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Общая характеристика работы

Актуальность темы исследования. Интерес к физике твёрдого тела
или, если рассматривать более широкий круг явлений, физике конденсирован­
ного состояния, связан не только (и не столько) с прикладным её значением,
которое неоценимо в современном мире высоких технологий опирающихся на
функциональные и нано-материалы, но и с фундаментальными проблемами,
возникающими в процессе исследования различных материалов. Отдельным
классом можно выделить соединения переходных металлов, которые проявляют
целый спектр необычных свойств. Среди них и высокотемпературная сверхпро­
водимость в соединениях оксидов меди - купратах, и гигантское магнитосопро­
тивление в манганитах, и большая величина термоэдс в слоистых кобальтитах,
и необычная сверхпроводимость в соединениях железа - пниктидах и халько­
генидах. Далее мы сфокусируемся на соединениях, проявляющих необычную
сверхпроводимость - сверхпроводимость с нетривиальным (не-БКШ-типа) ку­
перовским спариванием - купратах, кобальтитах и соединениях железа.

Высокотемпературные сверхпроводящие купраты, открытые более 20 лет
назад, представляют загадку для современной физики твёрдого тела. Причи­
на не только в необычной сверхпроводимости, но и в наблюдаемом изменении
физических свойств при допировании. Между пределами недопированного ан­
тиферромагнитного (АФМ) диэлектрика и коррелированного Ферми-жидкост­
ного металла система показывает сильно-коррелированное или, так называе­
мое, “псевдощелевое” металлическое поведение до оптимального допирования
𝑥𝑜𝑝𝑡 ≈ 0.16, соответствующего максимуму 𝑇𝑐 на фазовой диаграмме купратов.
В то время как в дырочно-допированных купратах, таких как La2−𝑥Sr𝑥CuO2

и YBa2Cu3O6+𝛿, дальний Неелевский порядок исчезает до того, как возни­
кает сверхпроводимость, в электронно-допированных соединениях, таких как
Nd2−𝑥Ce𝑥CuO2 и Sm2−𝑥Ce𝑥CuO2, существуют указания на сосуществование
сверхпроводимости и магнетизма. С теоретической точки зрения описание крос­
совера между практически локализованной картиной и режимом Ферми-жидко­
сти очень сложен. Описание такого кроссовера является важной и актуальной
задачей.

Богатая фазовая диаграмма кобальтитов Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O, имеющих в сво­
ей основе треугольную решётку Co, также привлекает внимание исследовате­
лей. Она включает несколько конкурирующих электронных фаз, на которые
существенное влияние оказывает как дефицит ионов натрия 𝑥, так и степень
гидрирования 𝑦. Помимо необычного сверхпроводящего состояния, возникаю­
щего при интеркалировании водой, в ней присутствуют состояния с магнитным
и зарядовым упорядочением, а также несколько структурно различных фаз.
Исследования с помощью мюонного и нейтронного рассеяний показали, что
магнитная фаза при больших 𝑥 соответствует дальнему АФМ порядку 𝐴-типа,
т.е. спины Co в плоскости упорядочены ферромагнитно, а обмен вдоль оси 𝑐
- антиферромагнитный. Примечательно, что в этой же области концентраций
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наблюдается аномально высокая термоэдс. Актуальными являются задачи ис­
следования природы магнетизма, связи сверхпроводимости и магнитных воз­
буждений и исследования роли гидрирования.

Открытые в 2008 г. соединения железа с 𝑇𝑐 до 55K в SmFeAsO1−𝑥F𝑥 сто­
ят на втором месте после купратов и на 15K выше MgB2. Базовым элементом
в обоих классах, в пниктидах и халькогенидах, является квадратная решётка
Fe. В первом классе железо находится в тетраэдрическом окружении As или
P, во втором - Se, Te или S. В отличие от купратов, многозонную электрон­
ную структуру которых из-за существенно доминирующего вклада плоскост­
ной 𝑑𝑥2−𝑦2-орбитали, в принципе, можно описывать в эффективной низкоэнер­
гетической однозонной модели, в соединениях железа, помимо существенного
перекрытия между 𝑑-орбиталями, внеплоскостной As сильно гибридизуется с
𝑡2𝑔-набором 𝑑-орбиталей Fe и они все дают вклад в Ферми-поверхность. Мини­
мальная модель в таком случае существенно многозонна и это делает соедине­
ния железа в этом вопросе больше похожими, скорее, на рутенаты, чем на куп­
раты. На первый взгляд фазовые диаграммы купратов и соединений железа
подобны и заманчиво было бы заключить, что эти два класса сверхпроводящих
материалов демонстрируют похожее поведение, но имеют место существенные
отличия: 1) недопированные купраты являются моттовскими диэлектриками, а
соединения железа - металлами, 2) в отличие от купратов, соединения железа
не проявляют устойчивого псевдощелевого поведения в своих свойствах, 3) ха­
рактерная особенность соединений железа по сравнению с купратами состоит
в качественном, а иногда даже и количественном, согласии измеряемой в фо­
тоэмиссионной спектроскопии с угловым разрешением (ARPES, Angle-Resolved
Photoemission Spectroscopy) и с помощью квантовых осцилляций Ферми-поверх­
ности с вычисленной первопринципными методами. Поскольку соединения же­
леза были открыты относительно недавно, для них возникло множество акту­
альных задач качественного уровня: выяснение симметрии параметра порядка
сверхпроводящего состояния, природы сверхпроводимости и её связи с магне­
тизмом, влияния примесей, исследование роли зонной структуры и магнитных
возбуждений в транспортных свойствах, изучение магнитного состояния.

Во всех упомянутых классах сверхпроводников, купратах и слоистых ко­
бальтитах и соединениях железа, остаются неясными многие моменты. В дан­
ной работе представлены шаги в направлении выяснения роли магнитных воз­
буждений в формировании нормальной и сверхпроводящей фаз.

Степень разработанности темы исследования. Для купратов на­
коплено грандиозное количество экспериментального материала и предложено
множество теорий. Так, например, установлено, что сверхпроводящее состояние
характеризуется 𝑑-симметрией. Однако, благодаря бурному развитию экспери­
ментальных технологий, прогресс не остановился и каждый год возникают но­
вые факты. Из различных теорий, которые опираются на первопринципные рас­
чёты в приближении локальной плотности (local density approximation, LDA),
можно выделить динамическую теории среднего поля (Dynamical Mean-Field



5

Theory, DMFT), которая, однако, точна только в пределе бесконечной размер­
ности решётки что для такой квазидвумерной системы, как купраты, не являет­
ся хорошим пределом, поскольку магнитные флуктуации на малых расстояни­
ях исключены. Одним из перспективных подходов является метод LDA+GTB
(Local Density Approximation + Generalized Tight-Binding, т.е. приближение ло­
кальной плотности + обобщённый метод сильной связи), на основе которого
можно получить многозонную модель Хаббарда с параметрами, вычисленными
из первых принципов.

Ситуация со слоистыми кобальтитами и соединениями железа другая. Они
были открыты относительно недавно и даже однозначные ответы на такие каче­
ственные вопросы, как симметрия параметра порядка, ещё не получены. Более
того, симметрия и структура параметра порядка в соединениях железа меняет­
ся от материала к материалу. Тем не менее, как будет указано в данной работе,
весьма вероятно, что причина сверхпроводящего взаимодействия в обеих систе­
мах фундаментально подобна и обусловлена магнитными взеимодействиями,
хотя такие существенные детали, как симметрия спаривания и структура щели,
в соединениях железа зависят от геометрии Ферми-поверхности, орбитального
характера зон и уровня корреляций.

Цели и задачи диссертационной работы: Основной целью работы
является исследование взаимосвязи магнетизма и сверхпроводимости в таких
соединениях переходных металлов, как кобальтиты, купраты, пниктиды и халь­
когениды. Для достижения поставленных целей было необходимо решить сле­
дующие задачи:

1. Для ВТСП купратов p- и n-типа с помощью метода LDA+GTB опре­
делить параметры низкоэнергетических эффективных моделей. В этих моде­
лях в режиме сильных корреляций в обобщённом приближении среднего поля,
учитывающем рассеяние на спиновых флуктуациях за пределами расцепления
Хаббард-1, получить зависимости зонной структуры и Ферми-поверхности от
допирования.

2. Построить эффективную модель кобальтитов Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O, исследо­
вать эволюцию магнитного отклика с допированием и проанализировать вли­
яние сильных электронных корреляций. Проанализировать связь магнетизма
коллективизированных электронов и изменения топологии Ферми-поверхности
с допированием.

3. Исследовать влияние симметрии сверхпроводящей щели и электронной
структуры на динамическую спиновую восприимчивость в слоистом кобальти­
те Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O. Выделить доминирующий вклад в магнитный отклик в
нормальном состоянии и выяснить, каково влияние 𝑒′𝑔-карманов. Получить спи­
новый отклик в сверхпроводящем состоянии для различных типов симметрии
параметра порядка и сравнить результаты с экспериментальными данными.

4. В многозонной модели сверхпроводников на основе железа получить спи­
новый отклик в состояниях с 𝑠±-, 𝑠++- и 𝑑-симметриями параметра порядка. Ис­
следовать импульсную зависимость спин-резонансного пика. Сравнить резуль­
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таты расчётов с результатами неупругого рассеяния нейтронов в FeTe0.6Se0.4.
5. Используя теорию магнетизма коллективизированных электронов опи­

сать магнитные свойства LaFeAsO. Вычислить температурную зависимость па­
раметра порядка состояния волны спиновой плотности и из её величины при
нулевой температуре получить магнитный момент. Исследовать зависимость
температуры Нееля от допировании в пниктидах LaFeAsO1−𝑥F𝑥. Выяснить, ка­
кова зависимость от допирования мнимой части спиновой восприимчивости на
антиферромагнитном волновом векторе, обратно пропорциональной времени
спин-решёточной релаксации 𝑇1𝑇 .

6. В двухзонной модели пниктидов исследовать температурную зависи­
мость однородной спиновой восприимчивости и выяснить причины её линей­
ного возрастания с температурой. Исследовать, является ли такое поведение
универсальным для Ферми-жидкости с сильными флуктуациями волны спино­
вой плотности и выяснить, чем определяется наклон линейной температурной
зависимости.

7. Рассмотреть неупругое динамическое рассеяние квазичастиц на спино­
вых и зарядовых флуктуациях в пятиорбитальной модели с локальным кулонов­
ским взаимодействием для соединений железа. Получить массовый оператор
с помощью диаграмм второго порядка с поляризационным оператором в при­
ближении случайных фаз и выявить факторы, которые могут дать сильную
анизотропию рассеяния. Объяснить различие между транспортными свойства­
ми электронов и дырок и сравнить с наблюдаемыми зависимостями постоянной
Холла и проводимости от допирования в пниктидах.

8. Исследовать зависимость критической температуры 𝑇𝑐 от параметра
рассеяния на немагнитных и магнитных примесях в двухзонной модели пник­
тидов. Выяснить, в каком случае 𝑇𝑐 будет подавляться, а в каком - оставаться
конечной и практически не зависящей от параметра рассеяния на примесях в
состояниях с 𝑠±- и 𝑠++-симметриями параметра порядка.

9. На основе спин-флуктуационной теории сверхпроводящего спаривания
и приближения главных угловых гармоник описать сверхпроводящую фазовую
диаграмма соединений железа и выяснить, какое именно взаимодействие на
Ферми-поверхности доминирует при различных уровнях допирования. Иссле­
довать, какая симметрия будет доминировать при сильном допировании элек­
тронами, когда дырочные карманы пропадают, и при сильном допировании дыр­
ками, когда остаются только дырочные карманы.

Научная новизна.

1. Определены параметры низкоэнергетических эффективных моделей
ВТСП купратов. Впервые показано наличие двух квантовых фазовых перехо­
дов Лифшица при допировании купратов дырками.

2. Получена зависимость магнитного отклика от допирования в эффек­
тивной многозонной модели кобальтитов Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O. Проанализировано
влияние сильных электронных корреляций в приближении Гутцвиллера.

3. Исследовано влияние симметрии сверхпроводящей щели и электронной



7

структуры на динамическую спиновую восприимчивость в Na𝑥CoO2 ·𝑦H2O. По­
казано, что ниже 𝑇𝑐 результаты для 𝑑𝑥2−𝑦2- или 𝑑𝑥𝑦-типов симметрий параметра
порядка согласуются с экспериментальными данными.

4. Предсказано возникновение спинового резонанса в неупругом нейтрон­
ном рассеянии при наличии 𝑠±-симметрии параметра порядка в сверхпроводни­
ках на основе железа.

5. Магнитные свойства LaFeAsO описаны в модели магнетизма коллекти­
визированных электронов. Показано, что мнимая часть спиновой восприимчи­
вости на антиферромагнитном волновом векторе, обратно пропорциональная
времени спин-решёточной релаксации 𝑇1𝑇 в ЯМР, имеет Кюри-Вейсовский ха­
рактер вплоть до 𝑥 ≈ 0.11, после которой показывает паулиевскую зависимость
от температуры.

6. Объяснена экспериментально наблюдаемая линейная температурная за­
висимость однородной спиновой восприимчивости в двухзонной модели пник­
тидов и показано, что причина такого линейного возрастания та же, что и в
двумерной Ферми-жидкости, а именно, наличие неаналитических поправок.

7. Исследовано неупругое динамическое рассеяние квазичастиц на спино­
вых и зарядовых флуктуациях в пятиорбитальной модели с локальным кулонов­
ским взаимодействием для соединений железа. Показано, как возникает силь­
ная анизотропия рассеяния на электронных Ферми-поверхностях и долгоживу­
щие состояния квазичастиц.

8. Впервые показано, что в двухзонной модели пниктидов с 𝑠±-симметрией
параметра порядка при наличии внутризонного притяжения возникает переход
из 𝑠± в 𝑠++-состояние, при котором 𝑇𝑐 остаётся конечной и практически не за­
висящей от параметра рассеяния на примесях. Показано, что при рассеянии
на магнитных примесях 𝑇𝑐 не подавляется полностью в случае наличия толь­
ко межзонного рассеяния, причём параметр порядка 𝑠±-типа не изменяется, а
𝑠++-состояние переходит в 𝑠±-состояние при увеличении параметра рассеяния.

9. На основе спин-флуктуационной теории сверхпроводящего спаривания
и приближения главных угловых гармоник подробно описана сверхпроводящая
фазовая диаграмма соединений железа и выяснено, какое именно взаимодей­
ствие на Ферми-поверхности доминирует при различных уровнях допирования.

Теоретическая и практическая значимость. Результаты, изложен­
ные в диссертации, сами по себе представляют интерес для описания свойств
рассматриваемых соединений, а также могут служить основой для построения
новых теоретических подходов.

Так, продемонстрирована необходимость двух квантовых фазовых пере­
ходов с изменением топологии Ферми-поверхности для эволюции последней
от присущей слабодопированному мотт-хаббардовскому диэлектрику малой
Ферми-поверхности до большой Ферми-поверхности в передопированных дыр­
ками купратах. Показано, что эволюция магнитного состояния с допированием
в кобальтите Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O может быть качественно описана в моделях дело­
кализованных электронов. Предсказано возникновение спинового резонанса в
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неупругом нейтронном рассеянии в сверхпроводниках на основе железа при на­
личии 𝑠±-симметрии сверхпроводящего параметра порядка. Указано, что для
описания магнитных свойства пниктида LaFeAsO наиболее пригодна модель
магнетизма коллективизированных электронов. Установлено, что эксперимен­
тально наблюдаемая линейная температурная зависимость однородной спино­
вой восприимчивости в пниктидах обусловлена наличием неаналитических по­
правок в двумерной Ферми-жидкости и определяется квадратом амплитуды
рассеяния в канале волны спиновой плотности. Показано, как возникает силь­
ная анизотропия рассеяния на электронных Ферми-поверхностях и долгоживу­
щие состояния квазичастиц в соединениях железа из-за неупругого динамиче­
ского рассеяния квазичастиц на спиновых и зарядовых флуктуациях. Получе­
ны условия устойчивости сверхпроводящих состояний с 𝑠++- и 𝑠±-симметриями
параметра порядка относительно рассеяния на немагнитных и магнитных при­
месях. Установлено, какое именно взаимодействие на Ферми-поверхности доми­
нирует при различных уровнях допирования в соединениях железа.

Методология и методы исследования. В каждом из исследуемых
классов веществ есть свои особенности, которые указывают, какие методы под­
ходят для их адекватного описания. Специфика купратов состоит в наличии
сильных электронных корреляций. В этом случае наиболее перспективной яв­
ляется теория возмущений при большой величине хаббардовского отталкивания
𝑈 и применение операторов Хаббарда. Слоистые кобальтиты Na𝑥CoO2 являют­
ся примером коррелированных систем, проявляющих металлические свойства.
Поэтому для их исследования мы комбинируем методы, подходящие для описа­
ния коллективизированных электронов, и приближение Гутцвиллера, хорошо
описывающее коррелированную Ферми-жидкость. В соединениях железа важ­
ную роль играет многоорбитальная физика. Согласие между эксперименталь­
ной Ферми-поверхностью и рассчитанной из первых принципов, а также малая
величина магнитного момента и отсутствие диэлектрического состояния даже
в недопированных образцах, говорят о том, что корреляции в соединениях же­
леза не очень велики. Поэтому мы используем подход теории Ферми-жидкости.
В частности, приближение хаотических фаз, обобщённое на случай многоор­
битальных систем, для вычисления спиновой восприимчивости, а также мно­
гозонное обобщение теории Элиашберга для описания влияния примесей на
сверхпроводящее состояние.

Положения, выносимые на защиту:

1. Параметры эффективных низкоэнергетических моделей ВТСП купра­
тов p-типа и n-типа. Переходы Лифшица с изменением топологии поверхности
Ферми при изменении допирования. Поверхность Ферми в области оптималь­
ного допирования Sm2−𝑥Ce𝑥CuO4, характерная для допированного двумерного
антиферромагнитного моттовского диэлектрика.

2. Эволюция магнитного отклика с допированием и влияние сильных элек­
тронных корреляций в приближении Гутцвиллера в эффективной многозонной
модели кобальтитов Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O.
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3. Динамическая спиновая восприимчивость в сверхпроводящем слоистом
кобальтите Na𝑥CoO2 ·𝑦H2O в трёх различных моделях: однозонная 𝑎1𝑔-модель с
перескоком между ближайшими соседями, реалистичная трёхзонная 𝑡2𝑔-модель
как c 𝑒′𝑔 карманами на поверхности Ферми, так и без них.

4. Предсказание возникновения спинового резонанса в неупругом рассея­
нии нейтронов при наличии 𝑠±-симметрии параметра порядка в сверхпроводни­
ках на основе железа.

5. Магнитные свойства LaFeAsO в рамках теории магнетизма коллективи­
зированных электронов: температурная зависимость параметра порядка состо­
яния волны спиновой плотности, магнитный момент, приходящийся на атом Fe,
зависимость температуры Нееля от допирования в пниктидах LaFeAsO1−𝑥F𝑥.
Температурная зависимость мнимой части спиновой восприимчивости на анти­
ферромагнитном волновом векторе, обратно пропорциональная времени спин­
решёточной релаксации 𝑇1𝑇 .

6. Объяснение экспериментально наблюдаемой линейной температурной
зависимости однородной спиновой восприимчивости в двухзонной модели пник­
тидов.

7. Качественное объяснение наблюдаемой зависимости постоянной Холла
и проводимости от допирования в пниктидах Ba(Fe2−𝑥Co𝑥)2As2 и Ba1−𝑥K2Fe2As2
при учёте неупругого динамического рассеяния квазичастиц на спиновых и за­
рядовых флуктуациях в пятиорбитальной модели соединений железа с локаль­
ным кулоновским взаимодействием.

8. Переход из 𝑠± в 𝑠++-состояние в двухзонной модели пниктидов при рас­
сеянии на немагнитных примесях и переход из 𝑠++ в 𝑠±-состояние при рассеянии
на магнитных примесях, что приводит к конечному значению 𝑇𝑐, практически
не зависящему от параметра рассеяния на примесях.

9. Описание сверхпроводящей фазовой диаграммы соединений железа на
основе спин-флуктуационной теории сверхпроводящего спаривания и прибли­
жения главных угловых гармоник и указание, какое именно взаимодействие на
Ферми-поверхности доминирует при различных уровнях допирования.

Степень достоверности и апробация результатов. Достоверность
полученных результатов обеспечивается применением методов, широко апроби­
рованных для изучения Ферми-жидкостных систем и систем с сильными корре­
ляциями, обоснованным выбором физических приближений, а также согласием
результатов работы с результатами других авторов и экспериментальными дан­
ными.

Основные положения диссертации и отдельные результаты докладыва­
лись на следующих международных конференциях. Приглашённые докла­
ды: Международная зимняя школа физиков-теоретиков “Коуровка - XXXV”,
Верхняя Сысерть (2014); Trilateral Workshop on Hot Topics in HTSC: Fe­
Based Superconductors, Звенигород (2013); EASTMAG V, Владивосток (2013);
Superstripes 2013, Ischia, Italy (2013); Electronic Structure and Electron
Spectroscopies (ES&ES), Киев (2013); Superstripes 2012, Erice-Sicily, Italy (2012);
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KITP Miniprogram: Iron-Based Superconductors, Santa Barbara, USA (2011); 5th
International Conference on Magnetic and Superconducting Materials (MSM07), Хи­
ва, Узбекистан (2007); 6th International Conference on New Theories, Discoveries
and Applications of Superconductors and Related Materials (New3SC-6), Sydney,
Australia (2007). Устные доклады: Workshop on Probing and Understanding
Exotic Superconductors and Superfluids, ICTP, Trieste, Italy (2014); APS March
Meetings 2010-2013, USA (2010-2013); International Conference “Fundamental
Problems of High Temperature Superconductivity” (FPS’06, FPS’08, FPS’11), Зве­
нигород (2006,2008,2011); Korrelationstage 2009 (KORREL09), Dresden, Germany
(2009); Competing Orders, Pairing Fluctuations, and Spin Orbit Effects in Novel
Unconventional Superconductors (COFUS08), Dresden, Germany (2008); DPG
Annual Meeting, Germany (2007-2008); 23. Workshop on “Novel Materials and
Superconductors”, Planneralm, Austria (2008); EASTMAG-2007, Казань (2007).
Постерные доклады: Physical Phenomena at High Magnetic Fields (PPHMF-VII),
USA (2010); International Conference on Highly Frustrated Magnetism (HFM2008),
Braunschweig, Germany (2008); Unconventional Phases and Phase Transitions
in Strongly Correlated Electron Systems (UPPT08), Dresden, Germany (2008);
First International workshop on the physical properties of lamellar cobaltates,
LPS University of Paris-Sud, Orsay, France (2006); 8th International Conference
on Materials and Mechanisms of Superconductivity and High Temperature
Superconductors (M2S-HTSC VIII), Dresden, Germany (2006).

Также результаты работы неоднократно обсуждались на семинарах Инсти­
тута физики им. Л.В. Киренского СО РАН, Физического института им. П.Н.
Лебедева РАН, Института физических проблем им. П.Л. Капицы РАН.

Публикации. Материалы диссертации опубликованы в 36 печатных ра­
ботах, из них 34 статей в рецензируемых журналах [1–34] и 2 статьи в сборниках
трудов конференций [35, 36].

Личный вклад автора. Содержание диссертации и основные положе­
ния, выносимые на защиту, отражают персональный вклад автора в опублико­
ванные работы. Подготовка к публикации полученных результатов проводилась
совместно с соавторами, причём вклад диссертанта был определяющим для ста­
тей, включенных в диссертацию. Автор лично принимал участие в постановке
всех задач, разработке моделей и методов их решения, анализе и интерпре­
тации полученных результатов. Основная часть численных расчётов, а также
разработка и тестирование программ, выполнены лично автором или при его
непосредственном участии.

Так, автором лично выполнены все приводимые в диссертации вычисле­
ния спиновой и зарядовой восприимчивостей, куперовской вершины и пара­
метра порядка. Параметры для недопированных ВТСП купратов с помощью
метода LDA+GTB были получены совместно с В.А. Гавричковым. Аналитиче­
ские выражения для спиновых и кинематических корреляционных функций в
𝑡− 𝑡′− 𝑡′′−𝐽 модели были получены совместно с Д.М. Дзебисашвили. Дальней­
шие расчёты проводил лично автор. Параметры для эффективной модель ко­
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бальтитов Na𝑥CoO2·𝑦H2O были получены А.Шориковым и В.А. Анисимовым, а
все расчёты в рамках этой модели (динамическая спиновая восприимчивость в
нормальной и сверхпроводящей фазах, приближения Хаббард-1 и Гутцвиллера)
были сделаны лично автором. Сформулирована четырёхзонная модель и полу­
чен спиновый резонанс в сверхпроводниках на основе железа лично автором.
Для LaFeAsO температурная зависимость параметра порядка состояния волны
спиновой плотности, температура Нееля и магнитный момент вычислены лично
автором. Линейная зависимость однородной магнитной восприимчивости полу­
чена параллельно с А.В. Чубуковым и Д.В. Ефремовым. Расчёты неупругого
динамического рассеяния квазичастиц на спиновых и зарядовых флуктуациях
в пятиорбитальной модели проводились совместно с А.Ф. Кемпером, а зави­
симости постоянной Холла и проводимости от допирования получены лично
автором. Уравнения, а также их численное решение, для влияния немагнитных
и магнитных примесей на сверхпроводящее состояние соединений железа были
получены параллельно с Д.В. Ефремовым. Все расчёты в спин-флуктуационной
теории сверхпроводящего спаривания проводились лично автором, а вычисле­
ния параметра порядка в приближении главных угловых гармоник проводились
совместно с А.В. Чубуковым и С. Маити.

Структура и объём диссертации. Диссертация состоит из введения,
обзора литературы, 10 глав, заключения и библиографии. Общий объём диссер­
тации 345 страниц, из них 288 страниц текста, включая 86 рисунков. Библио­
графия включает 474 наименования на 57 страницах.

Содержание работы

Во Введении обоснована актуальность диссертационной работы, сфор­
мулирована цель и аргументирована научная новизна исследований, показана
практическая значимость полученных результатов, представлены выносимые
на защиту научные положения.

В первой главе содержится обзор литературы, где представлены основ­
ные экспериментальные факты и некоторые теории, имеющие непосредственное
отношение к исследуемым веществам - купратам, кобальтитам Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O
и соединениям железа.

Во второй главе построена теория среднего поля для спин-жидкост­
ной парамагнитной несверхпроводящей фазы p- и n-типа купратов. Эта тео­
рия применяется для эффективной 𝑡 − 𝑡′ − 𝑡′′ − 𝐽* модели с трёхцентровыми
слагаемыми и параметрами, вычисленными из первых принципов многоэлек­
тронным методом LDA+GTB. Функция Грина, записанная в терминах опера­

торов Хаббарда 𝑋𝑛,𝑛′

𝑓 ≡ |𝑛⟩ ⟨𝑛′|, в таком приближении есть
⟨⟨

𝑋0,𝜎
k

⃒⃒
𝑋𝜎0

k

⟩⟩
𝐸
=

(1+𝑥)/2

𝐸−(𝜀0−𝜇)− 1+𝑥
2 𝑡k− 1−𝑥2

4

𝑡2
k

𝐸𝑐𝑡
+Σ(k)

, где 𝑡k и 𝑡k - это Фурье-образы пересока 𝑡𝑓𝑔 и межзон­

ного (между верхней и нижней хаббардовскими зонами) перескока 𝑡𝑓𝑔, а соб­
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Рис. 1. Ферми-поверхность для различных уровней допирования 𝑥 в 𝑡 − 𝑡′ − 𝑡′′ − 𝐽* модели
для p-типа купратов.

ственно-энергетическая часть Σ̂(k) является статической при использованной
линеаризации уравнений движения и зависит от статических спин-спиновых

𝐶q =
⟨︀
𝑆𝑧
q𝑆

𝑧
0

⟩︀
и кинематических 𝐾q =

⟨
𝑋𝜎,0

q 𝑋0,𝜎
0

⟩
корреляционных функций.

Следуя методу из работы [1], спин-спиновые корреляционные функции вычисля­
лись самосогласованно с химическим потенциалом и электронной структурой.

Для широкой области концентраций допирования 𝑥 была получена таким
образом эволюция Ферми-поверхности и дисперсии зон. Для купратов p-типа
найдено три различных типа поведения системы, переходы между которыми
связаны с изменением топологии Ферми-поверхности, показанной на Рисунке 1.
Эти переходы являются квантовыми фазовыми переходами при 𝑥 = 0.15 и
𝑥 = 0.23.

В купратах n-типа, из-за отличающейся топологии Ферми-поверхности, мы
обнаружили только одну квантовую критическую концентрацию, 𝑥 = 0.2. Осо­
бенностью Sm2−𝑥Ce𝑥CuO4 по сравнению с, например, Nd2−𝑥Ce𝑥CuO4, где анти­
ферромагнитная фаза заканчивается при 𝑥 ≈ 0.15, является то, что он антифер­
ромагнетик до 𝑥 ∼ 0.3. Как показал наш расчёт, для него поверхность Ферми
в области оптимального допирования характерна для допированного двумерно­
го антиферромагнитного моттовского диэлектрика, что согласуется с данными
ARPES.

В третьей главе получен эффективный гамильтониан сильной связи на
треугольной решётки Co для описания 𝑡2𝑔 зон для Na𝑥CoO2. Вырождение 𝑡2𝑔
уровней частично снимается тригональным кристаллическим полем, которое
расщепляет их на синглет 𝑎1𝑔 и два нижележащие 𝑒′𝑔-уровня. Гамильтониан
модели плоскости CoO2 в отсутствие взаимодействия есть:

𝐻0 = −
∑︁
k,𝛼,𝜎

(𝜀𝛼 − 𝜇)𝑛k𝛼𝜎 −
∑︁
k,𝜎

∑︁
𝛼,𝛽

𝑡𝛼𝛽k 𝑑†k𝛼𝜎𝑑k𝛽𝜎. (1)

где 𝑑k𝛼𝜎 - оператор уничтожения дырки с импульсом k, спином 𝜎 и орбиталь­
ным индексом 𝛼, 𝑛k𝛼𝜎 = 𝑑†k𝛼𝜎𝑑k𝛼𝜎 - оператор числа частиц, 𝑡𝛼𝛽k - Фурье-образ
матричного элемента перескока, 𝜀𝛼 - одноэлектронные энергии, а 𝜇 - химпотен­
циал. Основную часть Ферми-поверхности формирует цилиндр, центрирован­
ный на точке Γ = (0, 0) и имеющий в основном 𝑎1𝑔-характер, и шесть малень­
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Рис. 2. Электронная структура, плотность состояний и Ферми-поверхность для Na0.33CoO2

в модели жёсткой зоны (пунктирные красные линии) и в приближении Гутцвиллера (сплош­
ные синие линии). Горизонтальная зелёная линия отмечает положение химпотенциала.

ких 𝑒′𝑔-карманов вокруг него. Из-за наличия перескоков на следующие за бли­
жайшими соседи формируется локальный минимум в электронной дисперсии
вблизи точки Γ. Это приводит к тому, что при высоком уровне допирования,
кроме большой Ферми-поверхности, появляется маленький электронный кар­
ман около точки Γ, что приводит к новому каналу рассеяния. А именно, при
𝑥 > 0.56 магнитная восприимчивость 𝜒0(q, 𝜔) имеет пики на малых импульсах
вблизи Q𝐹𝑀 = (0, 0). Это говорит о доминирующих внутриплоскостных ферро­
магнитных флуктуациях при концентрациях допирования больше критической
концентрации 𝑥𝑚, что находится в согласии с данными по рассеянию нейтро­
нов. При 𝑥 < 𝑥𝑚 магнитная восприимчивость показывает тенденцию системы
к антиферромагнитным флуктуациям: при 𝑥 < 0.56 восприимчивость имеет
хорошо определённые пики на антиферромагнитном (АФМ) волновом векторе

Q𝐴𝐹𝑀 =
{︁(︁

2𝜋
3 ,

2𝜋√
3

)︁
,
(︀
4𝜋
3 , 0

)︀}︁
, что показывает тенденцию к внутриплоскостному

120∘ АФМ порядку.
В приближении Гутцвиллера для модели 𝐻 = 𝐻0 +

∑︀
𝑓,𝛼

𝑈𝑛𝑓𝛼↑𝑛𝑓𝛼↓ проана­

лизировано влияние сильных корреляций на электронную структуру и корре­
ляционное уменьшение бислойного расщепления. При этом за счёт корреляций
возникают множители Лагранжа 𝛿𝜀𝛼𝜎, приводящие к сдвигу одноэлектронных
энергий, а также перенормировка интеграла перескока 𝑡𝛼𝛽𝑓𝑔 = 𝑡𝛼𝛽𝑓𝑔

√
𝑞𝛼𝜎

√
𝑞𝛽𝜎 мно­

жителями 𝑞𝛼𝜎 = 𝑥
1−𝑛𝛼𝜎

, где 𝑛𝛼𝜎 - факторы заполнения орбиталей, 𝑥 = 1−
∑︀
𝛼𝜎

𝑛𝛼𝜎

- уравнение на химпотенциал. Именно сдвиги энергий 𝛿𝜀𝛼𝜎 приводят к тому,
что дырочные 𝑒′𝑔 Ферми-поверхности уходят под уровень Ферми [2], см. Рису­
нок 2. Это приводит к согласию вычисленной Ферми-поверхности и результатов
ARPES [3].

В четвёртой главе систематически исследовано влияние симметрии
сверхпроводящей щели и электронной структуры на динамическую спиновую
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восприимчивость в сверхпроводнике Na𝑥CoO2·𝑦H2O в трёх разных моделях: мо­
дель 𝑎1𝑔-зоны с перескоками между ближайшими соседями, реалистичная мо­
дель 𝑡2𝑔-зон с и без 𝑒

′
𝑔-карманов на Ферми-поверхности. Чтобы получить динами­

ческую спиновую восприимчивость 𝜒(q, i𝜔𝑚), мы используем приближение хао­

тических фаз (Random Phase Approximation, RPA): 𝜒(q, i𝜔𝑚) =
𝜒0(q,i𝜔𝑚)

1−𝑈𝜒0(q,i𝜔𝑚) , где

𝜒0(q, i𝜔𝑚) восприимчивость БКШ - “голая” восприимчивость в сверхпроводя­
щем состоянии, 𝜔𝑚 - мацубаровская частота. Показано, что магнитный отклик
в нормальном состоянии определяется несоизмеримыми антиферромагнитны­
ми флуктуациями на больших импульсах, что согласуется с экспериментальной
температурной зависимостью скорости спин-решёточной релаксации. Также на­
ми продемонстрировано, что присутствие или отсутствие 𝑒′𝑔-карманов на Ферми­
поверхности не влияет существенно на это заключение. На основе вычисленной
спиновой восприимчивости получены температурные зависимости сдвига Най­
та 𝐾(𝑇 ) и спин-решёточной релаксации 1/𝑇1𝑇 : 𝐾(𝑇 ) ∝ lim

q→0
Re𝜒(q, 𝜔 = 0),

1/𝑇1𝑇 ∝ lim
𝜔→0

1
𝜋

∑︀
q

Im𝜒(q,𝜔)
𝜔 . В сверхпроводящем состоянии температурные зави­

симости 𝐾(𝑇 ) и 1/𝑇1𝑇 для 𝑑𝑥2−𝑦2 и 𝑑𝑥𝑦 симметрий параметра порядка согласу­
ются с экспериментальными ЯМР и ЯКР данными, а 𝑑𝑥2−𝑦2 + i𝑑𝑥𝑦 симметрия
без линий нулей на Ферми-поверхности исключается. Также мы указываем, что
спин-резонансный пик в Im𝜒(q, 𝜔), предложенный ранее, маловероятен в реа­
листичной зонной структуре Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O. И даже если он реализуется, то
ограничен антиферромагнитным волновым вектором и быстро исчезает при от­
клонении от него.

В пятой главе сформулирована эффективная четырёхзонная модель
пниктидов с гамильтонианом

𝐻0 = −
∑︁
k,𝛼,𝜎

𝜖𝑖𝑛k𝑖𝜎 −
∑︁
k,𝑖,𝜎

𝑡𝑖k𝑑
†
k𝑖𝜎𝑑k𝑖𝜎, (2)

где 𝑑k𝑖𝜎 - оператор уничтожения электрона с импульсом k, спином 𝜎 и
зонным индексом 𝑖 = 𝛼1, 𝛼2, 𝛽1, 𝛽2, 𝜖𝑖 - это одноэлектронные энергии,
𝑡𝛼1,𝛼2

k = 𝑡𝛼1,𝛼2

1 (cos 𝑘𝑥 + cos 𝑘𝑦) + 𝑡𝛼1,𝛼2

2 cos 𝑘𝑥 cos 𝑘𝑦 - дисперсия, приводящая к

формированию дырочных карманов вокруг точки Γ = (0, 0), а 𝑡𝛽1,𝛽2

k =

𝑡𝛽1,𝛽2

1 (cos 𝑘𝑥 + cos 𝑘𝑦) + 𝑡𝛽1,𝛽2

2 cos 𝑘𝑥
2 cos

𝑘𝑦
2 - дисперсия, приводящая к электрон­

ным карманам вокруг точки 𝑀 = (𝜋, 𝜋). Для упрощения анализа мы исполь­
зуем эффективные параметры: внутризонное 𝑈 и межзонное 𝐽 отталкивания.
Тогда в RPA спиновый отклик многозонной системы будет иметь матричный
вид 𝜒̂𝑅𝑃𝐴(q, i𝜔𝑚) = [I− Γ𝜒̂0(q, i𝜔𝑚)]

−1 𝜒̂0(q, i𝜔𝑚), где I - единичная матрица,
𝜒̂0(q, i𝜔𝑚) матрица 4× 4, сформированная из межзонных и внутризонных ком­
понент голой восприимчивости. Вершина взаимодействия есть

(Γ)𝛼,𝛽 = 𝛿𝛼,𝛽(𝑈 − 𝐽/2) + 𝐽/2. (3)

На основе этой модели проанализирован спиновый отклик в нормальной и
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Рис. 3. Ферми-поверхность (слева) в модели [6] при допировании электронами 𝑥 = 0.05.
Орбитали, дающие максимальные вклады, выделены цветом. Посередине - вычисленная в
этой модели Im𝜒(q = Q, 𝜔) в нормальном состоянии (non-SC) и в сверхпроводящем с 𝑠 (𝑠++),
𝑑𝑥2−𝑦2 и 𝑠± симметриями щели (схематично показаны справа). В последнем случае возникает
резонансный пик при 𝜔 < 2Δ0.

сверхпроводящей фазах соединений железа. В то время, как в нормальной фазе
спиновые возбуждения происходят от межзонных антиферромагнитных флук­
туаций, необычная сверхпроводимость приводит к возникновению резонансного
пика на антиферромагнитном волновом вектореQ только для сверхпроводника
с 𝑠± типом симметрии. Этот пик очень мал для 𝑑𝑥2−𝑦2-типа параметра порядка
из-за особенностей топологии Ферми-поверхности этих систем. Таким образом,
наличие спинового резонанса является эксклюзивным свойством 𝑠± состояния.
Для соединений железа спиновый резонанс сначала был предсказан нами тео­
ретически, а затем обнаружен экспериментально во всех семействах пниктидов
и халькогенидов, см., например, [4, 5]. В четырёхзонной модели мы также рас­
смотрели возникновение спинового резонанса в халькогенидах, что позволило
качественно объяснить все главные особенности нейтронных данных по магнит­
ным возбуждениям в FeTe0.6Se0.4.

Исследование динамической спиновой восприимчивости в реалистичной
пятиорбитальной модели соединений железа показали, что все качественные
выводы, сделанные на основе четырёхзонной модели, верны. Так, в пятиорби­
тальной модели для системы 1111 [6], Ферми-поверхность состоит из четырёх
Ферми-карманов, см. Рисунок 3. Такая геометрия в k-пространстве в зоне Брил­
люэна приводит к возможности возникновения волны спиновой плотности из-за
нестинга между дырочной и электронной Ферми-поверхностями на волновом
векторе Q = (𝜋, 0) или (0, 𝜋). Модель имеет гамильтониан:

𝐻0 =
∑︁
k𝜎

∑︁
𝑙𝑙′

(𝑡𝑙𝑙′(k) + 𝜖𝑙𝛿𝑙𝑙′) 𝑑
†
𝑙k𝜎𝑑𝑙′k𝜎, (4)

где 𝑑†𝑙k𝜎 - оператор рождения частицы с импульсом k и спином 𝜎 на орбитали 𝑙,
𝑡𝑙𝑙′(k) - перескоки, а 𝜖𝑙 - одноэлектронные энергии. Индекс 𝑙 нумерует все пять
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𝑑-орбиталей железа (𝑑𝑥𝑧, 𝑑𝑦𝑧, 𝑑𝑥𝑦, 𝑑𝑥2−𝑦2, 𝑑3𝑧2−𝑟2). Для исследования магнитной
восприимчивости мы используем гамильтониан взаимодействия, включающий
одноузельные внутри- и межорбитальное хаббардовское отталкивание 𝑈 и 𝑈 ′,
хундовский обмен 𝐽 и парный перескок 𝐽 ′ = 𝐽 [6–9]:

𝐻 = 𝐻0 + 𝑈
∑︁
𝑓,𝑚

𝑛𝑓𝑚↑𝑛𝑓𝑚↓ + 𝑈 ′
∑︁
𝑓,𝑚<𝑙

𝑛𝑓𝑙𝑛𝑓𝑚 +

+𝐽
∑︁
𝑓,𝑚<𝑙

∑︁
𝜎,𝜎′

𝑑†𝑓𝑙𝜎𝑑
†
𝑓𝑚𝜎′𝑑𝑓𝑙𝜎′𝑑𝑓𝑚𝜎 + 𝐽 ′

∑︁
𝑓,𝑚 ̸=𝑙

𝑑†𝑓𝑙↑𝑑
†
𝑓𝑙↓𝑑𝑓𝑚↓𝑑𝑓𝑚↑. (5)

где 𝑛𝑓𝑚 = 𝑛𝑓𝑚↑ + 𝑛𝑓𝑚↓, 𝑛𝑓𝑚𝜎 = 𝑑†𝑓𝑚𝜎𝑑𝑓𝑚𝜎 - оператор числа частиц на уз­
ле 𝑓 . На основании взаимодействия в гамильтониане (5) можно построить
приближение RPA для физической спиновой восприимчивости 𝜒+−(q, i𝜔𝑛) =
1
2

∑︀
𝑙,𝑚 𝜒𝑙𝑙,𝑚𝑚

+− (q, i𝜔𝑛), см. работу [6]. Результат аналитического продолжения по­
казан на Рисунке 3, где спиновый резонанс хорошо виден для 𝑠± состояния. Для
𝑑𝑥2−𝑦2, хоть резонанс и мог в принципе возникнуть из-за знакопеременности ще­
ли, но вектор Q соединяет состояния на дырочной Ферми-поверхности вблизи
нулей щели Δk и полная щель в Im𝜒0 очень мала, что приводит всего лишь к
небольшому увеличению восприимчивость в RPA по сравнению с нормальным
состоянием.

В шестой главе в рамках четырёхзонной модели пниктидов (2) с вер­
шиной взаимодействия Γ из уравнения (3) исследована зависимость от допи­
рования спинового отклика в нормальном состоянии. Показано, что переход в
состояния соизмеримой волны спиновой плотности (Spin Density Wave, SDW),
возникающий из-за рассеяния между дырочными 𝛼-карманами и электронны­
ми 𝛽-карманами, исчезает при допировании 𝑥 ≈ 0.04, что связано с эволюцией
Ферми-поверхности. Для данной топологии Ферми-поверхности основная маг­
нитная нестабильность возникает на АФМ векторе Q = (𝜋, 𝜋) в зоне Бриллю­
эна, соответствующей двум атомам Fe на ячейку. Причина её состоит в межзон­
ном нестинге - между дырочной 𝛼- и электронной 𝛽-зонами [10, 11].

Положив диагональные матричные элементы Γ равными 320 мэВ, а
все остальные равным 70 мэВ, из уравнения на магнитную нестабильность
det [I− Γ𝜒̂0(q, i𝜔𝑚)] = 0 мы получили температуру упорядочения 𝑇𝑁 = 138
K. Ниже 𝑇𝑁 это условие на нестабильность по отношению к формированию
волны спиновой плотности можно рассматривать как уравнение среднего по­
ля на параметр порядка Δ𝑆𝐷𝑊 . Полученная таким образом температурная
зависимость Δ𝑆𝐷𝑊 (𝑇 ) из-за многоорбитального характера уравнения немно­

го отличается от
√︁

1− (𝑇/𝑇𝑁)
2. Из полученного при нуле температур значе­

ния Δ𝑆𝐷𝑊 (𝑇 = 0𝐾) = 31 мэВ мы оценили магнитный момент на железе как
𝜇 ≈ 0.33𝜇𝐵, что близко к измеренному с помощью мёссбауэровской спектроско­
пии 57Fe и релаксацией спина мюона в LaFeAsO значению 0.25(5)𝜇𝐵 на железе.

При увеличении допирования антиферромагнитные флуктуации сначала
приводят к Кюри-Вейсовской зависимости 1/𝑇1𝑇 , а затем они подавляются и,
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Рис. 4. Зависимость скорости спин-решёточной релаксации 1
𝑇1𝑇

∝ lim
𝜔→0

Im𝜒𝑅𝑃𝐴(Q,𝜔)
𝜔

от допи­

рования. На панели (a) использован логарифмический масштаб. Вставка на этой панели
показывает рассчитанную зависимость температуры Нееля от допирования.

при 𝑥 > 0.1, Im𝜒(Q, 𝜔) становится практически независящей от температуры
величиной, см. Рисунок 4. Такое поведение качественно согласуется с наблюда­
емой в экспериментах ЯМР картиной.

В седьмой главе изложено объяснение наблюдаемой [12–15] необычной
для Ферми-жидкости линейной температурной зависимости однородной спи­
новой восприимчивости 𝜒(𝑇 ) в пниктидах. Для этой цели мы рассматриваем
двухзонную модель взаимодействующих фермионов [16], формирующих элек­
тронные и дырочные Ферми-поверхности:

𝐻 =
∑︁
k,𝜎

[︁
𝜀𝑐k𝑐

†
k𝜎𝑐k𝜎 + 𝜀𝑓k𝑓

†
k𝜎𝑓k𝜎

]︁
+

∑︁
p𝑖,𝜎,𝜎′

𝐻int, (6)

𝐻int = 𝑢1𝑐
†
p3𝜎

𝑓 †
p4𝜎′𝑓p2𝜎′𝑐p1𝜎 + 𝑢2𝑓

†
p3𝜎

𝑐†p4𝜎′𝑓p2𝜎′𝑐p1𝜎 +
𝑢4
2
𝑓 †
p3𝜎

𝑓 †
p4𝜎′𝑓p2𝜎′𝑓p1𝜎 +

+
𝑢3
2

[︁
𝑓 †
p3𝜎

𝑓 †
p4𝜎′𝑐p2𝜎′𝑐p1𝜎 +𝐻.𝑐

]︁
+

𝑢5
2
𝑐†p3𝜎

𝑐†p4𝜎′𝑐p2𝜎′𝑐p1𝜎,

где 𝑐k𝜎 (𝑓k𝜎) - оператор уничтожения дырки (электрона) с импульсом k и спи­

ном 𝜎 (для электронов k отсчитывается от точки (𝜋, 𝜋)), 𝜀𝑐k и 𝜀𝑓k = −𝜀𝑐k + 2𝜇
представляет собой одночастичные дисперсии, 𝜇 является мерой отклонения от
идеального нестинга, а 𝑢𝑖 - это взаимодействия между фермионами на Ферми­
поверхности.

В модели из работы [16] из диаграмм второго порядка для термодинами­
ческого потенциала 𝛿Φ мы получаем намагниченность 𝛿𝑀 = −𝜕(𝛿Φ)/𝜕𝐻, а
из неё, дифференцируя по 𝐻 в пределе 𝐻 → 0, получаем вклад в восприим­
чивость 𝛿𝜒(𝑇 ). Каждая диаграмма для 𝛿Φ(𝑇,𝐻) содержит объект 𝜙(𝑇,𝐻) =

𝑇 3
∑︀
Ω

∫
𝑑2q
(2𝜋)2

∑︀
𝜎,𝜎′

∑︀
𝜔,𝜔′

∫
𝑑2k𝑑2p
(2𝜋)4 𝐺𝜎

k,𝜔𝐺
𝜎
p,𝜔′𝐺𝜎′

p+q,𝜔′+Ω𝐺
𝜎′

k+q,𝜔+Ω, где 𝐺
𝜎
k,𝜔 - это мацубаров­

ская функция Грина фермионов с импульсом k и спином 𝜎 в магнитном по­
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ле 𝐻. 𝜙(𝑇,𝐻) можно выразить как произведение двух динамических петель

Π𝜎𝜎′

q,Ω = 𝑇
∑︀
𝜔

∫
𝑑2k
(2𝜋)2𝐺

𝜎
k,𝜔𝐺

𝜎′

k+q,𝜔+Ω с малым импульсом 𝑞 ≪ 𝑘𝐹 , каждая из ко­

торых равна Πq,Ω = 𝑚
2𝜋

|Ω|√
(Ω−2i𝜇𝐵𝐻−2i𝜇*)2+(𝑣𝐹 𝑞)2

, где 𝜇* = 0 для внутризонно­

го рассеяния и 𝜇* = 𝜇 для межзонного рассеяния. Дальнейшие вычисления
идут как и в случае обычной Ферми-жидкости [17, 18] и приводят к резуль­
тату 𝛿𝜒(𝑇 ) = 𝜆𝑇

[︀
𝑢24 + 𝑢25 + 2

(︀
𝑢21 + 𝑢22 − 𝑢1𝑢2

)︀
𝜂(𝜇/𝑇 )

]︀
, где функция 𝜂(𝑥) =

2𝑥 coth𝑥 − 𝑥2/ sinh2 𝑥 − 2𝑥 возникает из-за отклонения от идеального нестин­
га при допировании. Из рассмотрения диаграмм высшего порядка следует, что
вблизи нестабильности SDW сингулярные перенормировки 𝑢1 формируют лест­
ничную последовательность, которая суммируется в 𝑢eff1 = 𝑢1

1−𝑢1𝑁𝐹 ln
𝜀𝐹

max(𝑇,𝜇)

. Вме­

сте с перенормировкой всех взаимодействий на масштабе энергий порядка ши­
рины зоны с помощью паркетной ренормгруппы [16], это приводит к следую­

щей зависимости: 𝛿𝜒(𝑇 ) ≈ 8(𝑢𝑁𝐹 )
2
𝜒0

𝑣𝐹 𝑘𝐹
𝑇

[︂
1 + 𝜂(𝜇/𝑇 )

(1−𝑢𝑁𝐹 ln
𝜀𝐹

max(𝑇,𝜇))
2

]︂
. Этот результат от­

личается от результата для 𝛿𝜒(𝑇 ) в обычной двумерной Ферми-жидкости, где
полное 𝛿𝜒(𝑇 ) не выражается через амплитуду обратного рассеяния [18–21]. Раз­
ница происходит из симметрии между каналом частица-частица (куперовский
канал) в обычной Ферми-жидкости и каналом частица-дырка в Ферми-жидко­
сти с нестингом.

Выбирая 𝑣𝐹 = 0.45 эВ·Åи 𝑘𝐹 ≈ 0.16 Å−1 в соответствии с данными
ARPES [22], мы получаем 𝜀𝐹 ∼ 0.04 эВ. Мы фиксируем безразмерную кон­
станту связи 𝑢𝑁𝐹 требованием, чтобы вершина SDW 𝑢eff1 увеличивалась при
достижении 𝑇𝑁 . Найденный угол наклона (𝜒(𝑇 = 700K)/𝜒(0))theor ≈ 1.7, очень
близок к экспериментальному значению (𝜒(700K)/𝜒(0))exp ≈ 2. Подробное срав­
нение между экспериментальными данными и результатами расчёта показывает
очень хорошее согласие с экспериментальными данными.

В восьмой главе исследовано динамическое рассеяния квазичастиц спи­
новыми и зарядовыми флуктуациями в пятиорбитальной модели соединений
железа [6]. Задача возникла из измерений эффекта Холла, где даже в недо­
пированных системах в транспортных свойствах наблюдалось доминирование
электронов [23–28], что, в случае примерно равных электронных и дырочных
Ферми-карманов, можно объяснить только существенным отличием мобильно­
сти дырок и электронов, что подразумевает разницу на порядок во временах
релаксации 𝜏𝑒 ≫ 𝜏ℎ. Полная проводимость есть сумма зонных проводимостей
𝜎(𝜔) =

∑︀
𝜆

𝜎𝑥𝜆(𝜔), где 𝜎𝑥𝜆(𝜔) =
𝑒2

𝜋ℎ

∫
k∈k𝐹𝜆

𝑑k𝑁k𝑣
2
k𝑥
𝜏k(𝜔). Здесь 𝜏k = −1/2Σ′′

𝜆(k, 𝜔),

k𝐹𝜆 - это импульс Ферми зоны 𝜆, интегрируем мы по k‖ - компоненте импульса
вдоль Ферми-поверхности, 𝑣k - это скорость, а 𝑁k𝐹𝜆

= 1/|𝑣k𝐹𝜆
| - это зависящая

от импульса и от индекса зоны плотность состояний на уровне Ферми.
Главный вклад в величину рассеяния Σ′′

𝜆(k, 𝜔) мы получаем из диаграмм
второго порядка с поляризационным оператором в приближении RPA. Суще­
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ствуют важные следствия многоорбитальной природы исследуемой системы.
Во-первых, одночастичная функция Грина в отсутствие взаимодействия диа­
гональна в зонном базисе, но не в орбитальном. Орбитальные матричные эле­
менты 𝜙𝜆

k𝑛, которые описывают переход от одного базиса к другому, опреде­
ляются следующим соотношением: 𝑑k𝑛𝜎 =

∑︀
𝜆

𝜙𝜆
k𝑛𝑐k𝜆𝜎, где 𝑐k𝜆𝜎 - это оператор

уничтожения частицы с зонным индексом 𝜆, импульсом k и энергией 𝜀𝜆k, 𝑛 -
индекс орбитали. Во-вторых, взаимодействия в гамильтониане (5) имеют слож­
ную орбитальную структуру; чтобы компактифицировать выражения, мы опре­
делим локальные матричные взаимодействия в орбитальном пространстве как
𝑈𝑤𝑧
𝑛𝑟 𝑑

†
𝑖𝑤𝜎1

𝑑†𝑖𝑟𝜎2
𝑑𝑖𝑧𝜎3

𝑑𝑖𝑛𝜎4
, что соответствует всем биквадратным членам. Импульс­

ная зависимость орбитальных матричных элементов приводит к эффективному
зависящему от импульса взаимодействию, возникающему из голых локальных
кулоновских взаимодействий: 𝑉 𝑤̄𝑧

𝑛̄,𝜆 (k− q) =
∑̄︀
𝑟
𝑈 𝑤̄𝑧
𝑛̄𝑟 𝜙

𝜆
k−q𝑟, через которое выра­

жение для мнимой части массового оператора может быть записано следующим
образом:

ImΣ𝑛̄𝑛̄′(k, 𝜔) =
∑︁
q,𝜆

∑︁
𝑤̄,𝑧,𝑢̄,𝑣

𝑉 𝑤̄𝑧
𝑛̄,𝜆 (q)𝑉

𝑣𝑢̄
𝑛̄′,𝜆 (q)×

× Im𝜒𝑣𝑢̄
𝑤̄𝑧(k− q, 𝜔 − 𝜀𝜆q)

[︀
Θ
(︀
𝜀𝜆q
)︀
−Θ

(︀
𝜀𝜆q − 𝜔

)︀]︀
, (7)

где 𝜒𝑢̄𝑣
𝑤̄𝑧(q, 𝜔) - это поляризационный оператор в приближении RPA. Для упро­

щения мы ввели обозначение 𝑠 = (𝑠, 𝜎𝑠), где 𝑠 и 𝜎𝑠 - это орбитальный и спи­
новый индексы, соответственно. Входящие и исходящие спиновые индексы 𝜎𝑛
и 𝜎𝑛′ равны, поскольку мы рассматриваем парамагнитное состояние. Затем мы
переходим к зонному представлению, ImΣ𝜆𝜆′(k, 𝜔) =

∑︀
𝑛,𝑛′

𝜙𝜆
k𝑛ImΣ𝑛𝑛′(k, 𝜔)𝜙𝜆′

k𝑛′.

На малых энергиях вблизи уровня Ферми, которые мы рассматриваем, нет пе­
ресечений зон и основной вклад в интенсивность рассеяния в полной функции
Грина в зонном представлении приходит от диагональных (𝜆 = 𝜆′) матричных

элементов ImΣ̂. Обозначим их Σ′′
𝜆(k, 𝜔) ≡ ImΣ𝜆𝜆(k, 𝜔). Отметим, что мы делаем

приближение, заменяя транспортное время жизни одноэлектронным временем
жизни 𝜏k, таким образом пренебрегая поправками от рассеяния вперёд и раз­
ницей между нормальными процессами и процессами переброса. Такое прибли­
жение даёт возможность только качественно исследовать влияние рассеяния на
спиновых флуктуациях на проводимость.

В левой части Рисунка 5 показана полная проводимость электронных и
дырочных Ферми-карманов с постоянным временем релаксации. Проводимости
здесь эволюционируют более или менее как и ожидается при электронном допи­
ровании, когда дырочные карманы сжимаются, а электронные - увеличиваются.
В правой части Рисунка 5 показаны проводимости на дырочных и электронных
Ферми-поверхностях как функции допирования с вычисленным нами временем
жизни 𝜏k. Сразу видно, что проводимость электронов растёт достаточно быст­
ро при электронном допировании. В отличие от чисто кинетического случая



20

 0

 0.1

 0.2

 0.3

 0.4

 0.5

 0.6

 0.7

 0.8

 0.9

-0.15 -0.1 -0.05  0  0.05  0.1  0.15  0.2  0.25

σ 
fo

r 
τ=

1 
(2

e2 /h
)

x

holes
electrons

 0

 1000

 2000

 3000

 4000

 5000

 6000

 7000

 8000

-0.15 -0.1 -0.05  0  0.05  0.1  0.15  0.2  0.25

σ 
(2

e2 /h
)

x

U=1, J=0, holes
U=1, J=0, electrons
U=1, J=0.25, holes
U=1, J=0.25, electrons

Рис. 5. Слева: проводимость дырок и электронов как функция допирования 𝑥 = 𝑛𝑒 − 6 при
постоянной скорости релаксации 1/𝜏 = 1 эВ. Справа: проводимость дырок и электронов
как функция допирования 𝑥 при эффективной температуре 𝑇 = 74 K для двух наборов
параметров (в эВ): 𝑈 = 1.0, 𝐽 = 0 и 𝑈 = 1.0, 𝐽 = 0.25. Закрашенная часть отмечает область,
где экспериментально наблюдается антиферромагнитный порядок в системах типа 122.

на левой панели, проводимость дырок изменяется очень слабо по сравнению
с проводимостью электронов. Именно эта асимметрия, вызванная комбинаци­
ей кинетических эффектов и вычисленных здесь эффектов конечного времени
жизни, приводит к доминированию проводимости электронами. Это, в частно­
сти, оправдывает интерпретацию транспортных эксперименты на допирован­
ном кобальтом Ba-122 в однозонной модели электронов [23, 24].

Любое отличие интенсивности рассеяния между электронами и дырками
должно проявиться в коэффициенте Холла 𝑅𝐻 = −𝜎𝐻(𝜔)/𝜎

2(𝜔), где 𝜎𝐻(𝜔) -
это проводимость Холла. Найденная одночастичная интенсивность рассеяния
очень анизотропна на каждой Ферми-поверхности из-за импульсной зависимо­
сти спиновой восприимчивости и многоорбитального состава каждого Ферми­
кармана. Так, в частном случае модели для LaFeAsO, 𝑑𝑥𝑦-часть Ферми-поверх­
ности электронов показывает меньшее рассеяние из-за малого фазового про­
странства рассеяния в недопированных и электронно-допированных системах,
поскольку там нет доступных для рассеяния состояний 𝑑𝑥𝑦 на дырочных кар­
манах. Эта анизотропия на электронных Ферми-карманах имеет важные след­
ствия для транспортных свойств. Хотя в среднем 𝜏𝑒 того же порядка, что и
𝜏ℎ, транспортные свойства могут определяться малыми участками электрон­
ных карманов, где время жизни квазичастиц и скорость Ферми велики. Эта
комбинация приводит к разнице между электронами и дырками в транспорт­
ных свойствах - проводимости и коэффициенте Холла. Полученные результаты
находятся в качественном согласии с экспериментальными данными.

В девятой главе рассмотрена проблема немагнитного и магнитного бес­
порядка в двухзонных сверхпроводниках с 𝑠±- и 𝑠++-типами симметрии пара­
метра порядка в теории сильной связи. 𝑇𝑐 и сверхпроводящая щель опреде­
ляются из перенормированных за счёт собственно-энергетической части часто­
ты 𝜔̃𝛼𝑛 и параметра порядка 𝜑𝛼𝑛 для зоны 𝛼 = 𝑎, 𝑏 и мацубаровской частоты
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Рис. 6. Слева показана критическая температура как функция эффективного параметра
интенсивности межзонного рассеяния Γ̃𝑎𝑏 для различных значений 𝜎̃ (𝜎̃ → 0 в борновском
пределе и 𝜎̃ → 1 в унитарном пределе), и параметра 𝜂, определяющего отношение внут­
ризонного к межзонному рассеянию как 𝑣2 = 𝑢2𝜂. Кривые для различных наборов 𝜎̃ и 𝜂
накладываются друг на друга и формируют одну из трёх универсальных кривых, завися­
щих от знака ⟨𝜆⟩. Справа показаны 𝑇𝑐 и Δ𝛼𝑛 (в единицах 𝑇𝑐0) для мацубаровских частот
𝜔𝑛=1,2,3 при 𝑇 = 0.04𝑇𝑐0. Параметры выбраны следующими: 𝜎̃ = 0.5, 𝜂 = 1, 𝑁𝑏/𝑁𝑎 = 2,
(𝜆𝑎𝑎, 𝜆𝑎𝑏, 𝜆𝑏𝑎, 𝜆𝑏𝑏) = (3,−0.2,−0.1, 0.5) так, что ⟨𝜆⟩ > 0.

𝜔𝑛 = 𝜋𝑇 (2𝑛+1): 𝜔̃𝛼𝑛 = 𝜔𝑛+iΣ0𝛼(i𝜔𝑛)+iΣimp
0𝛼 (i𝜔𝑛), 𝜑𝛼𝑛 = Σ1𝛼(i𝜔𝑛)+Σimp

1𝛼 (i𝜔𝑛), где
Σ𝛼(i𝜔𝑛) и Σimp

𝛼 (i𝜔𝑛) - это собственно-энергетические части, обусловленные спин­
флуктуационным взаимодействием с константами связи 𝜆𝛼𝛽 и рассеянием на
примесях, соответственно. В самосогласованном приближении 𝑇 -матрицы [29]

имеем матричное уравнение Σ̂imp(i𝜔𝑛) = 𝑛impÛ+ Ûĝ(𝜔𝑛)Σ̂
imp(i𝜔𝑛), где ĝ(𝜔𝑛) =∫

𝑑𝜉Ĝ(k, 𝜔𝑛) - это 𝜉-интегрированная функция Грина, Û - примесный потен­
циал, а 𝑛imp - это концентрация примесей. Удобно ввести фактор перенорми­

ровки 𝑍𝛼𝑛 = 𝜔̃𝛼𝑛/𝜔𝑛, который входит в функцию щели Δ𝛼𝑛 = 𝜑𝛼𝑛/𝑍𝛼𝑛. Для
простоты мы выбираем внутризонные и межзонные части потенциала немаг­
нитных (магнитных) примесей равными 𝑣 и 𝑢 (ℐ и 𝒥 ), соответственно. Для
магнитных некоррелированных примесей потенциал рассеяния немного слож­
нее: Û = V ⊗ 𝑆, где 𝑆 = diag

[︀
𝜎 · S,−(𝜎 · S)𝑇

]︀
, S = (𝑆𝑥, 𝑆𝑦, 𝑆𝑧) - вектор спина.

Мы предполагаем, что спины не поляризованы и 𝑠2 = ⟨𝑆2⟩ = 𝑆(𝑆 + 1).
Результат для рассеяния на немагнитных примесях состоит в том, что,

в зависимости от знака ⟨𝜆⟩, получается два типа поведения сверхпроводника
𝑠±-типа: (1) при ⟨𝜆⟩ < 0, 𝑇𝑐 исчезает при конечной величине интенсивности рас­
сеяния на примесях Γ̃crit

𝑎𝑏 ; (2) при ⟨𝜆⟩ > 0, 𝑇𝑐 остаётся конечной при Γ̃𝑎𝑏 → ∞,

см. Рисунок 6. В случае ⟨𝜆⟩ = 0, Γ̃crit
𝑎𝑏 → ∞ с экспоненциально малым 𝑇𝑐. Здесь

⟨𝜆⟩ ≡ [(𝜆𝑎𝑎 + 𝜆𝑎𝑏)𝑁𝑎/𝑁 + (𝜆𝑏𝑎 + 𝜆𝑏𝑏)𝑁𝑏/𝑁 ], где 𝑁 = 𝑁𝑎+𝑁𝑏 - плотность состоя­
ний в нормальной фазе. Поведение систем типа (1) согласуется с качественными
аргументами о том, что сверхпроводимость 𝑠±-типа разрушается немагнитными
межзонными примесями из-за “перемешивания” параметров порядка с разными
знаками [30], неожиданным является поведения типа (2). Объяснение состоит в
том, что в таких системах 𝑇𝑐 остаётся конечной из-за перехода 𝑠± → 𝑠++, пока­
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занного на Рисунке 6. При этом, изначально отрицательный параметр порядка
Δ𝑏𝑛, соответствующий меньшей щели, увеличивается и в какой-то момент про­
ходит чрез ноль и становится положительным. После этого, поскольку знаки
параметров порядка в двух зонах одинаковы, мы имеем состояние 𝑠++-типа, а
оно уже не разрушается примесями в силу теоремы Андерсона.

При наличии магнитных примесей система может демонстрировать конеч­
ное значение критической температуры 𝑇𝑐 с 𝑠±-типом параметра порядка при
наличии исключительно межзонного потенциала рассеяния ℐ = 0. Это частич­
но подтверждает качественные аргументы о том, что 𝑠±-состояние с магнитны­
ми примесями ведёт себя как 𝑠++-состояние с немагнитным беспорядком [30, 31]
и согласуется с теоретическими расчётами в борновском пределе [32]. При конеч­
ном ℐ внутризонное рассеяние на магнитных примесях приводит к усреднению
щелей вплоть до нуля, следовательно, подавляется 𝑇𝑐. В общем случае многозон­
ное 𝑠++-состояние должно всегда разрушаться парамагнитным беспорядком, по­
скольку магнитное рассеяние между зонами с параметрами порядка одинаково­
го знака эквивалентно рассеянию с разрушением сверхпроводящих пар в одной
(квази)изотропной зоне. Тем более удивительно, что мы обнаружили режим, в
котором 𝑇𝑐 выходит на насыщение при увеличении магнитного беспорядка, как
раз после изначального падения. Выход 𝑇𝑐 на насыщение имеет место только
для исключительно межзонного рассеяния, а присутствие внутризонного маг­
нитного рассеяния в конце концов подавляет 𝑇𝑐 до нуля. Но, в зависимости от
“силы” рассеяния 𝜎 = 𝜋2𝒥 2𝑠2𝑁𝑎𝑁𝑏

1+𝜋2𝒥 2𝑠2𝑁𝑎𝑁𝑏
(равно нулю в борновском пределе и едини­

це в унитарном), уменьшение 𝑇𝑐 может быть достаточно слабым по сравнению
с теорией Абрикосова-Горькова. Чтобы понять причину выхода 𝑇𝑐 на насыще­
ние мы проанализировали зависимость параметров порядка от интенсивности
рассеяния Γ𝑎. Для 𝑠++-состояния, после определённого значения интенсивно­
сти рассеяния, меньший параметр порядка Δ𝑏 становится отрицательным. Это
ни что иное, как переход 𝑠++ → 𝑠±. Как только система становится эффек­
тивно 𝑠±, влияние рассеяния на магнитных примесях исчезает из уравнения на
𝑇𝑐 подобно теореме Андерсона, и 𝑇𝑐 становится постоянной. Перед выходом на
насыщение имеет место изначальное падение, подобное получаемому из теории
Абрикосова-Горькова.

Одним из важных свойств переходов 𝑠± → 𝑠++ и 𝑠++ → 𝑠± является бес­
щелевая сверхпроводимость, возникающая, когда одна из щелей становится рав­
ной нулю. Такое бесщелевое состояние должно проявляться в термодинамике
системы, например, в оптических и туннельных экспериментах, и в температур­
ной зависимости лондоновской глубины проникновения. Так, глубина проник­
новения в чистом пределе демонстрирует активационное поведение, определяе­
мое меньшей щелью. В случае магнитных примесей, поведение сверхпроводника
𝑠++-типа становится пропорционально 𝑇 2 в бесщелевом режиме, что приводит
к существенному провалу в зависимости глубины проникновения вблизи кри­
тической Γ𝑎, при которой одна из щелей обращается в нуль, а затем переходит
к новому активационному типу поведения в 𝑠±-состоянии после перехода.
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Общий вывод состоит в том, что если в системе в чистом пределе есть два
взаимодействия - доминирующее (1) и не доминирующее (2), и взаимодействие
(2) может привести к сверхпроводящему состоянию, устойчивому по отноше­
нию к разрушению на беспорядке, то система перейдёт в это состояние, ко­
гда беспорядок разрушит состояние, обусловленное взаимодействием (1). Так,
𝑠±-состояние возникает за счёт межзонного взаимодействия, а 𝑠++ - за счёт
внутризонного. И если изначально было 𝑠±-состояние и не было внутризон­
ной компоненты, то межзонные немагнитные примеси полностью разрушат его
и подавят 𝑇𝑐. Если же есть 𝑠±-состояние с (небольшой) внутризонной компо­
нентой взаимодействия, то такие же примеси подавят 𝑠±-состояние, но из-за
остаточного внутризонного взаимодействия стабилизируется 𝑠++-состояние, ко­
торое уже не подвержено разрушению немагнитными примесями. Это и будет
переход 𝑠± → 𝑠++. В случае магнитных примесей ситуация обратная. Если изна­
чально было 𝑠++-состояние без межзонной компоненты взаимодействия, то меж­
зонные магнитные примеси подавят его. Но при наличии хотя бы небольшого
межзонного взаимодействия из него возникнет 𝑠±-состояние после подавления
𝑠++-состояния магнитным беспорядком. Так и возникнет переход 𝑠++ → 𝑠±.

В десятой главе сформулирована и использована для изучения зави­
симости от допирования симметрии и структуры сверхпроводящей щели эф­
фективная низкоэнергетическая модель спаривания для сверхпроводников на
основе железа с 𝑠- и 𝑑-типами параметра порядка. Исходно точкой является
куперовская вершина в многоорбитальной системе, которая в подходе спин­
флуктуационной теории на основе RPA (RPA-type Spin-Fluctuation approach,
RPA-SF) [6, 9] с одноузельными кулоновскими взаимодействиями (5) равна:

Γ𝑙1𝑙2𝑙3𝑙4
↑↓ (k,k′, 𝜔) =

[︁
3
2𝑈𝑠𝜒̂𝑠(k− k′, 𝜔)𝑈𝑠 − 1

2𝑈𝑐𝜒̂𝑐(k− k′, 𝜔)𝑈𝑐 +
1
2𝑈𝑠 +

1
2𝑈𝑐

]︁
𝑙1𝑙2𝑙3𝑙4

,

где 𝜒̂𝑠,𝑐 =
[︁
1̂∓ 𝜒̂0𝑈̂𝑠,𝑐

]︁−1

𝜒̂0 - спиновая (𝑠) и зарядовая (𝑐) восприимчивости,

𝑈̂𝑠,𝑐 - матрицы взаимодействия в спиновом и зарядовом каналах, 𝑙1 − 𝑙4 - орби­
тальные индексы.

Необходимость строить теорию в орбитальном представлении вызвана тем,
что именно в нём взаимодействие Хаббардовского типа, содержащееся в (5),
остаётся локальным. Переход от орбитального базиса (𝑙) к зонному (𝜇) осу­
ществляется с помощью матричных элементов 𝜙𝜇

k𝑙: |𝜎𝑙k⟩ =
∑︀
𝜇
𝜙𝜇
k𝑙 |𝜎𝜇k⟩. Тогда

Γ̃𝜇𝜈(k,k
′, 𝜔) =

∑︀
𝑙1,𝑙2,𝑙3,𝑙4

𝜙𝜇*
k𝑙2
𝜙𝜇*
−k𝑙3

Γ𝑙1𝑙2𝑙3𝑙4
↑↓ (k,k′, 𝜔)𝜙𝜈

k′𝑙1
𝜙𝜈
−k′𝑙4

. Аналогично тому, как

для электрон-фононного взаимодействия константа связи определяется инте­
гралом по частотам от функции Элиашберга 𝛼2𝐹 (𝜔), здесь, используя соотно­
шения Крамерса-Кронига получаем

∞∫
0

𝑑𝜔
ImΓ̃𝜇𝜈(k,k

′, 𝜔)

𝜔
= ReΓ̃𝜇𝜈(k,k

′, 𝜔 = 0) ≡ Γ𝜇𝜈(k,k
′). (8)
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Таким образом, задача вычисления эффективного спаривающего взаимодей­
ствия сводится к нахождению реальной части Γ̃𝜇𝜈 на нулевой частоте, что су­
щественно облегчает вычисления. Если записать параметр порядка Δk в виде
произведения амплитуды Δ0 на угловую часть 𝑔k, то можно определить без­
размерный параметр связи 𝜆 как результат решения задачи на собственные
значения (𝜆) и собственные вектора (𝑔k) [6]:

𝜆𝑔k = −
∑︁
𝜈

∮
𝜈

𝑑k′
||

2𝜋

1

2𝜋𝑣𝐹k′
Γ𝜇𝜈(k,k

′)𝑔k′, (9)

где 𝑣𝐹k - скорость Ферми, контурный интеграл берётся по k
′
||, принадлежащему

𝜈-той Ферми-поверхности, а 𝜇 однозначно определяется тем, на какой Ферми­
поверхности лежит импульс k. Положительные 𝜆 соответствуют притяжению,
наибольшей из них будет соответствовать максимальное 𝑇𝑐, т.е. наиболее выгод­
ная симметрия спаривания и щели, определяемая 𝑔k. Выстроив 𝜆 по убыванию,
можно увидеть, какие симметрии и структуры щелей будут наиболее выгодны
и какие будут конкурировать.

Основное предположение приближения низших угловых гармоник (Lowest
Angular Harmonics Approximation, LAHA) состоит в том, что куперовская вер­
шина Γ(k,k′) факторизуется по импульсам k и k′ и может быть представлена
как Γ𝜂(k,k′) =

∑︀
𝑚,𝑛

𝐶𝜂
𝑚𝑛Ψ

𝜂
𝑚(k)Ψ

𝜂
𝑛(k

′), где индекс 𝜂 соответствует группе сим­

метрии параметра порядка, 𝐶𝜂
𝑚𝑛 - коэффициенты, а функции Ψ и есть разло­

жение по угловым гармоникам. В зависимости от 𝜂, разложения имеют раз­
личную функциональную форму. Так, например для 𝐴1𝑔 и 𝐵1𝑔 представлений

Ψ
𝐴1𝑔
𝑚 (k) = 𝑎𝑚+ 𝑏𝑚 cos 4𝜑k+ 𝑐𝑚 cos 8𝜑k+ . . . и Ψ

𝐵1𝑔
𝑚 (k) = 𝑎*𝑚 cos 2𝜑k+ 𝑏*𝑚 cos 6𝜑k+

𝑐*𝑚 cos 10𝜑k+ . . .. После этого задачу можно свести к нахождению функции Γ𝜂
𝑎𝑏,

где 𝑎 и 𝑏 соответствуют номерам Ферми-поверхностей. Так, на Рисунке 3, это
дырочные 𝛼1,2 и электронные 𝛽1,2 Ферми-карманы. Коэффициенты 𝐶𝜂

𝑚𝑛 и все
𝑎, 𝑏 и т.д., входящие в разложение Ψ, можно получить из сравнения с расчётом
полной Γ(k,k′) в подходе RPA-SF [6, 9]. Сравнение результатов для параметра
порядка показало, что подход LAHA очень хорошо воспроизводит результаты
RPA-SF.

Одним из преимуществ LAHA является возможность варьировать эффек­
тивные параметры взаимодействия 𝑈𝑖𝑗 и 𝑈̃𝑖𝑗, таким образом определяя насколь­
ко стабильно какое-либо конкретное решение для щели. В такой фермиологи­
ческой картине можно понять, какое именно взаимодействие приводит к спа­
риванию. На Рисунке 7 схематически показаны фазовая диаграмма и Ферми­
поверхности для различных уровней допирования. В зависимости от топологии
и взаимного объёма дырочных и электронных карманов может возникнуть кон­
куренция 𝑠±- и 𝑑-типов щелей. Однако, при наличии и электронных и дырочных
карманов выигрывает всегда 𝑠±-состояние. Доминирующее взаимодействие 𝑈𝑖𝑗

и 𝑈̃𝑖𝑗, которое было получено из анализа LAHA, показано стрелками, связы­
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Рис. 7. Схематическая фазовая диаграмма соединений железа и качественная картина сим­
метрий параметра порядка, следующая из спин-флуктуационной теории спаривания и при­
ближения LAHA. Подписи (𝑠±, 𝑑) обозначают доминирующую и сабдоминирующую симмет­
рию спаривания. Стрелками (↔) показано доминирующее взаимодействие.

вающими частицы на Ферми-поверхностях. Так, главное взаимодействие при
слабом допировании - это взаимодействие между электронными и дырочными
карманами, 𝑈𝛼𝑖𝛽, и доминирует 𝑠± состояние. При электронном допировании
большой величиной обладает отталкивание внутри электронного кармана 𝑈𝛽𝛽,
и системе выгодно сформировать знакопеременную щель на электронных кар­
манах чтобы уменьшить этот вклад. Тогда возникает 𝑠± состояние с линиями
нулей на электронной Ферми-поверхности. При экстремальном электронном до­
пировании, соответствующем K𝑥Fe2−𝑦Se2, когда дырочные карманы пропадают,
система формирует 𝑑-тип сверхпроводимости из-за сильного взаимодействия
между электронными Ферми-карманами. При дырочном допировании, наобо­
рот, из-за возникновения нового дырочного кармана 𝛾 вблизи точки (𝜋, 𝜋) ста­
билизируется 𝑠±-состояние без нулей на Ферми-поверхности. В эту картину вно­
сит вклад орбитальный характер зон. Так как карман 𝛾 сформирован в большей
степени 𝑑𝑥𝑦 орбиталью, как и малые области на электронных карманах (см. Ри­
сунок 3), то новый канал рассеяния на него с электронных карманов приводит к
изотропизации щели на электронных карманах. При дальнейшем допировании
дырками, когда электронные карманы исчезают, как в KFe2As2, сильное вза­
имодействие внутри дырочного кармана 𝛼2 заставляет систему сформировать
знакопеременную щель с линиями нулей на этом кармане. Симметрия щели по
прежнему относится к представлению 𝐴1𝑔 и представляет собой 𝑠±-состояние с
добавленными высшими угловыми гармониками.
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В Заключении суммируется вышеизложенный материал и приводятся
основные выводы.

Основные результаты и выводы.

1. Для недопированных ВТСП купратов p-типа (La2CuO4) и n-типа
(Nd2CuO4 и Sm2CuO4) с помощью метода LDA+GTB определены параметры
низкоэнергетических эффективных моделей, имеющих вид 𝑡− 𝑡′ − 𝑡′′ − 𝐽 моде­
ли с трёхцентровыми слагаемыми. Показано, что в купратах p-типа переход от
слабодопированного моттовского диэлектрика к Ферми-жидкостному режиму
с большой Ферми-поверхностью проходит через два перехода Лифшица. Обна­
ружено, что для Sm2−𝑥Ce𝑥CuO4 поверхность Ферми в области оптимального
допирования характерна для допированного двумерного антиферромагнитного
моттовского диэлектрика.

2. Получена эффективная многозонная модель кобальтитов Na𝑥CoO2 ·
𝑦H2O, в которой исследована эволюция магнитного отклика с допированием.
В приближении Гутцвиллера рассмотрено влияние сильных электронных кор­
реляций. Показано, что фазовую диаграмму исследуемых кобальтитов можно
качественно объяснить в модели коллективизированных электронов с учётом
изменения топологии Ферми-поверхности с допированием.

3. Исследовано влияние симметрии сверхпроводящей щели и электронной
структуры на динамическую спиновую восприимчивость в слоистом кобальтите
Na𝑥CoO2 · 𝑦H2O в трёх различных моделях: однозонная 𝑎1𝑔-модель с переско­
ком между ближайшими соседями, реалистичная трёхзонная 𝑡2𝑔-модель как c
𝑒′𝑔 карманами на поверхности Ферми, так и без них. Показано, что домини­
рующий вклад в магнитный отклик в нормальном состоянии создаётся анти­
ферромагнитными спиновыми флуктуациями с большим волновым вектором,
причём наличие или отсутствие 𝑒′𝑔-карманов не играет значительной роли. Ни­
же 𝑇𝑐 наши результаты для 𝑑𝑥2−𝑦2- или 𝑑𝑥𝑦-типов симметрий параметра порядка
согласуются с экспериментальными данными.

4. Предсказано возникновение спинового резонанса в неупругом нейтрон­
ном рассеянии при наличии 𝑠±-симметрии параметра порядка в сверхпровод­
никах на основе железа. Для этого была сформулирована четырёхзонная мо­
дель и вычислен спиновый отклик в состояниях с 𝑠±-, 𝑠++- и 𝑑-симметриями
сверхпроводящего параметра порядка. Показано, что резонансный пик ограни­
чен антиферромагнитным вектором и быстро исчезает при удалении от него.
Результаты неупругого рассеяния нейтронов в FeTe0.6Se0.4 качественно согласу­
ются с рассчитанным спиновым резонансом, возникающем на несоизмеримом
волновом векторе.

5. В рамках теории магнетизма коллективизированных электронов магнит­
ные свойства LaFeAsO моделируются состоянием волны спиновой плотности.
Одноузельные кулоновские параметры многозонной модели Хаббарда подобра­
ны так, чтобы получить экспериментально наблюдаемую температуру Нееля.
Вычислена температурная зависимость параметра порядка состояния волны
спиновой плотности Δ𝑆𝐷𝑊 . Из величины спиновой щели при нулевой темпера­
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туре, Δ𝑆𝐷𝑊 (𝑇 = 0) = 31 мэВ, вычислен магнитный момент 𝜇 = 0.33𝜇𝐵, при­
ходящийся на атом Fe, что очень близко к наблюдаемому значению 0.25(5)𝜇𝐵.
Показано, что температура Нееля быстро уменьшается при допировании в пник­
тидах LaFeAsO1−𝑥F𝑥, и уже при 𝑥 = 0.04 исчезающе мала. Такое поведение, а
также малая величина магнитного момента, являются следствием коллективи­
зированной природы магнетизма в пниктидах. При этом мнимая часть спиновой
восприимчивости на антиферромагнитном волновом векторе, обратно пропор­
циональная времени спин-решёточной релаксации 𝑇1𝑇 в ЯМР, имеет Кюри-Вей­
совский характер вплоть до 𝑥 ≈ 0.11, после которой показывает паулиевскую
зависимость от температуры.

6. В двухзонной модели пниктидов, состоящей из зоны электронов и ды­
рок, разнесённых на волновой вектор Q = (𝜋, 𝜋), объяснена экспериментально
наблюдаемая температурная зависимость однородной спиновой восприимчиво­
сти. Причина линейного возрастания 𝜒(𝑇 ) с температурой в пниктидах та же,
что и в двумерной Ферми-жидкости, а именно, наличие неаналитических по­
правок. Показано, что наклон линейной температурной зависимости определя­
ется квадратом амплитуды рассеяния в канале волны спиновой плотности с
вектором нестинга Q. Эта амплитуда велика, что, вместе с малым значением
энергии Ферми 𝜀𝐹 , усиливает температурную зависимость 𝜒(𝑇 ). Выбирая ам­
плитуду рассеяния так, чтобы воспроизвести наблюдаемую температуру Нееля
при нулевом допировании, мы получили наклон 𝜒(𝑇 ), который количественно
согласуется с наблюдаемыми данными. Этот результат является подтвержде­
нием неаналитического поведения в двумерной Ферми-жидкости, а также аргу­
ментом в пользу модели коллективизированных электронов в пниктидах.

7. Рассмотрено неупругое динамическое рассеяние квазичастиц на спино­
вых и зарядовых флуктуациях в пятиорбитальной модели с локальным куло­
новским взаимодействием для соединений железа. Массовый оператор получен
с помощью диаграмм второго порядка, где поляризационный оператор вычис­
лялся в приближении случайных фаз. Показано, что есть два фактора, дающие
сильную анизотропию рассеяния. Самый важный состоит в том, что на одноча­
стичное рассеяние сильно влияет орбитальный тип (𝑑𝑥𝑧, 𝑑𝑦𝑧, 𝑑𝑥𝑦) начального и
конечного состояний, что и приводит к существенной импульсной зависимости
эффективного взаимодействия. Второй фактор - это k-зависимость поляризаци­
онного оператора. Комбинация этих двух факторов приводит к сильной анизо­
тропии рассеяния на электронных Ферми-поверхностях и возникновение долго­
живущих состояний квазичастиц. Хотя в среднем время жизни электронов того
же порядка, что и время жизни дырок, из-за анизотропии эффективных масс
транспортные свойства определяются малыми участками электронных карма­
нов с большими величинами Ферми-скоростей и времён жизни. Такая комбина­
ция приводит к различию между транспортными свойствами электронов и ды­
рок, что качественно объясняет наблюдаемые зависимости постоянной Холла и
проводимости от допирования в пниктидах Ba(Fe2−𝑥Co𝑥)2As2 и Ba1−𝑥K2Fe2As2.

8. В двухзонной модели пниктидов исследовано влияние рассеяние на
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немагнитных и магнитных примесях на сверхпроводящее состояние. Показа­
но, что при конечном значении параметра рассеяния на немагнитных примесях
происходит переход из 𝑠±-состояния в 𝑠++, то есть одна из двух щелей меняет
знак, проходя через ноль. Переход возникает при положительном знаке усред­
нённой по зонам константы сверхпроводящего взаимодействия. При этом 𝑇𝑐

остаётся конечной и практически не зависящей от параметра рассеяния на при­
месях, пропорционального концентрации примесей и величине рассеивающего
потенциала. Для рассеяния на магнитных примесях при наличие только меж­
зонного рассеяния 𝑇𝑐 не подавляется полностью, а выходит на насыщение при
больших значениях параметра рассеяния. Выяснено, что при этом параметр
порядка 𝑠±-типа не изменяется, а 𝑠++-состояние переходит в 𝑠±-состояние.

9. На основе спин-флуктуационной теории сверхпроводящего спаривания
в приближении главных угловых гармоник описана сверхпроводящая фазо­
вая диаграмма соединений железа и выяснено, какое именно взаимодействие
на Ферми-поверхности доминирует при различных уровнях допирования. По­
казано, что при сильном допировании электронами, когда дырочные карма­
ны пропадают, что соответствует соединению K𝑥Fe2−𝑦Se2, система формирует
𝑑-тип сверхпроводимости из-за сильного взаимодействия между электронными
Ферми-карманами. С другой стороны, сверхпроводимость в KFe2As2, в котором
есть только дырочные карманы, может быть 𝐴1𝑔-симметрии с нулями щели, не
обусловленными симметрией параметра порядка. Такое 𝑠±-состояние согласует­
ся с термодинамическими, транспортными и лазерными ARPES измерениями
на KFe2As2.
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