîìîâ îñíîâàíèÿ 2,3 è äëÿ âåðøèíû 1. Êîíäî-ïèê â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé

ïðîÿâëÿåòñÿ äëÿ äëÿ âåðøèíû 1 è ïîëíîñòüþ ïîäàâëåí â ñëó÷àå ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëü�

íèêà (êðèâàÿ 1-2-3). Ðàáîòà ìîòèâèðîâàíà ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòîâ ïî ÑÒÌ-èññëåäî�

âàíèé êëàñòåðîâ ìàãíèòíûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè íåìàãíèòíûõ ìåòàëëîâ. Â ÷àñòíîñòè,

â ðàáîòå ? ïîêàçàíî, ÷òî ñâîéñòâà êëàñòåðîâ àòîìîâ Cr íà ïîâåðõíîñòè Au ñóùåñòâåííî

çàâèñÿò îò ãåîìåòðèè êëàñòåðà: Êîíäî-ïèê îòñóòñòâóåò â ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êëàñòåðà,

åñëè àòîìû ðàñïîëîæåíû â âåðøèíàõ ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëüíèêà, íî ïîÿâëÿåòñÿ äëÿ

ðàâíîáåäðåííîãî êëàñòåðà ñî ñòîðîíîé, íå ðàâíîé îñíîâàíèþ. Íà ìîìåíò îïóáëèêîâàíèÿ

ðåçóëüòàòîâ äàííîé ðàáîòû (2005 ã.), ýòî áûëî ïåðâîå èññëåäîâàíèå äàííîé ìîäåëè, ó÷èòû�

âàþùåå ïîëíóþ ìàòðèöó îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ (÷òî áûëî íåâîçìîæíî äëÿ ïðåäûäó�

ùåãî ïîêîëåíèÿ àëãîðèòìîâ). Ïðàâèëüíûé ó÷åò âðàùàòåëíîé ñèììåòðèè çàäà÷è îêàçàëñÿ

ïðèíöèïèàëüíûì äëÿ îïèñàíèÿ ýôôåêòà. Ðàñ÷åò âûïîëíåí â ñîàâòîðñòâå ñ Â.Â.Ñàâêèíûì.
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6

+

I

расчет
эксперимент

Ðèñ. 2. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (V0.962Cr0.038)2O3 äëÿ T=580 K (β = 20 eV −1). Êðèñòàëë

íàõîäèòñÿ â ôàçå ìîòòîâñêîãî èçîëÿòîðà. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì DMFT ñ èñïîëü�

çîâàíèåì CT-QMC äëÿ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ U=4.2 eV, J=0.7 eV, è t2g ôóíêöèé Âàíüå,

ðàññ÷èòàííûõ ìåòîäîì LDA. Íà âñòàâêå ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå èçâåñòíûìè äàííûìè ïî

ñïåêòðîñêîïèè ôîòîýìèññèè (òåîðåòè÷åñêàÿ êðèâàÿ ïîëó÷åíà ñâåðòêîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�

íèé ñ ôåðìèåâñêîé ôóíêöèåé äëÿ çàäàííîé òåìïåðàòóðû, ïîñëå ÷åãî áûëà óøèðåíà íà âå�

ëè÷èíó ðàçðåøåíèÿ îáîðóäîâàíèÿ, èñïîëüçîâàâøåãîñÿ â ýêñïåðèìåíòå (90 meV), U=4.2 eV,

è J=0.7 eV. Ñëîæíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ýòîé ñèñòåìû ñîñòîÿëà â íåîáõîäèìîñòè ó÷åòà íà�

ðóøåíèÿ âûðîæäåíèÿ t2g îðáèòàëåé â ñî÷åòàíèè ñî ñëîæíîé ñòðóêòóðîé ïðîñòðàíñòâà ñî�

ñòîÿíèé ñèñòåìû (íàëè÷èÿ íåýêâèâàëåíòíûõ èçîëèðîâàííûõ ìèíèìóìîâ). Ïðîáëåìà áûëà

ðåøåíà ââåäåíèåì øàãîâ ñïåöèàëüíîãî òèïà (îäíîâðåìåííàÿ ïåðåñòàíîâêà âñåõ îðáèòàëü�

íûõ èíäåêñîâ). Ðàñ÷åò âûïîëíåí â ñîàâòîðñòâå ñ À.È. Ïîòåðÿåâûì.

17



ω = (2j + 1)π/β, (j = 0,±1, ...) � ÷àñòîòû Ìàöóáàðû, τ � `ìíèìîå âðåìÿ', k

� âîëíîâîå ÷èñëî.
Ñëåäóÿ ïàðàäèãìå DMFT, ââåäåì âñïîìîãàòåëüíóþ îäíîóçåëüíóþ ïðèìåñ�

íóþ çàäà÷ó

Simp =
∑
ω,σ

(∆ω − µ− iω)c∗ω,σcω,σ + U

β∫

0

n↑τn↓τdτ, (8)

ãäå (ïîêà íå îïðåäåëåííàÿ) ôóíêöèÿ ãèáðèäèçàöèè ∆ω îïèñûâàåò âçàèìîäåé�
ñòâèå âûáðàííîãî óçëà ñ ýôôåêòèâíûì ãàóññîâûì îêðóæåíèåì. Îáîçíà÷èì
îäíî÷àñòè÷íóþ ôóíêöèþ Ãðèíà ïðèìåñíîé çàäà÷è è åå âåðøèííûå ÷àñòè
âûñøèõ ïîðÿäêîâ, ñîîòâåòñòâåííî, êàê gω è γ(4), γ(6), .... Îïðåäåëåíèå ýòèõ
âåëè÷èí ãîðàçäî ïðîùå ðàñ÷åòîâ äëÿ èñõîäíîé ñèñòåìû (7); â ÷àñòíîñòè, èõ
íåñëîæíî âû÷èñëèòü ÷èñëåííî ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìîâ ñåìåéñòâà CT�
QMC.

Çàäà÷åé òåîðèè ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ñâîéñòâ ñèñòåìû (7), à èìåííî ôóíê�
öèè Ãðèíà Gωk è âåðøèííûõ ÷àñòåé Γ(n), ÷åðåç ñâîéñòâà ïðèìåñíîé çàäà÷è,
êîòîðûå ìû áóäåì ñ÷èòàòü èçâåñòíûìè.

Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà ∆ ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíîé (òî åñòü, íå çàâèñèò îò k),
äåéñòâèå (7) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ñëåäóþùåì âèäå

S[c, c∗] =
∑

i

Simp[ci, c
∗
i ]−

∑

ωkσ

(∆ω − εk)c
∗
ωkσcωkσ. (9)

Ïîñëåäóþùèå âûêëàäêè îïðåäåëÿþò ïåðåõîä ê íîâîìó àíñàìáëþ ãðàññìàíî�
âûõ ïåðåìåííûõ f, f ∗. Ïîñêîëüêó ýòîò ïåðåõîä íå ñîäåðæèò ïðèáëèæåíèé,
ìû íàçûâàåì íîâûå ïåðåìåííûå äóàëüíûìè.

Îòïðàâíîé òî÷êîé ÿâëÿåòñÿ òîæäåñòâî

eA2c∗ωkσcωkσ =

(
A

α

)2 ∫
e−α(c∗ωkσfωkσ+f∗ωkσcωkσ)−α2A−2f∗ωkσfωkσdf ∗ωkσdfωkσ, (10)
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êîòîðîå âûïîëíÿåòñÿ äëÿ ïðîèçâîëüíûõ êîìïëåêñíûõ êîýôôèöèåíòîâ A è α.
Âûáåðåì A2 = ∆ω − εk, α = g−1

ω äëÿ êàæäîé ôåðìèîííîé ìîäû.
Ïîäñòàâëÿÿ óêàçàííîå òîæäåñòâî â âûðàæåíèå Z =

∫
e−S[c,c∗]Dc∗Dc äëÿ

ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû ìîäåëè (6), ïîëó÷èì âûðàæåíèå äëÿ äåéñòâèÿ, âêëþ÷à�
þùåå êàê èñõîäíûå, òàê è íîâûå ïåðåìåííûå: Z =

∫ ∫
e−S[c,c∗,f,f∗]Df ∗DfDc∗Dc,

S[c, c∗, f, f ∗] = −∑
ωk ln

(
g2

ω(∆ω − εk)
)

+
∑

i Simp[ci, c
∗
i ]+

+
∑

ωkσ

[
g−1

ω (f ∗ωkσcωkσ + c∗ωkσfωkσ) + g−1
ω (∆ω − εk)

−1g−1
ω f ∗ωkσfωkσ

]
.

(11)

Ñìûñë ïåðåõîäà ê äåéñòâèþ S[c, c∗, f, f ∗] çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî, ïîñêîëü�
êó

∑
k g−1

ω (f ∗ωkσcωkσ + c∗ωkσfωkσ) =
∑

j g−1
ω (f ∗ωjσcωjσ + c∗ωjσfωjσ), âûðàæåíèå (11)

íå ñîäåðæèò íåëîêàëüíûõ ÷ëåíîâ ïî îòíîøåíèþ ê ïåðåìåííûì c, c∗. Ïîýòîìó
èíòåãðèðîâàíèå ïî ýòèì ïåðåìåííûì â ñòàò. ñóììå ñ äåéñòâèåì (11) ñâîäèòñÿ
ê ðåøåíèþ îäíîóçåëüíîé çàäà÷è. Ôîðìàëüíî, ðåçóëüòàò òàêîãî èíòåãðèðîâà�
íèÿ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå âûðàæåíèÿ

S[f, f ∗] = −∑
ωk ln

(
g2

ω(∆ω − εk)
)−∑

i ln zimp
i +

+
∑

ωkσ g−1
ω

(
(∆ω − εk)

−1 + gω

)
g−1

ω f ∗ωkσfωkσ +
∑

i Vi,

(12)

â êîòîðîì zimp
i =

∫
e−Simp[c∗i ,ci]Dc∗iDci ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóì�

ìó ïðèìåñíîé çàäà÷è, à �äóàëüíûé ïîòåíöèàë� Vi ≡ V [f ∗i , fi] îïðåäåëÿåòñÿ âû�
ðàæåíèåì, âêëþ÷àþùèì èíòåãðèðîâàíèå ïî ïåðåìåííûì, îòíîñÿùèìñÿ òîëü�
êî ê îäíîìó óçëó. Êîýôôèöèåíòû Òåéëîðà äëÿ V [fi, f

∗
i ] ñ òî÷íîñòüþ äî çíàêà

îêàçûâàþòñÿ ðàâíû âåðøèííûì ÷àñòÿì ïðèìåñíîé çàäà÷è γ(4), γ(6), ....
Ïåðåõîä ê íîâûì ïåðåìåííûì f ∗, f ïðèâåë ê âûðàæåíèþ äëÿ äåéñòâèÿ

(12), íàïîìèíàþùåìó èñõîäíîå äåéñòâèå (7). Âûðàæåíèÿ äëÿ ñðåäíèõ â íîâûõ
è èñõîäíûõ ïåðåìåííûõ óäàåòñÿ ñâÿçàòü ïîñðåäñòâîì òî÷íûõ ñîîòíîøåíèé.
Â ÷àñòíîñòè, ìîæíî ïîëó÷èòü òîæäåñòâî, ñâÿçûâàþùåå ôóíêöèþ Ãðèíà èñ�
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õîäíîãî àíñàìáëÿ Gωk è ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ äóàëüíîé ñèñòåìû Σdual
ωk :

Gωk =
1

g−1
ω + ∆ω − εk −

(
gω + (Σdual

ωk )−1
)−1 . (13)

Ðàçóìååòñÿ, ïîñêîëüêó ïåðåõîä ê íîâûì ïåðåìåííûì ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì, îí íå
óïðîùàåò çàäà÷ó ñ òî÷êè çðåíèÿ ôîðìàëüíîãî àíàëèçà. Èäåÿ çàìåíû ïåðåìåí�
íûõ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðè îïòèìàëüíî âûáðàííîé ôóíêöèè ãèáðèäèçàöèè
∆, äåéñòâèå (12) äîïóñêàåò ïîñòðîåíèå òåîðèè âîçìóùåíèé (äèàãðàììíîé òåõ�
íèêè), áîëåå ýôôåêòèâíîé, ÷åì äëÿ èñõîäíîé çàäà÷è (7). Ýòî ïðåäïîëîæåíèå
îïðàâäûâàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî ïðè ñîîòâåòñòâóþùåì âûáîðå ∆ óæå ãàóññî�
âî ïðèáëèæåíèå äëÿ äóàëüíîé ñèñòåìû Σdual

ωk = 0 ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåñòè
ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ìåòîäîì DMFT, êîòîðûé ïîëíîñòüþ âêëþ÷àåò ýôôåêòû
ëîêàëèçîâàííûõ íà óçëå êîððåëÿöèé. Äàëüíåéøèå äèàãðàììíûå ïîïðàâêè ïî
ñòåïåíÿì íåëèíåéíîñòè V [f ∗, f ] óëó÷øàþò ðåçóëüòàò DMFT, ïîçâîëÿÿ âêëþ�
÷èòü â ðàññìîòðåíèå íåëîêàëüíóþ ÷àñòü êîððåëÿöèé.

Äèàãðàììû ïî ñòåïåíÿì íåëèíåéíîñòè äóàëüíîãî ïîòåíöèàëà ñòðîÿòñÿ
ñòàíäàðòíûì îáðàçîì. Èõ óçëû ñîîòâåòñòâóþò ÷ëåíàì ðÿäà Òåéëîðà äëÿ V ,
òî åñòü âåðøèííûì ÷àñòÿì ïðèìåñíîé çàäà÷è, à ëèíèè - ôóíêöèè Ãðèíà äó�
àëüíûõ ïåðåìåííûõ Gdual (ðèñóíîê 3). Â êà÷åñòâå êðèòåðèÿ âûáîðà ôóíêöèè
ãèáðèäèçàöèè ∆ â îáùåì ñëó÷àå ïðåäëîæåíî òðåáîâàòü îáðàùåíèÿ â íóëü
ïðîñòûõ ïåòåëü íà äèàãðàììàõ (äèàãðàììà a íà ðèñóíêå 3), ÷òî ñóùåñòâåííî
óïðîùàåò ñòðóêòóðó äèàãðàìì è ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåñòè ðåçóëüòàò DMFT
äëÿ íóëåâîãî ïîðÿäêà òåîðèè. Â ðàáîòå ïðîàíàëèçèðîâàíû ñâîéñòâà ïîëó�
÷åííîé äèàãðàììíîé òåõíèêè. Ðàññìîòðåíèå ìîäåëüíûõ ïðèìåðîâ ïîêàçàëî
î÷åíü áûñòðóþ ïðàêòè÷åñêóþ ñõîäèìîñòü - õîðîøèå ðåçóëüòàòû äàåò óæå
ó÷åò ïåðâîé íåëîêàëüíîé ïîïðàâêè (äèàãðàììà b íà ðèñóíêå 3). Êîíêðåòíûå
ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà, ïðèâåäåíû íà ðèñóíêàõ 4, 5.

Íàêîíåö, â ãëàâå 4 ðàññìîòðåíî ïðèìåíåíèå ìåòîäà äóàëüíûõ ïåðåìåí�
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a

b

c

d

e

f

Ðèñ. 3. Íåêîòîðûå äèàãðàììû, äàþùèå âêëàä â äóàëüíóþ ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêóþ

ôóíêöèþ.

íûõ ê ìîäåëÿì, îïèñûâàþùèì ðåøåòî÷íûå ñòåïåíè ñâîáîäû, à òàêæå íåêîòî�
ðûå ðîäñòâåííûå òåîðèè. Óïîð ñäåëàí íà ïîñòðîåíèå ïîäõîäîâ, ïðèìåíèìûõ
äëÿ øèðîêîãî äèàïàçîíà ðåæèìîâ ðàññìàòðèâàåìûõ ìîäåëåé è èíòåðïîëÿöèè
ìåæäó ôèçè÷åñêè ðàçëè÷íûìè ïðåäåëüíûìè ñëó÷àÿìè (íàïðèìåð, ïåðåõîäà�
ìè ¾ìÿãêàÿ ìîäà¿ è ¾ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê¿). Ôîðìàëüíàÿ ïðîöåäóðà çàìåíû
ïåðåìåííûõ â öåëîì ïîâòîðÿåò ïðåäñòàâëåííóþ â Ãëàâå 3, îäíàêî ïðèñóòñòâó�
þò ñóùåñòâåííûå òåõíè÷åñêèå îòëè÷èÿ: äëÿ êëàññè÷åñêèõ àíñàìáëåé è êâàí�
òîâûõ ñèñòåì áåç âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ êîððåëÿòîðû íå÷åòíûõ ïîðÿäêîâ
ìîãóò îòëè÷àòüñÿ îò íóëÿ. Òàêæå, äîïîëíèòåëüíîãî àíàëèçà ïîòðåáîâàëè âî�
ïðîñû ñõîäèìîñòè èíòåãðàëîâ.

Èññëåäîâàíà âàæíàÿ ïðîáëåìà ôàçîâîé äèàãðàììû äèñêðåòíîé φ4 ìîäå�
ëè. Ýòà êëàññè÷åñêàÿ ðåøåòî÷íàÿ ìîäåëü ñ òåìïåðàòóðíûìè ôëóêòóàöèÿìè
è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé

E =
∑

j

(
−A

2
φ2

j +
B

4
φ4

j

)
+ C

∑

<jj′>

(φj − φj′)
2, (14)

A,B, C > 0 � ïàðàìåòðû ìîäåëè. Ñîîòâåòñòâóþùèé âûáîð åäèíèö èçìåðåíèÿ
ýíåðãèè è φ ïîçâîëÿåò èçáàâèòüñÿ îò äâóõ èç ýòèõ âåëè÷èí, òàê ÷òî ìîäåëü

21



-4

-2

0

2

4

Im 
k

Im (0,0) -0.06

Im (0, ) -8

 

 

 

U=2U=1
Im (0, ) -0.08

Im (0,0) -0.04  

 

 

( , )(0,0)

k
+Re 

k

U=2

U=1

Ðèñ. 4. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïðîñòðàíñòâåííîé äèñïåðñèè ñîáñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ôóíê�

öèè ìîäåëè Õàááàðäà áåç äîïèðîâàíèÿ ìåòîäîì äóàëüíûõ ïåðåìåííûõ, ñ èñïîëüçîâàíèåì

äèàãðàììû (b). Äàííûå ïîëó÷åíû äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà ïðè t = 0.25, β = 20, äëÿ çíà�

÷åíèé U = 1.0 è U = 2.0. Ïðèâåäåííûå äàííûå îòíîñÿòñÿ ê ýíåðãèè Ôåðìè è ïîëó÷åíû

ïîëèíîìèàëüíîé ýêñòàïîëÿöèåé ñ ÷àñòîò Ìàöóáàðû. Âåðõíÿÿ ÷àñòü: äèñïåðñèÿ ìíèìîé

÷àñòè ñîáñòâåííîé ýíåðãèè. Ïðè ïåðåõîäå îò U = 1.0 ê U = 2.0 âåëè÷èíà ImΣ â ìàêñèìóìå

âîçðàñòàåò íà äâà ïîðÿäêà è ñóùåñòâåííî ìåíÿåò õàðàêòåð ñâîåãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñ�

ïðåäåëåíèÿ îò ìåòàëëè÷åñêîãî ê õàðàêòåðíîìó äëÿ àíòèôåððîìàãíåòèêà. Íèæíÿÿ ÷àñòü:

ïåðåíîðìèðîâàííûé çàêîí äèñïåðñèè εk +ReΣω=0,k, â ñðàâíåíèè ñ êîíòðîëüíûìè äàííûìè

äëÿ ðåøåòêè 10 × 10. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî áåç ó÷åòà äèàãðàììíîé ïîïðàâêè, òî åñòü â

ïðèáëèæåíèè îäíîóçåëüíîãî DMFT, ïåðåíîðìèðîâêà çàêîíà äèñïåðñèè îòñóòñòâóåò (ñîá�

ñòâåííàÿ ýíåðãèÿ ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíîé).
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Ðèñ. 5. Äèñïåðñèÿ ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè äîïèðîâàííîé ìîäåëè Õàááàðäà Aω=0,k íà óðîâíå

Ôåðìè: ðàñ÷åò ìåòîäîì äóàëüíûõ ïåðåìåííûõ, ñ èñïîëüçîâàíèåì äèàãðàììû (b). Èñïîëü�

çîâàíà tt′ ìîäåëü Õàááàðäà ñ ïàðàìåòðàìè t = 0.25, t′ = −0.075, U = 4.0, β = 80. Âåëè÷è�

íà äîïèðîâàíèÿ äûðêàìè 14%. Ïðèìåíèòåëüíî ê ðåàëüíûì ÂÒÑÏ-êåðàìèêàì ýòà îáëàñòü

ïàðàìåòðîâ ñîîòâåòñòâóåò òàê íàçûâàåìîìó ðåæèìó ïñåâäîùåëè. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé,

èçìåðÿåìàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî, â ýòîì ñëó÷àå ïîêàçûâàåò ïðîâàë âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè,

õîòÿ ïåðåõîäà â ñâåðõïðîâîäÿùåå ëèáî àíòèôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå íå íàáëþäàåòñÿ.

Ñóùåñòâåííîé îñîáåííîñòüþ ïñåâäîùåëè ÿâëÿåòñÿ åå àíèçîòðîïèÿ: êàê ñëåäóåò èç äàííûõ

ARPES (M. R. Norman, A. Kanigiel, M. Randeria, U. Chatterjee, J. C. Campuzano, Phys.

Rev. B. 76 174501 (2001)), ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ðàçðóøàåòñÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, âáëèçè

ãðàíèöû çîíû Áðèëëþýíà (àíòèíîäàëüíîå íàïðàâëåíèå), â òî âðåìÿ äëÿ íîäàëüíîãî íà�

ïðàâëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî-ïðåæíåìó ñîäåðæàò îò÷åòëèâûé ïèê íà óðîâíå

Ôåðìè. Ïðèâåäåííûå òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîîòâåòñòâèè ñ ýòîé

êàðòèíîé.
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õàðàêòåðèçóåòñÿ åäèíñòâåííûì áåçðàçìåðíûì ïàðàìåòðîì a = A/C.
Ïàðàìåòð a óïðàâëÿåò òèïîì ïåðåõîäà â ñèñòåìå (òî åñòü ôàêòè÷åñêè,

âåëè÷èíîé êîððåëÿöèé). Â ñëó÷àå òðåõìåðíîé ñèñòåìû, ìîäåëü ïîêàçûâàåò
ôàçîâûé ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå ëþáîì ïîëîæèòåëü�
íîì çíà÷åíèè a. Ïðè a → +∞, ïîòåíöèàë íà óçëå ñîäåðæèò äâà ðåçêèõ ãëó�
áîêèõ ìèíèìóìà ïðè φ = ±

√
A/B, è ñèñòåìà (ñ òî÷íîñòüþ äî òðèâèàëüíûõ

÷èñëåííûõ ôàêòîðîâ) ïåðåõîäèò â ìîäåëü Èçèíãà, ïîêàçûâàþùóþ ïåðåõîä
`ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê'. Â ñëó÷àå æå ìàëîé íåëèíåéíîñòè a → +0, ôîíîíû
îñòàþòñÿ õîðîøî îáóñëîâëåííûìè êâàçè÷àñòèöàìè âïëîòü äî òî÷êè ïåðåõî�
äà, òî åñòü èìååò ìåñòî ïåðåõîä òèïà �ìÿãêàÿ ìîäà�. Èçìåíåíèå âåëè÷èíû a

ïîçâîëÿåò íåïðåðûâíûì îáðàçîì ïåðåõîäèòü îò îäíîãî ïðåäåëüíîãî ñëó÷àÿ ê
äðóãîìó.

Â ðàáîòå ïîëó÷åíû íàäåæíûå ÷èñëåííûå äàííûå äëÿ ôàçîâîé äèàãðàì�
ìû ìîäåëè. Ïîêàçàíî, ÷òî ìåòîä ñðåäíåãî ïîëÿ îáåñïå÷èâàåò åå îïèñàíèå âî
âñåì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ (ñ ïîãðåøíîñòüþ îêîëî 30%). Ïîñòðîåíî îáîáùå�
íèå ýòîãî ìåòîäà, èñïîëüçóþùåå ðàçëîæåíèå ïî ñòåïåíÿì íåëèíåéíîñòè îò�
êëèêà îäíîóçåëüíîé çàäà÷è ìåòîäà ñðåäíåãî ïîëÿ è ïîçâîëÿþùåå óìåíüøèòü
ïîãðåøíîñòü äî 7%. Ýòè ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 6.

Äàëåå, äëÿ îïèñàíèÿ îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè ïðåäëîæåí íîâûé
ìåòîä, âêëþ÷àþùèé ïåðåõîä ê äóàëüíûì ïåðåìåííûì êàê ýëåìåíò ðåíîðì�
ãðóïîâîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ. Ðàññìîòðåí íóëåâîé (ãàóññîâ) ïîðÿäîê òåîðèè.
Ôàêòè÷åñêè, ðå÷ü èäåò î ðåíîðìãðóïïîâîì ïðåîáðàçîâàíèè, ó÷èòûâàþùåì
(â ïðîöåäóðå çàìåíû ïåðåìåííûõ) òîëüêî ëîêàëüíóþ íà óçëå ÷àñòü êîððåëÿ�
öèé. Òàêàÿ òåîðèÿ ïîçâîëÿåò ñ íåîæèäàííî õîðîøåé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâåñòè
çíà÷åíèÿ êðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ òðåõìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà. Íàïðèìåð, äëÿ
èíäåêñà ν ïîëó÷àåòñÿ âåëè÷èíà 0.652 (ëèòåðàòóðíûå äàííûå � 0.63). Òåîðèÿ
ïîçâîëÿåò òàêæå âû÷èñëÿòü íåóíèâåðñàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè; òî÷íîñòü òà�
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Ðèñ. 6. Òåìïåðàòóðà ôàçîâîãî ïåðåõîäà â äèñêðåòíîé φ4 ìîäåëè, êàê ôóíêöèÿ ïàðàìåò�

ðà ìîäåëè a. Âåëè÷èíà òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà ïðèâåäåíà â åäèíèöàõ C|A|/B. Òî÷êè �

ðåçóëüòàòû ïðÿìîãî ðàñ÷åòà íà ðåøåòêå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Ïóíêòèð � ïðèáëèæåíèå

ñðåäíåãî ïîëÿ. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ïðèáëèæåíèå íåçàâèñèìûõ ìîä, ïåðåíîðìèðîâàííîå â

òåðìèíàõ âîñïðèèì÷èâîñòè ïðèìåñíîé çàäà÷è ìåòîäà ñðåäíåãî ïîëÿ).
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êèõ âû÷èñëåíèé ëåãêî ïîâûñèòü ó÷åòîì íåëîêàëüíûõ ïîïðàâîê. Èç ïîëó÷åí�
íûõ ðåçóëüòàòîâ ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ìåòîä äóàëüíûõ ïåðåìåííûõ äåéñòâè�
òåëüíî ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü íå òîëüêî ýôôåêòèâíûå äèàãðàììíûå òåõíèêè,
íî è ðåíîðìãðóïïîâûå òåîðèè.
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