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摘 要

从 S iP n or 与声子相互作用考虑
,

讨论 L a Z _ x M x C u O `
中C u O : 平面上 A F S 涨落诱导的

P e i e lr s失稳性
,

求出 S p i n 。 r声子系统的自由能
,

计算L a ZC u O ;

结构相变温度与掺杂的关系
,

得到了随着系统温度下降
,

系统可能经历二次结构相变的结论
,

为实验结果提供了一个可能

的解释
.

关键词 S iP n or 一声子藕合
,

自旋 P e ie lr s相变

目前有关 H T
。

材料 L a : 一 x
M

x C o 0 4
结构相变的报导巳有不少

.

实验上发现 L
a : C o

o

在高温5 33 K时发生 T e t r a 相 ` O : 七h。相的结构相变 ( ’ 〕 ,

并且相变温度 T r ,
。

随着二阶元

素 S
r

掺杂的增加而降低
〔 2’ .

在低温区又发现 L a : 一 x B a二 C u
O

`

发生 T
e t r a 相` O r t h。 相

的结构相变
〔 ” 〕 。

iB
r g e n e a u的 X 射线及中子散射实验进一步观察到 T一 0 相变过程中有

软声子行为的出现 “ 〕 .

这些有意义的实验结果引起理论上的争论
.

尽管 F u k u y a m a 〔 “ 〕
认为 T` O 相变并不

是直接与费米面上的失稳有关
,

但是仍然有不少作者
( “ ’ 7 〕

认为二维 C u o :
平面的费米面

有很强的
n e s乞i n g并预测 P e i e r l s失稳可能会出现 C D W或者 S D W

。

目前
,

Z D H u b b ar d模型被广泛应用于解释 H T
c
S C材料的物理性质

.

Z o u 和 A n d
-

e r s o n
提出的大 U H

u
bb

a r d模型的 S p i n o r 一
il

o
l
o n
描述

〔 ” 〕
是基于 C u

O
:

平面的自旋关联

很强
,

并将它 看成 是一个二维量子 自旋系统—
S iP n

or 中性费米液体
。

我们研究了大

U H
u b b

a r d 模型的磁性质
〔 。〕 ,

所得的结果使我们确信 Z o u 一
A

n
d e r s o n

的 S p i n o r一 h
o
l
o n

有效哈密顿 量是 研究H T
c
S C的一个有用的哈密顿量

.

本文在我们前面工作的基础上
〔 `。 〕
从 S iP n

or 与声子相互作用的角度探讨有关 L a : 一、

rS
二 C u

O
`

结构相变的原因
,

求出系统自由能
,

得到相变温度与掺杂的关系
.

1 L a卜
x

M
二

c u o 4 结构相变机制

从 Z o u 一A n d e r s o n ( ` ’
的 S p i n o r 一 h o

l
o n
有效哈密顿量出发

,

我们得到它的B lo e h表象

形式为

本文198 9年 6 月 27日收到
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召为 S p i n
or 化学势

,
S为中性费米场

.

S p in o r
数在大 U条件下近似满足如下关系

军 s六
a s `

, a “ N ( 1 一 占 )

,

Z为近邻数
,

N为X Y 平面的格点数

( 2 )
忿s a

R P A计算结果表明 ( 1 )式中H J项会使 S p in or 的有 效能带加宽
“ `。 〕
并且这种能带加

宽效果在小掺杂占~ o ( tz/
`
) 时不能忽略

,

所 以 我 们采用修正后的 带 宽 D 近 似作冰

S p i n o r的能带宽度
.

为了解释L a Z _ x
s r 二 C u

O
`
结构相变

,

假设能带增宽的 S p i n or 与声子之间存在祸合作

用
,

S p i n o r
一声子系统的哈密顿量为

H 二 H
s , + H , h + 万` , ,

( 3 )
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其中
,

q 之 ￡ _ z 刀 N ) 习
,
( 左一 吞

`
) f。 ` ,

f , ` 二 〔 z + e x p刀(
。 。
一 ; 〕一

`

k ,

, 为能带加宽后 S p`“ “ r
的裸能量

,

崎
, “

寸是声子的

产生与消灭算符
,

r 寸为 S p in o r
与声子的祸合常数

, 。 。

}

为波矢为童的声子频率
。

根据 L a Z C u O
`

的能带计算
〔 “ 〕
说明在 C u O :

平面上

准自油电子在 〔1 , 1 ,

的方向上的费米面有很强的 en
s t ign

( 见图 1 ) , 从实际的晶格结构可知 o rt h。 晶格相对

T e t r a
晶格畸变很小

,

O r t h 。晶格基本上保持了 K
:
N : F

的结构以致可以将 O r ht 。相看成准 T e t r a 相
,

因此相变

过程中不大可能存在C D W “ “ ’
.

因此假设在 S iP n o r 的鹰费米面〔1 , 1 , 。〕方向上不二

黑l(
, 1 , 。 )处强的

n e s t in g 导致大的反铁磁涨 落
.

这些
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图 1 掺杂为零的 S p in 。鹰费

( 箭头表示 n e s t i n g 波矢

米面

奋)

F i g
。

1 T h e P r o P o s e d P s e u d o

F e

L a

r m i s u r f a e e i n u n d o P e d
z _ 戈 C u O

t e s t h e n e s t

,

(
i n

t h e a r r o w i n d i e a -

g , a v o v e e t o r Q )
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A F M自旋涨落使声子在〔1
, 1 ,

的方向 上大小 为 12 K司的 波矢Q 上软化
,

这时有大数声

子处于 Q软模上
,

故有 几
_

.

:

( a
右

a 。 > = M

这种凝聚应一种静态的周期晶格畸变
。

用算符的平均值 <
a
占) “ <助 ) = 丫丽代替算符

。
石

, a 。 ,

得到 P o ie r ls 相变后系统帅哈

密顿量
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为序参量

.

对 ( 4 ) 式做正则变换得到新的哈密顿量
`
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.
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`

罗 ( k) 为 P e id r l s相变后 S p in or 的能谱
,

它在未畸变的鹰费米面打开一个能隙
.

2 系统自由能的计算
采用对数态密度近似

。 (下) = ( 22二
“ D ) I n 一4

眼
-

这里力为加宽后的 S iP
n
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.
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上式令 1刁口】~+ 。 ,

即可得L a : 一 x s r 二 C u O
4

从 T e t r a 相` O r t h 。 相的结构相变温度 T T。 。

所满足的式子
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由于考虑了自旋关联对 S iP on
r
能带加宽后正常相化学势升及掺杂 6与温度 T 的关系
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、

( 1 1 )二式进行计算求出了结构

相变温度与掺杂的关系 : 图 2表示我们求出

的结果与 L a : C u O
4

掺 S r
实验数据比较

.

实验

与理论结果定性符合
:
存在高温区的 T e t r a

, O t h o r相变
,

相变温度随掺杂量增加而降

低
.

同时也存在低温区的 T e t r a 一 O ht o r 相

变
,

相变温度随掺杂增加而增加
。
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3 结 论

从以上的推论及理论计算结果初步得出

如下结论
:

①由 S iP
n o r
与声子的相互作用出发能为

L a : C u O
`

结构相变提供一个合理的解释 ;

在近半满填充时
,

反铁磁自旋涨落在鹰费米

的面 苍=

典 ( 1
.

1
.

0 ) 上很大
,

s p : 二 。 r
与声

’
一

’
一 Za 、 一 ’ - 一

`

一
’ 『 一 ` 一

“
“

子祸合促使晶格集体振动的某一模式软化而

在不处打开一个能隙
,

结果出现自旋 eF i er l
s

相变而不是出现 C D W
.
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( 实线为理论曲线
,

中中为 L a Z _ 二 B a 二 c u o `
的

实验点
, △为 L a Z : 二 S r 二 C o O ` 的实验点 )

F 主9
.

2 T h e T O t r a n s i t i o n t e m P e r a t u r e

T T o
P l o t t e d a g a i n s t t h e d o P i n g

f r a e t i o n 己

②掺杂在某种程度消除了鹰费米面上的 en
s t in g ,

即掺杂使系统不 再是完全 半 满填

充
。

这时系统中 S p in or 的化学势随掺杂的增加而减少
` ’ ,

同时 S P in or 态密度也随掺杂的

增加相应降低
.

在常数态密度近似下
,

P e 主二 s1 相变温度的表式是 B C S型

T T 、 。
oc D e x p 〔一 1 / r

o
N ( E

:

)〕

i ) L
.

H u
、

e t a l
, C il e m i e a l P o t e n t i a l a n d S e l f

一 e n e r g了 C o r r e e t i o n o f S p i n o r i n t h e

L a r g e 一 U H u b b a r d M o d e l
,

发待表
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用常数态密度估计
,

N ( E
:
) 二 1/ 2 D

.

这样掺杂增加时
,

能带D增宽
,

要然引 起相 变温

度随掺杂增加而降低
.

实际上我们采用对数态密度以及采用 ( 2 ) 式的约束条件
,

结果

不仅得到高温区有 T e t r a ” O t h o r相变
,

还得出在低温区域 有一个 T e t r a ` O ht or 相变
,

这一结果与最近期的实验结果定性符合
〔 “ 〕

,。

因此
,

我 们 不仅 认为 Z
O u 一 A n d “ r “

or 的

S p i o
r 一 h ol on 有效哈密顿量是研究 L a : 一 x M x C u

O
;

的一个有用的哈密顿量
,

而且 S p i n
or

态密度采用对数形式也可能是正确的
。
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