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Provedeno rozrahunok temperaturnih zale�noste� koef�
�
nta termo-e.r.s., magnetnoÝ

spri�n�tlivosti, elektronnoÝ teplo
mnosti � elektroprov�dnosti visokotemperaturnogo

nadprov�dnika YBa

2

Cu

3

O

7

na osnov� gustini stan�v g(E), obqislenoÝ v zonn�� teor�Ý, a tako�

dewo modif�kovananoÝ v d�l�n
� E

F

. Otrimano dobre uzgod�enn� z rezul~tatami eksperi-

mental~nih dosl�d�en~ pri T > T

C

.
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Naveden� v l�teratur� rezul~tati rozrahunk�v kri-

vih zale�nosti gustini stan�v v�d ener��Ý g(E) dl�

visokotemperaturnih nadprov�dnik�v (VTNP) mo-

�ut~ v�dr�zn�tis� v d�l�n
� ener��Ý Ferm� E

F

veliqi-

no� � ener�etiqnim polo�enn�m na�vnogo tam p�ka.

Tomu va�livo� 
 k�l~k�sna o
�nka toqnosti 
ih roz-

rahunk�v. Rozv'�zann� problemi pov'�zano, z odnogo

boku, z povn�xim � detal~n�xim por�vn�nn�m rezul~-

tat�v zonnoÝ teor�Ý z v�dpov�dnimi eksperimentami, a z

drugogo| z urahuvann�m vplivu korel�
��nih efek-

t�v.

V�domo, wo harakter elektroperenosu viznaqa
-

t~s� vlastivost�mi nos�Ýv u de�komu temperatur-

nomu �nterval� b�l� E

F

. �kwo v sistem� v pri-

ferm�
vs~k�� d�l�n
� ener�etiqnogo spektra vinika


tonka struktura gustini stan�v, to 
e osoblivo vi-

�vl�
t~s� na takih niz~koener�etiqnih harakteris-

tikah, �k termo-e.r.s., paul�vs~ka magnetna spri�-

n�tliv�st~, elektronna teplo
mn�st~, elektroprov�d-

n�st~. Virazi dl� �(T ), �

p

(T), C

e

(T ), �(T ) mo�na za-

pisati u vigl�d�:
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de e | zar�d elektrona, k

B

| post��na Bol~
mana,

�

B

| magneton Bora, f(E � E

F

) | funk
�� rozpo-

d�lu Ferm�, �

E

| prov�dn�st~ pri T ! 0, qutliva do

tonkoÝ strukturi gustini stan�v b�l� E

F

.

U l�teratur� �snu
 bagato sprob ustanoviti vza
mo-

zv'�zok m�� eksperimental~nimi danimi z normal~-

nih vlastivoste� (�(T ); �(T ); C

e

(T )) VTNP � mode-

l~nimi qi rozrahunkovimi gustinami stan�v g(E) v

d�l�n
� E

F

[1{3℄. Zg�dno z zonnimi rozrahunkami, r�-

ven~ Ferm� oksid�v La{Ba{Cu{O, Y{Ba{Cu{O, Hg{

Ba{Cu{O ta �nxih znahodit~s� poblizu vuz~kogo

p�ka gustini stan�v, utvorenih perekritt�m p- � d-

zon. U pra
� [1℄ v ramkah takoÝ zonnoÝ shemi po-

kazano �k�sno �nterpreta
�� temperaturnih zale�-

noste� termo-e.r.s. �, pitomogo oporu �, magnetnoÝ

spri�n�tlivosti � keram�k La{Ba{Cu{O, La{Sr{Cu{

O, Y{Ba{Cu{O. Pri var��
�Ý xirini p�ka � �ogo po-

lo�enn� wodo r�vn� Ferm� avtoram vda
t~s� po�s-

niti r�znoman�tni� harakter 
ih zale�noste� � de-

�k� eksperimental~n� osoblivost� na du�e nebaga-

toqisel~nih �, mo�livo, neodnofaznih zrazkah. U

[2℄ poved�nku k�netiqnih koef�
�
nt�v �nterpretu�t~

u sprowen�� model�, koli zale�nost� g(E) aproksi-

mu�t~s� pr�mokutnikami r�znoÝ xirini � zapisu�-

t~s� anal�tiqn� virazi dl� �(T ) � �(T ). Odnak pri


~omu ne vikoristovu�t~ konkretnih zonnih gus-

tin stan�v dl� oksid�v. U [3℄ navedeno rozrahunok

termo-e.r.s., magnetnoÝ spri�n�tlivosti � elektron-

noÝ teplo
mnosti nadprov�dnika YBa

2

Cu

3

O

7

u nor-

mal~nomu stan� z urahuvan�m zonnih gustin stan�v.

Vikoristan� dan� z g(E) ne dali zmogi otrimati od-

noqasne uzgod�enn� zale�noste� �(T ), �(T ) i C

e

(T )

z eksperimental~no spostere�uvanimi. Mo�na zro-

biti visnovok pro mo�livu neadekvatn�st~ krivih

g(E) abo dosit~ veliki� vpliv �nxih mehan�zm�v na
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elektronn� vlastivost�.

U kontekst� rozv'�zann� zgadanih viwe problem

buv provedeni� rozrahunok termo-e.r.s., magnetnoÝ

spri�n�tlivosti, elektronnoÝ teplo
mnosti � elek-

troprov�dnosti VTNP YBa

2

Cu

3

O

7

pri T > T

C

z vi-

koristann�m zonnih gustin stan�v, �k� mi otrimali

za metodom LMTO, wo v d�l�n
� E

F

dobre uzgod�u-

�t~s� z rezul~tatami, navedenimi v [4℄ (ris. 1).

Ris. 1. Gustina stan�v VTNP YBa

2

Cu

3

O

7

v d�l�n
� E

F

za danimi [4℄.

Eksperimental~n� temperaturn� zale�nost� koef�-


�
nta termo-e.r.s. YBa

2

Cu

3

O

7�Æ

ma�t~ anomal~ni�,

v�dm�nni� v�d l�n��nogo, harakter: pri zb�l~xenn� Æ

veliqina � zrosta
 � na zale�nost� �(T ) z'�vl�
t~s�

harakterni� maksimum, �ki� zsuva
t~s� v d�l�nku

ni�qih temperatur. Pri Æ ! 0 koef�
�
nt termo-

e.r.s. slabo zm�n�
t~s� z temperaturo� [5℄. Analo-

g�qn� anomal�Ý vlastiv� bagat~om metalam na osnov�

3d- 4f- pereh�dnih element�v [6,7℄, a tako� nadpro-

v�dnikam z� strukturo� A15 [8℄.

Obqislenn� �(T ) provodili za formulo� (1) dl�

dvoh vipadk�v: �

E

� g

�1

(E) (model~ Motta | do-

statn~o slabke rozs��vann�, pov'�zane, v osnovnomu,

z perehodami z p- v d- stani) � �

E

� g

2

(E) (zagal~n�-

xi� vipadok sil~nogo rozs��vann�). Pri 
~omu mo-

notonni� r�st koef�
�
nta termo-e.r.s., v�d'
mnogo v

perxomu vipadku � dodatnogo v drugomu, ne kore-

l�
 z eksperimental~nimi danimi. Urahuvann� ne-

toqnosti viznaqenn� v zonn�� teor�Ý polo�enn� r�vn�

Ferm� �ogo zm�wenn�m do verxini p�ka g(E) v �nter-

val� �E � 0:04 eV tako� ne privodit~ do uzgod�e-

nosti z eksperimentom.Xvidke zrostann� absol�t-

nih znaqen~ �(T ) zber�ga
t~s� do visokih temperatur

(ris. 2).

Mo�livim po�snenn�m anomal�� �(T ) mo�e buti

zm�na mehan�zmu rozs��vann� z temperaturo�. Bli-

z~ku do eksperimental~noÝ zale�n�st~ koef�
�
nta

termo-e.r.s. mo�na otrimati, pri�n�vxi, wo v d�-

l�n
� visokih temperatur osnovni� vnesok v � zv'�-

zani� z rozs��vann�m, pri �komu �

E

� g

�1

(E), a z

perehodom do niz~kih temperatur| �

E

� g

2

(E). Od-

nak paramagnetna spri�n�tliv�st~ �

p

(T ), obqislena

z vikoristann�m (2) pri T > T

C

, hoq � ma
 slabku

temperaturnu zale�n�st~, �k � na eksperiment� [9℄, za

znaqenn�mi zani�ena (ris. 3a,1).

Ris. 2. Temperaturn� zale�nost� koef�
�
nta ter-

mo-e.r.s. YBa
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3
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7

, rozrahovan� dl� �

E

� g

2

(E) pri

zm�n� polo�enn� E

F

v napr�mku do verxini p�ka: �E

F

=

0 (kriva 1), 0.02 (kriva 2), 0.03 (kriva 3), 0.04 eV (kriva

4) ta pri de�komu �ogo p�dsilenn� (na 40%, �E

F

=0.02)

(kriva 5), N | eksperiment. Xtrihom ni�qe T




zobra-

�en� rezul~tati rozrahunku pri v�dsutnost� nadprov�d-

nosti.

U pra
� [9℄ dl� zrazka na�bli�qogo do steh�o-

metriqnogo skladu pri o
�n
� elektronnoÝ sklado-

voÝ teplo
mnosti S

e

za veliqino� stribka �C(T =

T

C

) bulo otrimano znaqenn� koef�
�
nta elektron-

noÝ teplo
mnosti 


�

=

33 mD�/(mol~� K

2

). Rozrahu-

nok C

e

za formulo� (3) da
 ni�q� znaqenn� � dl� 


(ris. 3b,1).

Por�vn�nn� eksperimental~nih danih dl� �

p

(T ),


 z rozrahunkovimi p�dkazu
 dumku, wo zonn� gus-

tini stan�v g(E) bil� E

F

(ris. 1) dewo zani�en�.

Pri de�komu p�dsilenn� p�ka g(E) (na 40%) u vuz~k��

priferm�
vs~k�� d�l�n
� �E < 0:1eB obqislen� �(T ),

�

p

(T ), 
 dl� YBa

2

Cu

3

O

7

v normal~nomu stan� dobre

uzgod�u�t~s� z danimi, otrimanimi eksperimen-

tal~no (ris. 2, ris. 3.). Take p�dsilenn� mo�e buti

viklikane korel�
��nimi efektami, �kih ne vra-

hovu
 zonna teor�� v odnoelektronnomu nabli�enn�.

Pri 
~omu dl� �

E

sl�d vikoristovuvati zagal~n�xu

zale�n�st~ na osnov� formuli Kubo{�r�nvuda �

E

�

g

2

(E) (dl� mater��l�v z niz~ko� prov�dn�st�).
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Ris. 3. Magnetna spri�n�tliv�st~ (a) � koef�
�
nt elektronnoÝ teplo
mnosti (b) YBa

2

Cu

3

O

7

, rozrahovan� za danimi

dl� zonnoÝ gustini stan�v g(E) (kriva 1) ta dewo p�dsilenogo p�ka v d�l�n
� E

F

(na 40%) (kriva 2), N | eksperiment.

Elektroprov�dn�st~ rozrahovana z vikoristann�m

(4) u tak�� model� l�n��no spada
 pri T > T

C

, wo ko-

rel�
 z eksperimental~nimi zale�nost�mi. Nev�d-

pov�dn�st~ qisel~nih znaqen~ mo�e buti pov'�zana z�

sutt
vim vneskom tut, na v�dm�nu v�d termo-e.r.s., �

�nxih mehan�zm�v rozs��vann�.

Ot�e, vikoristann� eksperimental~nih danih z

temperaturnih zale�noste� dl� �, �, 
 da
 zmogu

vstanovl�vati adekvatn�st~ krivih g(E) � mo�livu

Ýh korek
�� v de�komu �nterval� ener��� poblizu E

F

.
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SUPERCONDUCTOR
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iv
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The 
al
ulation of temperature dependen
e of thermopower, magneti
 sus
eptibility, ele
tron heat 
apa
ity and

ele
tro
ondu
tivity of a high{temperature YBa

2

Cu

3

O

7

super
ondu
tor has been 
ondu
ted using states density

g(E) in 
omplian
e with the band theory and somewhat modifed near E

F

. We have re
eived a good agreement

between the 
al
ulated and experimental data at the temperatures T > T

C

.
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