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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Актуальность темы.
Известно, что свойства нормальной фазы соединения YBa2Cu3O6+x,

проявляющего высокотемпературную сверхпроводимость [1], демонстриру-
ют ряд необычных особенностей. Кристаллографическая анизотропия и сло-
истость данного соединения проявляется в его транспортных и термодина-
мических характеристиках. Кроме того, реализация антиферромагнитного
упорядочения в YBa2Cu3O6+x при низкой концентрации дырок в CuO2 плос-
костях сказывается на его низкотемпературных свойствах.

Ранее было показано, что в проводящих антиферромагнетиках возмо-
жен эффект отрицательного магнитосопротивления [2], который связывает-
ся с образованием ферромагнитных капель вследствие s-d обменного взаимо-
действия. С ростом величины магнитного поля увеличивается интенсивность
туннелирования электронов между каплями, что и приводит к росту прово-
димости антиферромагнетика.

Механизм отрицательного магнитосопротивления может иметь и иную
природу. В системах с относительно малой величиной антиферромагнитного
обменного взаимодействием в магнитных полях происходит скос магнитных
подрешеток. В результате этого имеет место модификация энергетического
спектра подвижных носителей заряда и изменение магнитных и транспорт-
ных свойств проводящего антиферромагнетика в скошенной фазе. В част-
ности в работе [3] было показано влияние скоса магнитных подрешеток на
эффект де Гааза-ван Альфена в полуметалле.

Экспериментальное изучение свойств купратов и композитных соеди-
нений привели к постановке задач теоретического исследования свойств ква-
зидвумерных антиферромагнитных систем. Так в слоистых соединениях на-
личие антиферромагнитного упорядочения, конкурирующего со сверхпрово-
дящим, может быть связано с количеством плоскостей в элементарной ячей-
ке [4]. Исследования композитных материалов, состоящих из антиферромаг-
нитных слоев, разделенных парамагнитными слоями, показали зависимость
температуры Нееля от количества близко расположенных магнитных сло-
ев [5]. Наличие двух слоев в элементарной ячейке YBa2Cu3O6+x также ска-
зывается на магнитной восприимчивости и спектре магнонов [6]. Теоретиче-
ское описание свойств слоистых магнетиков на сегодняшний день составляет
одно из центральных направлений физики конденсированного состояния. В
значительной степени это связано с возможностью практического исполь-
зования эффектов, основанных на взаимосвязи магнитных и транспортных
свойств.

3



Целью данной работы является теоретическое исследование при-
роды формирования особенностей низкотемпературной теплоемкости
YBa2Cu3O6+x, магнитосопротивления двумерных антиферромагнетиков,
развитие спин-волновой теории двухслойных квазидвумерных антиферро-
магнетиков и вывод аналитического выражения для температуры Нееля
таких систем.

Для достижения поставленной цели требовалось решить следующие
задачи:

1. Исследовать влияния скоса магнитных подрешеток, возникающего в
магнитном поле, на проводящие свойства двумерного антиферромаг-
нетика с поверхностью Ферми, характерной для недодопированных со-
единений YBa2Cu3O6+x.

2. В рамках спин-волновой теории изучить влияние двухслойности квази-
двумерного антиферромагнетика на температуру Нееля и низкотемпе-
ратурную теплоемкость.

3. Выяснить природу формирования шоттковских центров и их энерге-
тическую структуру в недодопированных соединениях YBa2Cu3O6+x.
Рассчитать низкотемпературное поведение теплоемкости недодопиро-
ванных монокристаллов YBa2Cu3O6+x при различных значениях маг-
нитного поля.

Основные положения, выносимые на защиту:

1. Развитие теории скошенной фазы слаболегированного двухмерного
антиферромагнетика и предсказание эффекта отрицательного магни-
тосопротивления, а также нахождение условий реализации перехода
диэлектрик-полуметалл.

2. Построение спин-волновой теории двухслойного квазидвумерного анти-
ферромагнетика. Вывод аналитического выражения для температуры
Нееля, описывающего зависимость этой величины от обменных пара-
метров, характеризующих двухслойность квазидвумерного антиферро-
магнетика.

3. Теоретический анализ влияния магнитного поля на низкотемператур-
ную теплоемкость двухслойных квазидвумерных антиферромагнетиков.

4. Формулировка механизма образования шоттковских центров в CuOx-
цепочках, позволяющего описать низкую интенсивность шоттковской
аномалии в теплоемкости соединения YBa2Cu3O6+x и модификацию
этой аномалии в магнитном поле в области низких температур.
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Научная новизна и практическая значимость:
Показано, что скос магнитных подрешеток в двумерном слаболегиро-

ванном антиферромагнетике с поверхностью Ферми, соответствующей недо-
допированным соединениям YBa2Cu3O6+x вызывает эффект отрицательно-
го магнитосопротивления. Приложение сильных магнитных полей, мень-
ших поля спин-флоп перехода, приводит к квантовому фазовому переходу
диэлектрик-полуметалл. При этом концентрация фермионов растет линейно
с увеличением поля в полуметаллической фазе.

Для двухслойного квазидвумерного антиферромагнетика в рамках
спин-волновой теории в приближении Тябликова рассчитан спектр магнон-
ных возбуждений. Впервые для двухслойного квазидвумерного антиферро-
магнетика получено аналитическое выражение для температуры Нееля. По-
казано, что эффективный обменный параметр, характеризующий двумер-
ность обменных магнитных взаимодействий, формируется в виде среднего
геометрического двух межплоскостных обменных параметров. Получено вы-
ражение для ренормировки низкотемпературной теплоемкости двухслойного
квазидвумерного антиферромагнетика во внешнем магнитном поле.

Предложена модель формирования шоттковских центров, позволяю-
щая описать особенности низкотемпературной теплоемкости недодопирован-
ных соединений YBa2Cu3O6+x, наблюдаемых в магнитном поле.

Полученные в ходе диссертационного исследования аналитические вы-
ражения удобны для интерпретации экспериментальных данных и получе-
ния дополнительных сведений об энергетических параметрах антиферромаг-
нитных и систем с подвижными вакансиями.

Достоверность полученных результатов определяется корректностью
использования математического аппарата, контролируемостью применяе-
мых приближений и их апробированностью при исследованиях других ав-
торов, а так же правильностью предельных переходов к известным резуль-
татам.

Апробация работы. Основные результаты диссертации докладыва-
лись и обсуждались на: XXXIII Международной зимней школе физиков-
теоретиков "Коуровка"(Россия, Новоуральск, 2010),13-м международном
симпозиуме "Порядок, беспорядок и свойства оксидов"(Россия, г.Ростов-
на-Дону - пос.Лоо, 2010), Конференция молодых ученых СО РАН (Рос-
сия, Красноярск, 2011), 1-м международном симпозиуме "Физика межфаз-
ных границы и фазовые переходы"(Россия, г.Ростов-на-Дону - пос.Лоо,
2011), 14-м международном симпозиуме "Упорядочение в минералах и спла-
вах"(Россия, г.Ростов-на-Дону - пос.Лоо, 2011), 4-й международной конфе-
ренции "Фундаментальные проблемы высокотемпературной сверхпроводи-
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мости"(Россия, г.Звенигород, 2011), XXXIVМеждународной школе физиков-
теоретиков "Коуровка", а также дважды на заседании секции "Магне-
тизм"Научного совета РАН по физике конденсированного состояния (Рос-
сия, Москва, 2010, 2011).

Диссертационная работа была выполнена при поддержке Программы
Президиума РАН "Квантовая физика конденсированных сред"; Федераль-
ной целевой программы "Научные и научно-педагогические кадры иннова-
ционной России на 2009-2013 годы"; Междисциплинарного интеграционного
проекта СО РАН #53; Российского фонда фундаментальных исследований
(грант #10-02-00251, р сибирь #11-02-98007); гранта Президента РФ МК-
1300.2011.2.

Личный вклад. Автор принимал активное участие в обсуждении и
постановке задач, проводил аналитические и численные вычисления, обсуж-
дал полученные результаты, занимался подготовкой статей и тезисов, докла-
дывал и обсуждал результаты работы на научных конференциях.

Публикации. Основные результаты по теме диссертации изложены в
9 печатных изданиях, из них 3 в рецензируемых журналахиз перечня ВАК,
6 — в тезисах докладов и трудах конференций.

Объём и структура работы. Диссертация состоит из введения, че-
тырех глав, заключения и списка литературы. Полный объем диссертации
111 страниц текста с 17 рисунками. Список литературы содержит 96 наиме-
нований.

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ

Во введении обосновывается актуальность исследований, проводимых
в рамках диссертационной работы, формулируется цель, описывается струк-
тура диссертации, перечисляются основные положения, выносимые на защи-
ту, приведены сведения об апробации материалов диссертации.

В первой главе приводится краткий обзор экспериментальных ра-
бот, направленных на исследование структуры, транспортных и магнитных
свойств соединения YBa2Cu3O6+x, а также теоретических моделей и методов,
применяемых в диссертации для описания систем с сильными электронными
корреляциями. Описывается уравнение Больцмана и методы его решения.
Обсуждаются типы вкладов в низкотемпературную теплоемкость. Прово-
дится обзор работ по исследованию свойств двумерных и квазидвумерных
антиферромагнетиков.

Во второй главе исследуется влияние скоса магнитных подрешеток
на транспортные свойства двумерного антиферромагнетика.
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Антиферромагнетик рассматривается как твердое тело, в узлах кри-
сталлической решетки которого находятся атомы с отличным от нуля спи-
новым моментом. В дальнейшем эта подсистема рассматривается как под-
система локализованных спиновых моментов. Вторую подсистему твердо-
го тела образуют коллективизированные электроны. При этом между лока-
лизованными спиновыми моментами реализуется обменное взаимодействие,
приводящее к антиферромагнитному порядку и разбиению решетки на две
магнитные подрешетки. Между локализованными и коллективизированны-
ми электронами существует обменное взаимодействие, которое влияет на
энергетический спектр электронов и транспортные свойства антиферромаг-
нитной системы.

Гамильтониан антиферромагнетика записывается в виде суммы четы-
рех слагаемых:

H = T + Hsd + Hdd + Hh, (1)

где T =
∑
ll′σ

tll′a
+
lσalσ - оператор кинетической энергии коллективизированных

электронов в представлении Ванье,
Hsd = J

∑
l

−→
Sl
−→σl - оператор s-d обменного взаимодействия,

Hdd =
∑
ll′

Ill′
−→
Sl
−→
Sl′ - оператор обменного взаимодействия между локализован-

ными электронами,
Hh = −2µBH

∑
l

(Sz
l + σz

l ) - оператор, отражающий энергию зеемановско-

го взаимодействия локализованных и коллективизированных электронов с
внешним магнитным полем, ориентированным вдоль оси Oz.

При учете s-d обменного взаимодействия и взаимодействия между ло-
кализованными спиновыми моментами в рамках среднеполевого приближе-
ния энергетический спектр коллективизированной подсистемы электронов
антиферромагнетика записывается в виде [3]:

E±
kσ = tk ±

√
(−Γk + σ(JS cos θ − 2µBH))2 + (JS sin θ)2/4, (2)

где

Γk = 4t1 cos(kx/2) cos(ky/2), tk = 2t2 (cos kx + cos ky) + 4t3 cos(2kx) cos(2ky)

- фурье-образы интегралов перескока, квазиимульс k принимает значения
из магнитной зоны Бриллюэна, а угол θ, характеризующий скос магнитных
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подрешгеток, находится из уравнения самосогласования:

−2S2K0 sin 2θ + 4µBHS sin θ −
−2JS sin θ

1

N

∑

kσ

µBH − 2σΓk

4Dσ

(
f−kσ − f+

kσ

)
= 0, (3)

Dσ =
√

(−Γk + σ(JS cos θ − 2µBH))2 + (JS sin θ)2/4.

В этом уравнении последнее слагаемое учитывает влияние коллективизиро-
ванной подсистемы на локализованную.

Решение данного уравнения численно для широкого диапазона пара-
метра J и концентрации электронов n ∼ 1 в расчете на один узел решетки
показало, что учет обратного влияния коллективизированной подсистемы
на локализованную имеет количественный, а не качественный характер и
сводится к уменьшению величины скоса подрешеток в магнитном поле:

cos θ =
αµBH

K0S
, H < SK0/αµB; θ = 0, H > K0S/αµB,

где α < 1 параметр ренормировки, получаемый из численного решения урав-
нения самосогласования (3). При этом чем меньше величина s-d обменного
взаимодействия J и чем больше величина локализованного спинового момен-
та S, тем меньше эффект обратного влияния. Так для случая K0 = 0.01|t1|,
J = 0.1|t1|, S = 1/2, α ≈ 0.75, а для J = 0.05|t1|, S = 1, α ≈ 0.9.

В диссертации исследуется случай слаболегированных антиферромаг-
нетиков (под слабым легированием имеется ввиду концентрация электронов
n ∼ 1, n < 1 в расчете на один узел), у которых ферми-поверхности на-
ходятся в окрестности точек (0,±π), (±π, 0) в магнитной зоне Бриллюэна
((±π/2,±π/2) в немагнитной, что соответствует ARPES данным для случая
недодопированных YBCO [7]). Для соответствия этим данным необходимо
наложить следующие условия на введенные параметры:

t2 > 2t3, 16t21 + (JS/2)2 > (4t2 + 8t3 + JS/2)2.

В рассматриваемой модели диэлектрической фазе будет соответство-
вать ситуация, когда нижняя зона заполнена полностью, а верхняя полно-
стью пустая [8]. Это означает отсутствие легирования. При этом никаких
носителей тока в системе нет. С точки зрения зонной структуры такая си-
туация будет реализовываться в том случае, когда нет перекрытия верхней
и нижней антиферромагнитных подзон при H = 0. Математически данное
условие выглядит следующим образом:

2t2 < JS/2 + 4t3.
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Выражение для проводимости слаболегированного квазидвумерного
антиферромагнетика находится из решения уравнения Больцмана в прибли-
жении времени релаксации и в отсутствии магнитного поля имеет простой
вид:

σ =
e2τnh

2

(
1

m1
+

1

m2

)
,

h̄2

2m1b2 = (
4t21
JS

− t2 − 2t3),
h̄2

2m2b2 = (t2 − 2t3). (4)

Здесь nh - концентрация дырок в плоскости, b - параметр магнитной элемен-
тарной ячейки. Выражение для константы Холла в пределе H → 0:

RH = − 1

cenh

4m1m2

(m1 + m2)2 .

Полученный результат отличается от привычного результата RH = (cqn)−1

для материала с носителями заряда q с концентрацией n тем, что в него вхо-
дит отношение эффективных масс, ввиду локальной анизотропии контуров
Ферми.

Влияние слабого магнитного поля на спектр фермионных возбуждений
слаболегированного антиферромагнетика сводится к ренормировке одной из
эффективных масс:

m1(H) =
h̄2JS

8b2t21

√
1−

(
αµBH

K0S

)2

. (5)

Подстановка ренормировки эффективной массы (5) в выражение для
проводимости (4), с точностью до второго порядка по величине магнитного
поля приводит к выражению для магнитосопротивления двумерного анти-
ферромагнетика в слабых полях:

σ(H) = σ(0)

[
1 +

1

2

(
αµBH

K0S

)2
]

. (6)

Ренормировка эффективной массы сказывается и на константе Зомер-
фельда:

Cmol(H, T ) = γ(H)T, γ(H) ≈ γ(0)

[
1− 1

4

(
αµBH

K0S

)2
]

, (7)

γ(0) =
π2

6

√
JS

t2 − 2t3

Nak
2
B

|t1| .

При переходе в антиферромагнитную фазу, зона Бриллюэна уменьша-
ется вдвое, а закон дисперсии электронов модифицируется, а закон диспер-
сии электронов модифициуется и возникает щель [9].
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При увеличении магнитного поля из-за скоса магнитных подрешеток
ширина щели между энергетическими зонами будет уменьшаться вплоть до
полного исчезновения при критической величине магнитного поля Hcr. При
этом нелегированный антиферромагнетик перейдет из диэлектрического со-
стояния в полуметаллическое. Существенно, что величина поля,при котором
происходит переход диэлектрик-полуметалл, меньше, чем величина магнит-
ного поля, в котором происходит спин-флоп переход и сверхструктура исче-
зает полностью:

hcr =

√
1−

(
4(t2 − 2t3)

JS

)2

, h =
αµBH

K0S
. (8)

Концентрация фермионов в полуметаллическом состоянии растет ли-
нейно с увеличением магнитного поля в окрестности точки фазового пере-
хода:

nh = ne =
4πJShcr

|t1|
√

1− h2
cr

(h− hcr), h > hcr. (9)

В третьей главе на основе гамильтониана Гейзенберга исследуется
влияние двухслойности на свойства квазидвумерного антиферромагнетика.

Для отражения квазидвумерности и двухслойности системы вводится
индекс, нумерующий спин, как совокупность двумерной компоненты, отве-
чающей суммированию по ионам в пределах одной плоскости, и одномерной,
нумерующей элементарные ячейки вдоль оси c, перпендикулярной к плоско-
стям. Для наглядности гамильтониан, описывающий двухслойную магнит-
ную подсистему записан в виде

Hexch = Hin + Hext, (10)

где первый оператор Hin описывает совокупность невзаимодействующих
между собой двумерных спиновых подсистем с гейзенберговским обменным
взаимодействием:

Hin =
∑

n

2∑
α=1


∑

fg

Jfg

(−→
S fnα

−→
S gnα

)
− 1

2

∑

ff ′
Iff ′

(−→
S fnα

−→
S f ′nα

)
−

−1

2

∑

gg′
Igg′

(−→
S gnα

−→
S g′nα

)

 ,

а Hext учитывает обменные связи между спиновыми моментами, находящи-
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мися в разных плоскостях:

H
(1)
ext =

∑
n





∑

fg

Kfg

[(−→
S fn1

−→
S gn2

)
+

(−→
S fn2

−→
S gn1

)]
−

−
∑

ff ′
Lff ′

(−→
S fn1

−→
S f ′n2

)
−

∑

gg′
Lgg′

(−→
S gn1

−→
S g′n2

)


 ,

H
(2)
ext =

∑
n





∑

fg

K ′
fg

[(−→
S fn1

−→
S g(n−1)2

)
+

(−→
S f(n−1)2

−→
S gn1

)]
−

−
∑

ff ′
L′ff ′

(−→
S fn1

−→
S f ′(n−1)2

)
−

∑

gg′
L′gg′

(−→
S gn1

−→
S g′(n−1)2

)


 .

Греческой буквой α обозначается номер плоскости (α = 1 либо α = 2, ла-
тинские буквы f, f ′, ..., g, g′, ... пробегают значения, соответствующие поло-
жениям спиновых моментов в плоскостях, а дискретная переменная n =

0,±1,±2, ... определяет координату элементарной ячейки вдоль оси c, кото-

Рис. 1: В правой части рисунка изображено модельное представление трех элементарных
ячеек для двухслойной квазидвумерной магнитной подсистемы. Значение α определяет
номер плоскости в элементарной ячейке. Слева выделена одна элементарная ячейка и
показан тип антиферромагнитного упорядочения.
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рая будет совмещена с осью Oz системы координат (рис. 1).
Константы Jfg,Igg′ и Iff ′ отвечают внутриплоскостному обменному вза-

имодействию между спинами принадлежащими разным подрешеткам и од-
ной подрешетке соответственно, Kfg,Lff ′,Lgg′ - взаимодействию между иона-
ми в ближайших плоскостях, K ′

fg,L
′
ff ′,L

′
gg′ - в плоскостях, находящихся в со-

седних элементарных ячейках. Считается, что константы обменного взаимо-
действия отвечают антиферромагнитному упорядочению как в плоскостях,
так и в направлении, перпендикулярном к плоскостям.

Две ветви энергетического спектра, найденные из уравнений движения
для двухвременных запаздывающих функций Грина в приближении Тябли-
кова, определяяются выражениями

E2
1,2(q) = R2

(
J̃2

0 + |Lq|2 − J2
q − |Kq|2 ±D(q)

)
(11)

D(q) = [4J2
q |Kq|2 − 2|Lq|2|Kq|2 + 4J̃2

0 |Lq|2 +

+4J̃0Jq

(
KqL

∗
q + LqK

∗
q

)
+ K2

q L
∗2
q + L2

qK
∗2
q ]1/2.

Здесь R - антиферромагнитный параметр порядка, а фурье-образы обмен-
ных взаимодействий записываются в виде:

J̃0(q) = J0 + I0 + K0 + L0 − Iq (12)

Iq =
∑

f ′
Iff ′e

−iq(Rfnα−Rf ′nα)

Jq =
∑

g

Jfge
−iq(Rfnα−Rgnα)

Kq =
∑

g

Kfge
−iq(Rfn1−Rgn2) +

∑
g

K ′
fge

−iq(Rfn1−Rg(n−1)2)

Lq =
∑

f ′
Lff ′e

−iq(Rfn1−Rf ′n2) +
∑

f ′
L′fge

−iq(Rfn1−Rf ′(n−1)2)

В дальнейшем рассматривается приближение ближайших соседей, при
этом квазиимпульсные зависимости для обменных интегралов (12) принима-
ют вид:

Jq = 4J1 cos(qx/2) cos(qy/2),

Kq = Ke−iqzδ⊥ + K ′eiqzδ
′
⊥,

|Kq|2 = K2 + K ′2 + 2KK ′ cos(qz),

Iq = 0, Lq = 0,

J̃0 = 4J1 + K + K ′, (13)

где J1 - константа обменного взаимодействия между ближайшими спиновы-
ми моментами в одной плоскости, K - в ближайших плоскостях, K ′ - в бли-
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Рис. 2: Зависимость температуры Нееля от отношения
√

K ′K/J1. Штриховая линия соот-
ветствует численному решению при K ′ = K, серая - решению при K ′ = K/10, а сплошная
черная задается формулой (17).

жайших плоскостях из соседних элементарных ячеек, δ⊥ и δ′⊥ - расстояние
между соответствующими плоскостями (в единицах высоты элементарной
ячейки).

В рассматриваемом случае выражение для энергетического спектра
сильно упрощается:

E1,2(q) = R

√
J̃2

0 − (Jq ± |Kq|)2. (14)

Уравнение самосогласования для параметра порядка в рассматривае-
мом приближении ближайших соседей для случая S = 1/2 имеет следующий
вид:

R =
1

(I1 + I2)
, Ij =

4

N

∑
q

J̃0R

Ej
coth

Ej

2T
. (15)

Это уравнение позволяет записать выражение для температуры Нееля TN :

TN =

(
2J̃0

4

N

∑
q

[
1/ω2

1 + 1/ω2
2
]
)−1

, ω1,2 =

√
J̃2

0 − (Jq ± |Kq|)2. (16)
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В случае квазидвумерного антиферомагнетика, когда K ′, K << J1 в
диссертации получено аналитическое выражения для температуры Нееля
двухслойного квазидвумерного антиферромагнетика:

TN =
πJ1

ln(J1/
√

K ′K) + C1
, (17)

где константа C1 ≈ 3.5 важна для практических целей. Стоит особо от-
метить, что константы межплоскостных обменных взаимодействий K и K ′

входят в логарифмическую зависимость в виде их среднего геометрического.
Для случая соединения YBa2Cu3O6 параметры J1 = 1200K, K = 120K

[10], K ′ = 10K. Это в соответствии с формулой (17) дает значение для тем-
пературы Нееля TN = 540K, что соответствует температуре Нееля этого
соединения, полученной в эксперименте.

В дальнейшем рассматривается двухслойный квазидвумерный анти-
ферромагнетик в приближении ближайших соседей, помещенный во внешнее
магнитное поле, направленное перпендикулярно к плоскостям. Гамильтони-
ан такого антиферромагнетика записывается в виде:

Hafm = Hex + Hh (18)

Hex =
∑

fgnα

Jfg
−→
S fnα

−→
S gnα +

∑

fgn

Kfg

(−→
S fn1

−→
S gn2 +

−→
S fn2

−→
S gn1

)
+

+
∑

fgn

K ′
fg

(−→
S fn2

−→
S g(n+1)1 +

−→
S fn1

−→
S g(n−1)2

)

Hh = −2µBH


∑

fnα

Sz
fnα +

∑
gnα

Sz
gnα




Приложение магнитного поля в направлении, перпендикулярном направле-
нию спиновых моментов, приводит к скосу магнитных подрешеток:

cos θ = µBH/S(J0 + K0).

Энергетический спектр магнонов двухслойного квазидвумерного анти-
ферромагнетика в магнитном поле представляется в виде четырех ветвей:
две ветви соответствуют акустической ветви при нулевом магнитном поле, а
оставшиеся - оптической:

E2
1,2 = E2

ac ± 2S2 cos2 θ (Jq + |Kq|) (J0 + K0 ± (Jq + |Kq|)) , (19)
E2

3,4 = E2
opt ± 2S2 cos2 θ (Jq − |Kq|) (J0 + K0 ± (Jq − |Kq|)) ,

где для сокращения записи введены обозначения

E2
ac = S2(J0 + K0)

2 − S2(Jq + |Kq|)2,

E2
opt = S2(J0 + K0)

2 − S2(Jq − |Kq|)2.
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При этом стоит отметить, что одна из акустических ветвей является акти-
вационной с щелью, определяемой величиной магнитного поля:

∆ (H) = 2S cos θ (J0 + K0) = 2µBH.

Появление это щели в спектре магнонов приводит к ренормировке низкотем-
пературной теплоемкости во внешнем поле:

Csum ≈ 16π2T 3

15S3 (J0 + K0)
3/2 J0

√
K ′K/K0

−

− 1

3S3

(µBH)2 T

(J0 + K0)
3/2 J0

√
K ′K/K0

(20)

Из приведенной выше формулы видно, что во внешнем магнитном по-
ле в низкотемпературной телоемкости двухслойного квазидвумерного анти-
ферромагнетика возникает отрицательный линейный по температуре вклад
µBH << T <<

√
JK ′. На него накладывается следующее ограничение

Cmag = βT 3 − γT,
γ

β
=

5(µBH)2

16π2 .

В четвертой главе сформулирована модель шоттковских центров,
позволяющая описать низкотемпературную теплоемкость недодопирован-
ных соединений YBa2Cu3O6+x.

На рис.3 продемонстрирован сценарий возникновения медь-
кислородных комплексов, которые служат источниками аномалии Шотт-
ки. При высокой температуре отжига, когда формируется соединение
YBa2Cu3O6, в цепочках кислородных ионов нет, а все ионы меди находятся
в одновалентном состоянии. Схематически эта ситуация показана строкой
a) рис.3. Точки обозначают вакантные кислородные позиции, а крестики -
ионы Cu1+. В этом случае никаких шоттковских центров в цепочках нет.
При понижении температуры отжига, кислорода занимает вакантные места,
что соответствует соединению YBa2Cu3O6+x. При малых x ионы кислорода,
занимая позиции между двумя ионами меди, формируют трехионные ком-
плексы (Cu-O-Cu) так, что слева и справа от таких комплексов кислородные

)a

)b

Рис. 3: Формирование центров Шоттки в цепочках.
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позиции остаются вакантными (левый незаштрихованный комплекс строки
b) рис.3). При формировании химической связи в трехионных комплексах
ионы меди становятся двухвалентными и приобретают спиновый момент
s = 1/2. Возникающий через ион O2− сверхобмен Андерсона [11] приводит
к образованию синглетного состояния Cu-O-Cu. Поэтому эти комплексы не
участвуют формировании шоттковской аномалии.

При дальнейшем понижении температуры отжига и увеличении x в це-
почках появляются пятиионные комплексы, когда ионы кислорода занимают
только две ближайшие друг к другу вакансии (см. правый заштрихованный
комплекс цепочки b) рис.3). Концентрация таких комплексов ∼ x2(1 − x)2.
При учете орбитальных состояний (l = 2) полное число энергетических
уровней комплекса Cu-O-Cu-O-Cu равно 1000. Однако, из-за нечетного чис-
ла ионов меди с s = 1/2 такой комплекс способен формировать аномалию
Шоттки.

Необходимо отметить, что для формирования пятиионного комплек-
са с номинальной валентностью ионов требуется дополнительный электрон.
Существует две возможности. В первом случае электрон заимствуется из
CuO2-плоскостей. Это приводит к формированию дырок в этих плоскостях.
Второй вариант заключается в том, что недостающий электрон берется из
3d-оболочки одновалентного иона меди. В этом случае формируется уеди-
ненный (слева и справа ионы кислорода отсутствуют) Cu2+ ион (заштри-
хованный одноионный комплекс в центре цепочки b) рис.3), обладающий
спином s = 1/2. Такие изолированные ионы, как нетрудно видеть, также
могут выступать в роли шоттковских центров.

Если же в пятиионном комплексе не все ионы будут соответствовать но-
минальной валентности, то на нем будет присутствовать дырка, движущаяся
по комплексу. Поскольку дырка вносит дополнительный спин s = 1/2, то в
этом случае основному состоянию комплекса будет соответствовать синглет.
Следовательно такой комплекс также не будет принимать участие в форми-
ровании шоттковской аномалии. Это означает, что только часть пятиионных
комплексов будет давать вклад в шоттковскую аномалию. В результате при
учете вкладов в интегральную теплоемкость от шоттковских центров необхо-
димо учитывать поправочный коэффициент для концентрации пятиионных
комплексов, дающих вклад в аномалию Шоттки. Подчеркнем, что без уче-
та этого эффекта интенсивность вклада шоттковской аномалии получается
завышенной, по сравнению с шоттковской аномалией, определяемой из экс-
перимента.

Двухвалентный ион меди характеризуется наличием спинового S = 1/2

и орбитального L = 2 моментов. Его энергетическая структура формирует-
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ся в результате действия кристаллического поля, спин-орбитального взаимо-
действия и внешнего магнитного поля. Соответственно этому гамильтониан
иона Cu2+, находящегося в узле с номером f может быть записан в виде:

H0(f) = −K

2

(
l4fx + l4fy + l4fz

)− λ (sf lf) + (21)

+∆
(
l2lx − l2fy

)− µBH (2sfz + lfz) ,

где первое слагаемое описывает взаимодействие с кубической компонентой
кристаллического поля, второе слагаемое учитывает спин-орбитальное взаи-
модействие, третье слагаемое отражает влияние орторомбической анизотро-
пии. Последнее слагаемое гамильтониана соответствует учету зеемановской
энергии в магнитном поле H.

Для пятиионного комплекса, у которого ионы меди находятся в узлах
f1, f2 и f3 необходимо учесть обменное взаимодействие, возникающее между
спиновыми моментами Sfi

этих ионов. Соответственно этому полный гамиль-
тониан комплекса записывается в виде

H =
3∑

i=1

H0(fi) + I (Sf1
Sf2

+ Sf2
Sf3

) , (22)

где I - интеграл обменного взаимодействия. В рамках этих гамильтонианов
находились собственные энергий для одноионного и пятиионного комплек-
сов. Варьирование параметров модели K, λ, ∆ позволяет описать модифи-
кацию температурной зависимости C(T )/T при включении магнитного поля.
Удовлетворительные, результаты получились при выполнении соотношений:

λ ∼ K > 0; λ,K À ∆, µBH.

Стоит подчеркнуть, что в области промежуточных полей экспериментальные
данные наносились на кривые, полученные уже без дополнительной подгон-
ки, т.е. при тех значениях параметров модели, которые были определены для
H = 0 и H = 9T .

Молярная теплоемкость системы шоттковских центров, образуемых
уединенными ионами меди, вычисляется по формуле:

C1 =
n1NA

kBT 2

{〈E2〉 − 〈E〉2} , (23)

где n1 - концентрация ионов Cu2+, окруженных вакансиями кислорода
(рис.4.1). Входящие в (23) средние находятся по распределению Гиббса
(q = 1, 2):

〈Eq〉 =
∑

n

(En)
q exp (−En/T ) /

∑
m

exp (−Em/T ),
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Рис. 4: Низкотемпературное поведение отношения C(T )/T образца YBa2Cu3O6+0.28 при
различных значениях магнитного поля. Кресты соответствуют экспериментальным дан-
ным, сплошные линии отражают теоретические зависимости C(T )/T .

где En - собственные энергии гамильтониана (21).
Аналогично этому вычисляется теплоемкость пятиионных комплексов

C5 с концентрацией n5 = px2(1−x)2/3 в расчете на одну элементарную ячей-
ку, где p - поправочный коэффициент, возникающий в связи с возможностью
нахождения дырки на пятиионных комплексов (см. выше)

C5 =
n5NA

kBT 2

{〈E2〉 − 〈E〉2} . (24)

При этом распределение Гиббса определяется на основе 1000 собственных
значений энергий гамильтониана (22).

Вклад коллективизированных электронов учитывался в рамках t − J

модели. При этом наиболее важный вклад во внутреннюю энергию опреде-
лялся выражением:

U =
∑

kσ

εk〈X+
kσXkσ〉+ N

∑

δ

Jδ〈−→S f
−→
S f+δ〉. (25)

Здесь первое слагаемое отвечает кинетической энергии электронов, а второе
слагаемое их обменному взаимодействию. При этом поведение антиферро-
магнитного спинового коррелятора во внешнем магнитном поле и с измене-
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нием температуры описывалось формулой [12]:

〈−→S f
−→
S f+δ⊥〉 = 〈−→S f

−→
S f+δ⊥〉0

(
1−

(
H

H∗

)2
)(

1−
(

T

T ∗

)3
)

при H << H∗ и T << T ∗, где H∗ и T ∗- характерные значения магнитного
поля и температуры, в пределах которых происходит заметное изменение
спинового коррелятора.

Молярная теплоемкость, обусловленная t-J гамильтонианом, вычисля-
ется по формуле:

Ct−J = 4NA
dU

dT
.

При этом в формуле учтено, что на каждую элементарную ячейку
YBa2Cu3O6+x приходится четыре иона кислорода в плоскостях.

Суммарная молярная теплоемкость образца, ввиду предполагаемой
независимости подсистем, выражается суммой электронной теплоемкости,
теплоемкости ионов меди Cu2+ и решеточной теплоемкости:

C = Ct−J + Cloc + βT 3.

Следует учесть, что β может зависеть от температуры отжига образцов в
силу различий в их структуре.

Для соответствия данных, полученных с помощью теоретической моде-
ли, данным, полученным экспериментально, были выбраны следующие па-
раметры: t1 = −2.0eV , H∗ = 11T , K = 600K, λ = 1000K, ∆ = 0.8K,Iex =

500K, n1 = 0.01, p = 1/4, 〈−→S f
−→
S f+δ⊥〉0Jδ⊥ (T ∗)−3 = 2.4 · 10−8eV/K3 одинако-

вые для всех температур отжига.
Для всех рассматриваемых образцов концентрация дырок мала, и энер-

гия Ферми находится вблизи верхней границы энергетического спектра, где
плотность состояний в двумерном случае меняется медленно. Это приводит к
слабой зависимости плотности состояний на уровне Ферми от концентрации
дырок в CuO2 плоскостях, а следовательно и от концентрации кислорода. В
результате γ = 1.5mJ/(mol · K2), рассчитанный коэффициент низкотемпе-
ратурной электронной теплоемкости Ct = γT , обусловленной кинетической
энергией Ut, оказывается с достаточной точностью одинаков для всех рас-
смотренных образцов.

В заключении сформулированы основные результаты, полученные в
диссертационной работе.
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ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ

1. Для двумерного антиферромагнетика получены условия, при выполне-
нии которых приложение внешнего магнитного поля индуцирует кван-
товый фазовый переход диэлектрик-полуметалл. В окрестности точки
фазового перехода в полуметаллическом состоянии концентрация фер-
мионов линейно растет при увеличении внешнего магнитного поля.

2. Показано, что в области магнитных полей, меньших критического в
двумерном слабо легированном антиферромагнетике реализуется эф-
фект отрицательного магнитосопротивления. При учете скоса магнит-
ных подрешеток вычислена зависимость от магнитного поля теплоем-
кости носителей тока в двумерном слаболегированном антиферромаг-
нетике.

3. Для модели двухслойного квазидвумерного антиферромагнетика с
гейзенберговским взаимодействием в приближении Тябликова найден
спектр магнонных возбуждений и температура Нееля. Показано, что
эффективный обменный параметр, характеризующий двумерность маг-
нитных взаимодействий, формируется в виде среднего геометрического
двух межплоскостных обменных параметров.

4. Вычислена низкотемпературная, зависящая от магнитного поля, ренор-
мировка теплоемкости двухслойного квазидвумерного антиферромагне-
тика, приводящая к отрицательному линейному по температуре вкладу.

5. Для недодопированного соединения YBa2Cu3O6+x предложена модель
формирования шоттковских центров. На ее основе проведен расчет низ-
котемпературной теплоемкости YBa2Cu3O6+x. Полученные зависимости
этой величины от температуры и магнитного поля хорошо описывают
экспериментальные особенности, наблюдаемые во внешнем магнитном
поле.
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