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Характерная угловая зависимость d-типа внутриплоскостного магнитосопротивления от ориентации
внешнего магнитного поля в (a, b)-плоскости, наблюдаемая в антиферромагнитном тетрагональном
YBa2Cu3O6+x (x ∼ 0.3), рассматривается как результат эффективного переноса дырки через низколежащий
чисто кислородный дублет O2peu, который не гибридизуется с основным b1g(dx2−y2) состоянием. Внешнее
магнитное поле определеяет ориентацию сильного обменного поля, действующего на триплетное состояние
b1geu : 3Eu дырочного CuO4-центра и вследствие спин-орбитального взаимодействия приводит к орбитальной
поляризации Eu дублета, что и порождает пространственную анизотропию d-типа дырочного транспорта.
Экспериментальные данные позволяют оценить параметр эффективного спин-гамильтониана. Рассмотрено
также влияние на дырочный транспорт спин-вибронных эффектов.

Работа выполнена частично благодаря гранту Фонда Гражданского исследования и развития (США) для
независимых государств бывшего Советского Союза (CRDF) N REC-005 и гранту Министерства образования
РФ № E00-3.4-280.

Транспортные свойства отдельной дырки в сильнокор-
релированном антиферромагнитно упорядоченном ква-
зидвумерном купрате являются предметом многочислен-
ных теоретических и экспериментальных исследований.
Некоторые необычные особенности магнитосопротивле-
ния в сильно недодопированных антиферромагнитных
кристаллах YBa2Cu3O6+x (x = 0.30; 0.32) исследованы
в работе [1]. Внутриплоскостное сопротивление ρab в
этих системах проявляет своеобразный переход от ме-
таллического поведения в высокотемпературной области
(T > 50K) к диэлектрическому в низкотемпературной,
причем последнее не характерно ни для простой зонной
модели, ни для андерсоновского диэлектрика.
Образцы демонстрируют следующие особенности

внутриплоскостного магнитосопротивления 1ρab/ρab

при магнитном поле, приложенном параллельно
CuO2-плоскости: необычную угловую зависимость
d-типа (∝ cos 2φ), аномальное низкополевое поведение
с насыщением выше хорошо определенного порогово-
го поля и гистерезисное поведение при низких тем-
пературах. При температурах ниже 20−25K полевая
зависимость ρab становится существенно необратимой,
и система приобретает память. Авторы полагают, что
качественно эти особенности свидетельствуют о на-
личии ферромагнитно упорядоченной структуры „за-
рядовых страйпов“ в этих системах, которая легко
поворачивается стравнительно малым внешним маг-
нитным полем. С понижением температуры динамика
страйпов замедляется, и в CuO2-слое возникает опре-
деленная структура, подобная кластерному спиновому
стеклу.
Антиферромагнитная доменная структура в диэлек-

трическом составе YBa2Cu3O6+x (x < 0.15) в 1% заме-
щения немагнитных ионов Y ионами Ga3+ в качестве па-
рамагнитных центров детально исследована в работе [2].

Согласно данным ЭПР, легкая ось антиферромагнитно-
го порядка ориентирована вдоль направления [100], а
жесткая — вдоль направления [110] плоскости (a, b).
В нулевом магнитном поле монокристалл состоит из
равного количества доменов, ориентированных вдоль
двух возможных легких осей. Внешнее магнитное поле
в (a, b)-плоскости приводит к ориентационному спин-
флоп-переходу, и при h > hs f = 5T (T ∼ 20K) прак-
тически все домены выстраиваются перпендикулярно
полю. Авторы [2] рассматривают две модели доменной
структуры: 1) магнитные домены, разделенные заря-
женными доменными стенками внутри (a, b)-плоскости,
и 2) идеальные антиферромагнитные плоские домены,
разделенные дефектными (a, b)-плоскостями, и делают
вывод, что данные ЭПР качественно свидетельствуют в
пользу второй модели.
По нашему мнению, экспериментальные данные [1]

не согласуются с общепринятой моделью Жанга–Рай-
са [3] основного состояния дирочного CuO4 центра
CuO2-плоскости. Согласно этой модели, основным со-
стоянием CuO4-кластера с двумя b1g(dx2−y2) дырками
служит спиновый и орбитальный синглет 1A1g, хорошо
отделенный по энергии от возбужденных двухдыроч-
ных состояний. Однако простая спиновая и орбиталь-
ная симметрия s-типа предполагает тетрагонально изо-
тропные „s-волновые“ транспортные свойства хорошо
изолированного ZR-синглета в CuO2-слоях. Необычная
„d-волновая“ анизотропия магнитосопротивления, на-
блюдаемая в диэлектрических купратах, так же как и
ряд других экспериментальных данных и теоретических
расчетов, свидетельствуют о более сложной структуре
валентного мультиплета дырочного CuO4-центра, чем
просто хорошо изолированный ZR-синглет, хотя именно
последний служит основой подавляющего большинства
существующих модельных подходов.
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Природа валентных дырочных состояний в допиро-
ванных купратах имеет исключительно важное значение
для проблемы высокотемпературной сверхпроводимо-
сти. Ее решение позволит обосновать выбор соответ-
ствующего эффективного гамильтониана и возможность
сведения к простой однозначной t−J-модели или модели
Хаббарда.
В данной работе показано, что модель валентного

1A1g−1Eu-мультиплета, развитая в работах [4–6], поз-
воляет последовательно объяснить наиболее важный
результат работы [1] — „d-волновую“ анизотропию маг-
нитосопротивления в CuO2-плоскостях допированных
купратов.

1. Модель валентного
1A1g−1Eu-мультиплета

Данная модель предполагает квазивырождение в
основном состоянии двухдырочного CuO5−

4 -центра с
двумя близкими по энергии термами 1A1g и 1Eu кон-
фигураций b2

1g и b1geu соответственно. Другими сло-
вами, предполагается существование двух практически
эквивалентных локализаций для дополнительной дырки,
либо в гибридном Cu3dO2p b1g(dx2−y2)-состояния, что
приводит к ZR-синглету 1A1g, либо в чисто кислородном
несвязывающем дублетном eu-состоянии. Распределение
электронной плотности в двух валентных состояниях
дырки b1g и eu

1 соответственно вместе с качественной
картиной спектра энергий для валентного мультиплета
показаны на рис. 1. Следует отметить, что симметрия
O2peux, y-состояний совпадает с симметрией Cu4px,
y-состояний.
В определенном смысле валентный

(b2
1g)

1A1g−(b1geu)1Eu-мультиплет для дырочного CuO5−
4 -

центра предполагает нетрадиционное состояние с
валентностью Cu, резонирующей между Cu3+ и Cu2+,
или ионно-ковалентную связь [7]. Фактически, центр
CuO4 с валентным (b2

1g)
1A1g−(b1geu)1Eu-мультиплетом

представляет собой особую версию „корреляционного“
полярона, введенного в работе [7].
Рассматриваемая здесь модель подтверждается как

расчетами методом функционала локальной плотно-
сти [8] и первопринципными расчетами в рамках
неограниченного метода Хартри–Фока с самосогласо-
ванным полем (UHF–SCF) для медь-кислородных кла-
стеров [9,10], так и большим количеством экспери-
ментальных данных. Насколько нам известно, одно из
первых количественных заключений о конкурирущей
роли гбиридной медь-кислородной b1g(dx2−y2)-орбитали
и чисто кислородных O2pπ -орбиталей в формировании
валентных состояний вблизи уровня Ферми в плоскости
CuO2 было сделано в работах [8,9]. Именно эти орби-
тали, как полагают авторы [8,9], определяют необычные
свойства купратов вблизи основного состояния.

1 Существуют два типа O2peu орбиталей: eσu и eπu . Для простоты
далее будем рассматривать только eσu -орбитали.

Рис. 1. Энергетический спектр (b2
1g)

1A1g−(b1geu)1,3Eu-муль-
типлета и распределение электронной плотности для валент-
ных состояний дырки b1g и eux, y.

Одно из наиболее ярких экспериментальных сви-
детельств в пользу модели с валентным 1A1g−1Eu-
мультиплетом связано с наблюдением в допирован-
ных купратах полос поглощения в среднем ИК диа-
пазоне с поляризационными характеристиками, совме-
стимыми с дипольными переходами внутри 1A1g−1Eu-
мельтиплета [5]. Соответствующие энергии переходов
(∼ 1AE). наблюдаемые в различных купратах, состав-
ляют несколько десятых eV, что определяет типичный
масштаб энергий для валентного мультиплета.
Дырка в eu-состоянии может быть связана с b1g-дыр-

кой как антиферро-, так и ферромагнитно. В связи с
этим возникает необходимость включения в валентный
мультиплет как спинового синглета (b1geu)1Eu, так и
спинового триплета (b1geu)3Eu, который по энергии
может быть даже ниже при ферромагнитном b1g−eu-об-
мене. Низколежащее триплетное спиновое состояние в
CuO5−

4 -центре обнаружено с помощью ЯКР на 63,65Cu
в La2Cu0.5Li0.5O4, где синглет-триплетное расщепление
составляло 1ST = 0.13 eV [11]. Косвенное проявление
валентных состояний O2pπ или eu-типа обнаружено
при измерениях сдвига Найта в экспериментах по ЯМР
в системах 123 — YBaCuO [12]. В связи с моделью
валентного 1A1g−1Eu-мультиплета следует отметить и
прокомментировать результаты работы [13], где авто-
ры отмечают, что они „способны различить спиновые
состояния в одночастичном спектре возбуждений ан-
тиферромагнетика CuO“ и заявляют о чисто сингелт-
ном характере потолка валентной зоны, что служит
„веским доказательством существования и стабильности
синглета Жанга–Райса в ВТСП купратах“. Однако в
своем фотоэмиссионном эксперименте авторы исполь-
зовали Cu2p3/2(K3)-резонанс, что позволяет детектиро-
вать однозначно только медные состояния фотодырок,
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следовательно они не могли видеть чисто кислородные
eu-состояния.

Следует отметить, что сложная 1A1g−1,3Eu-струк-
тура валентного мультиплета для двухдырочного
CuO5−

4 -центра должна проявляться в фотоэмиссионных
спектрах, тем более, что нечетные 1Eu-тремы игра-
ют здесь принципиальную роль: именно они вносят
ненулевой вклад в фотоэмиссию уголового разрешения
при k = 0, или, другими словами, в 0-точке. В этой
связи следует отметить экспериментальные измерения
фотоэмиссионных спектров в Sr2CuO2Cl2 [14,15] и
Ca2CuO2Cl2 [16]. В них ясно проявляется ненулевая
интенсивность фототока в центре зоны Бриллюена, что
подтверждает 1A1g−1,3Eu-структуру валентного мульти-
плета в основном состоянии. В целом эта модель
позволяет последовательно объяснить многие необыч-
ные свойства как диэлектрических, так и сверхпрово-
дящих купратов: полосы поглощения в среднем ИК
диапазоне [5], (плевдо)-ян-теллоровский (ЯТ) эффект и
связанные с ним явления [6], спиновые свойства [17].

2. Аномалии транспортных свойств
в магнитном поле в дырочном
b1geu : 3Eu-состоянии

Псевдо-ЯТ поляронная природа основного состояния
1A1g−1Eu [6], являющегося спиновым синглетом, спо-
собствует его локализации. Кроме того, следует учесть
антиферромагнитный фон, который приводит к значи-
тельному увеличению эффективной массы движущегося
спинового синглета. Таким образом, основным дыроч-
ным состоянием является практически неподвижный
малый синглетный псевдо-ЯТ полярон. В такой ситуации
наиболее эффективный канал для дырочного транспорта
может быть связан с низколежащим возбужденным спи-
новым триплетом b1geu : 3Eu. Это порождает термоакти-
вированную дырочную проводимость, которая наблюда-
ется в большинстве слабодопированных купратов.

Чтобы описать эффект магнитосопротивления, рас-
смотрим спиновые и спин-орбитальные взаимодействия
для спинового триплета b1geu : 3Eu. Дырка в eu-сос-
тоянии сильно обменно связана как с b1g-дыркой на
том же CuO4-центре, так и с ближайшими соседними
CuO4-центрами. Спиновое состояние изолированного
CuO4-центра с дырочным состоянием b1geu описывается
двумя спиновыми операторами

S = sb1g − seu, V = sb1g − seu (1)

(S2+V2 = 3/2, SV = 0) и соответствующими параметра-
ми порядка [17]. Для описания орбитального Eu-дублета
можно использовать псевдоспиновый s = 1/2 форма-
лизм с матрицами Паули σx,y,z, имеющими простые

трансформационные свойства в рамках Eux, y-базиса2

σx =

(
0 1

1 0

)
∝ b2g, σy =

(
0 i

−i 0

)
∝ a2g,

σz =

(
1 0

0 −1

)
∝ b1g.

Тогда эффективный спин-гамильтониан для спинового
триплетного состояния 3Eu дырочного центра можно
представить в виде

ĤS = λSzσy + DS2
z + a(S2

x − S2
y)σz + bS̃xSyσx

− µBhĝSS− 2µBHexS, (2)

где S̃xSy = 1/2(SxSy + SySx); λ — эффективная констан-
та спин-орбитального взаимодействия для 3Eu-терма;
D, a, b — параметры спиновой анизотропии; gS —
эффективный g-тензор; Hex — внутреннее эффективное
спиновое обменное поле; h — вншенее магнитное поле.
Далее для простоты будем предполагать, что CuO2-слои
идеально плоские, спиновый g-фактор изотропный и
внешнее магнитное поле направлено параллельно CuO2-
плоскости. В рамках приближения сильного молекуляр-
ного поля спиновые операторы могут быть заменены
соответствующими средними

〈S2
x − S2

y〉 = cos 28, 〈S̃xSy〉 = sin 28,

и спин-гаммильтониан (2) трансформируется в эффек-
тивный гамильтониан спин-индуцированного низкосим-
метричного кристаллического поля

ĤS = a cos 28σz + b sin 28σx, (3)

где 8 — азимутальный угол ориентации полного маг-
нитного поля H = Hex(h) + h. Собственные векторы и
собственные значения для этого простого гамильтониа-
на имеют вид

9+ = cosα|x〉 + sinα|y〉, 9− = sinα|x〉 − cosα|y〉,

tg 2α =
b
a
tg 28, E± = ±1(8),

1(8) =
[
b2 + (a2 − b2) cos2 28

]1/2 (4)

соответственно, где |x〉 ≡ |Eux, y〉. Квантово-механичес-
кие и термодинамические средние σz,x , описываю-
щие эффекты орбитальной поляризации (квадрупольно-

2 Для представлений точечной группы D4h используются стандарт-
ные обозначения.
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Рис. 2. Угловая зависимость высокотемпературной спин-
индуцированной квадрупольной поляризации eu-орбиталей
CuO4-центров: a — 〈〈σz〉〉, b — 〈〈σx〉〉.

го упорядочения), равны

〈σz〉± = 〈9±|σz|9±〉 = ± cos 2α,

〈〈σz〉〉 = −a cos 28
1(8)

th β1(8),

〈σx〉± = ± sin 2α, 〈〈σx〉〉 = −b sin 28
1(8)

th β1(8), (5)

где β = 1/kT. Отметим, что термодинамические средние
〈〈σz〉〉 и 〈〈σx〉〉 имеют характерную угловую 8-зависи-
мость d-типа (dx2−y2 и dxy соответственно), см. рис. 2.
Таким образом, в рамках нашего приближения орби-

тальные состояния спинового триплета 3Eu легко пово-
рачиваются внешним магнитным полем или, другими
словами, модель обеспечивает эффективное „магнито-
орбитальное“ преобразование. Очевидно, что эта инду-
цированная орбитальная поляризация достигает боль-
ших значений только при достаточно малых темпера-
турах. В высокотемпературном пределе (|a|, |b| � kT)

〈〈σz〉〉 ≈ − a
kT

cos 28. (6)

Следует отметить, что гамильтониан (3) обладает пол-
ной тетрагональной симметрией, однако позволяет опи-
сать эффекты спонтанного нарушения тетрагональной
симметрии отдельно в спиновом и орбитальном под-
пространствах или, другимии словами, эффекты спин-
индуцированного нарушения тетрагональной симметрии
в пространстве орбитальных состояний Eu±.
Ограничиваясь только (Cu3d−O2p)σ -вкладом в пе-

ренос eu-дырки между Eu-состояниями на ближайших
CuO4-кластерах, можно представить матрицу eu−eu ды-
рочных интегралов переноса t̂(eu−eu) на |x, y〉-базисе в
виде

t̂a(eu − eu) = tσ

(
1 0

0 0

)
, t̂b(eu − eu) = tσ

(
0 0

0 1

)
для переноса в [100]- и [010]-направлениях соответ-
ственно. Здесь tσ = ta(eux − eux) = tb(euy − euy). Спек-
тры энергий eu-дырки в приближении сильной связи с

nn-переносом состоит из двух зон Ex,y , сформированных
eux − eux- и euy − euy-переносом

Ex
k = 2tσ cos(kxa), Ey

k = 2tσ cos(kya). (7)

Эти 1D-зоны характеризуются максимально анизотроп-
ной эффективной массой и описывают одномерное дви-
жение дырки в a- и b-направлениях соответственно.
Тем не менее легко видеть, что с учетом строгой
x−y(a−b) симметрии транспортные свойства являются
тетрагонально изотропными. Спин-индуцированное низ-
косимметричное кристаллическое поле (3) приводит к
смешиванию двух зон. Вместо простых выражений для
исходных дырочных интегралов переноса мы приходим к
матрицам для перенормированных дырочных интегралов
переноса на |±〉 базисе

t̂a(eu − eu) = tσ

(
cos2 α 1

2 sin 2α
1
2 sin 2α sin2 α

)
,

t̂b(eu − eu) = tσ

(
sin2 α − 1

2 sin 2α

− 1
2 sin 2α cos2 α

)
(8)

где мы воспользовались выражениями (5) для функ-
ции 9±.

Таким образом, после простых вычислений для пере-
нормированных зон получим выражение

E±
k = t+(k) ∓ [t2−(k) + 12(8) + 21(8)t−(k)cos 2α

] 1
2 ,

t±(k) = tσ
(
cos(kxa) ± cos(kya)

)
. (9)

Обратные тензоры внутриплоскостной эффективности
массы для двух зон могут быть записаны в виде(

1̂
m∗

)
±

=
1

m∗
0

[
1± cos 2α

(
1 0

0 −1

)]
, (10)

где m∗−1
0 = −tσ 4a2/~2.

Таким образом, получаем спин-индуцированные сдвиг
и расщепление исходных зон, что приводит к нарушению
тетрагональной x − y-симметрии с появлением спин-
зависимой анизотропии эффективной массы.
С учетом пропорциональности однозонной проводи-

мости и обратного тензора эффективной массы можно
получить простое выражение для внутриплоскостного
магнитосопротивления

δρa,b

ρa,b
= 〈cos 2α〉 = ∓〈〈σz〉〉, (11)

где верхний (нижний) знак соответствует [100] ([010])-
направлению. Другими словами, внутриплоскостное маг-
нитосопротивление оказывается напрямую связано со
спин-индуцированной орбитальной (квадрупольной) по-
ляризацией eu-состояний в CuO4-центрах. Строго го-
воря, выражение (11) справедливо в области высоких
температур 1(8) � kT, где оно сводится к

δρa,b

ρa,b
≈ ∓ a

kT
cos 2φ. (12)
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В (12) в отличие от (6), φ — внутриплоскостной
азимутальный угол внешнего магнитного поля h и
учтено, что H почти ортогонально h. Это предельно
простое выражение описывает всей существенные осо-
бенности анизотропии магнитосопротивления в CuO2-
слоях и представляет основной результат нашей модели.
При сравнении с экспериментальными данными [1] для
YBa2Cu3O6+x (x ∼ 0.3) можно видеть, что эксперимен-
тальная уголовая зависимость магнитосопротивления
при достаточно сильном магнитном поле, превосходя-
щем hflop ≈ 5 T, описывается (φ, T) зависимостью (12)
достаточно хорошо при разумной величине параметра a
спиновой анизотропии: a ≈ +0.1K.

3. Влияние локальных вибронных
взаимодействий

Состояния Eu дублета в квадратном CuO4-кластере из-
за симметрии смешиваются низкосимметричными коле-
баниями B1g- и B2g-типа (ромбические и прямоугольные
искажения квадрата соответственно). Поэтому наблю-
даемые небольшие отклонения зависимости магнитосо-
противления от простого закона ∝ cos 2φ могут быть
обусловлены эффектом ЯТ для Eu дублета [6]. Отме-
тим, что это может приводить к таким сильным спин-
вибронным эффектам, как спин-индуцированные иска-
жения CuO4-центра. Рассмотрим простейший вариант
учета влияния локальных вибронных взаимодействий —
E − b1 − b2-задачу для eu-дырки.
Гамильтониан E − b1 − b2-задачи имеет вид

HEbb =
∑

i

~ωi

(
b+

i bi +
1
2

)
Î +

∑
i

ki (b+
i + bi )σ̂i ,

σ̂1 ≡ σ̂z, σ̂2 ≡ σ̂x, (13)

где второе слагаемое описывает линейное вибронное
взаимодействие, связанное с симметризованными коор-
динатами CuO4-кластера Qb1g , Qb2g и

xi =
Qi

l i
=
√

ωi

~
Qi , bi =

1√
2

(
xi +

d
dxi

)
,

b+
i =

1√
2

(
xi − d

dxi

)
.

В случае слабой вибронной связи EJT
i � ~ω во вто-

ром порядке теории возмущений энергия и волновые
функции основного вибронного дублета имеют вид

Eg =
1
2
(~ω1 + ~ω2) = E1 − E2, Ei = k2

i /~ωi , (14)

9+,00 =
(
1− γ1

2
− γ2

2

)
|+, 00〉 − √

γ1 |+, 10〉

− √
γ2 |−, 01〉 +

γ1√
2
|+, 20〉 +

γ2√
2
|+, 02〉

− √
γ1γ2

ω1 − ω2

ω1 + ω2
|−, 11〉, (15)

9−,00 =
(
1− γ1

2
− γ2

2

)
|−, 00〉 +

√
γ1 |−, 10〉

− √
γ2 |+, 01〉 +

γ1√
2
|−, 20〉 +

γ2√
2
|−, 02〉

+
√
γ1γ2

ω1 − ω2

ω1 + ω2
|+, 11〉, (16)

где γi = Ei /~ωi и |σ, n1n2〉 ≡ |σ 〉|n1〉|n2〉, |σ 〉 — ор-
битальные функции E-дублета |+〉 и |−〉, такие, что
σ̂z|σ 〉 = σ |σ 〉, |n1〉 и |n2〉 — осцилляторные функции,
соответствующие модам b1g- и b2g-симметрии.
Эффективный гамильтониан спин-индуцированного

низкосимметричного кристаллического поля (3) на бази-
се основного вибронного дублета {9+,00, 9−,00} имеет
вид

Ṽ = ã cos 2ϕσ̂z + b̃ sin 2ϕσ̂x ,

ã = a(1− 2γ2), b̃ = b(1− 2γ1). (17)

Это приводит к соответствующей модификации выра-
жения (5) для собственных векторов и собственных
значений

9̃+ = cos α̃9+,00 + sin α̃8−,00,

9̃− = sin α̃9+,00 − cos α̃9−,00,

Ẽ± = ±1̃(8),

tg 2α̃ =
b̃
ã
tg 28,

1̃(8) =
[
b̃2 +

(
ã2 − b̃2

)
cos2 28

] 1
2
. (18)

Квантово-механические и термодинамические средние
равны

〈σz〉± = ±(1− 2γ2) cos 2α̃,

〈〈σz〉〉 = −(1− 2γ2)
ã cos 28

1̃(8)
th β1̃(8),

〈σx〉± = ±(1− 2γ1) sin 2α̃,

〈〈σx〉〉 = −(1− 2γ1)
b̃ sin 28

1̃(8)
th β1̃(8),

〈Q1〉± = ∓Q(0)
1 cos 2α̃,

〈〈Q1〉〉 = Q(0)
1

ã cos 28

1̃(8)
th β1̃(8),

〈Q2〉± = ∓Q(0)
2 sin 2α̃,

〈〈Q2〉〉 = Q(0)
2

b̃ sin 28

1̃(8)
th β1̃(8), (19)

где Q(0)
i =

√
2~γi /ωi . Это приводит к незначительной

перенормировке внутриплоскостного магнитосопротив-
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ления, связанного с 〈〈σz〉〉, за счет вибронной связи с
b2g-модой колебаний.
В случае сильной вибронной связи ситуация радикаль-

но меняется: происходит полное подавление в эффектив-
ном гамильтониане слагаемых определенной симметрии.
Рассмотрим более подробно случай сильной вибронной
связи с b1g-колебаниями: EJT

b1g
� EJT

b2g
� ~ωb1g , ~ωb2g .

Следуя [18], применим а (13) унитарное преобразование
сдвига U = exp[6iαi (b+

i − bi )]

H̃Ebb = U+HEbbU

=
∑

i

~ωi

(
b+

i bi + αi (b+
i + bi ) + α2

i +
1
2

)
Î

+
∑

i

ki (b+
i + bi + 2αi )σ̂i (20)

и выберем параметры αi , обеспечивающие минимум
энергии основного состояния системы. При E1 > E2

α1 = ±α, α2 = 0 (α = k1/~ω1);

E0 = −E1 +
~ω1

2
+

~ω2

2
, (21)

что соответствует состояниям |∓, 0(±), 0〉, где |n(±)
1 〉 —

смещенный в точку Q1 = ±Q(0)
1 осциллятор

|n(±)
1 〉 = U(±α) |n1〉, U(α) = eα(b+

1 −b1). (22)

Выбирая α1 = α, получим

H̃Ebb = H0 + H1,

H0 =
∑

i

~ωi

(
b+

i bi +
1
2

)
Î + E1(Î + 2σ̂z),

H1 = k1(b+
1 + b1)(Î + σ̂z) + k2(b+

2 + b2)σ̂x , (23)

где H1 далее рассматриваеся как возмущение, обеспе-
чивающее поправки к спектру H0. Интересно отметить,
что можно получить этот результат, исходя из базиса
E−b1-задачи и учитвая Vb2 = k2(b+

2 + b2)σ̂x как возму-
щение. Колебательные функции вибронных дублетов
базиса E−b1-задачи центрированы в разных минимумах
адиабатического потенциала (АП) Q(0)

1 и −Q(0)
1 . Мат-

ричные элементы Vb2 содержат фактор e−2E1/~ω1 � 1,
поэтому для учета возмущения необхдимо сформиро-
вать когерентные состояния, центрированные в данном
минимуме АП (например, в Q(0)

1 ) из состояний, центри-

рованных в противоположном минимуме АП (в −Q(0)
1 ).

Такие когерентные состояния не являются собственны-
ми функциями E−b1-задачи, что приводит к появлению
членов типа 2k1(b+

1 + b1) в эффективном операторе
возмущения.

Во втором порядке теории возмущений

En1n2 = − E1 + ~ω1

(
n1 +

1
2

)
+ ~ω2

(
1
2
− E2

4E1 + ~ω2

)

+ n2~ω2

(
1− 8E1E2

(4E1)2 − (~ω2)2

)
. (24)

В пределе сильной связи (E1,2 � ω1,2)

En1n2 = − E1 + ~ω1

(
n1 +

1
2

)

+ ~ω2

(
1− p

2

)(
n2 +

1
2

)
, p = E1/E2. (25)

Уровни энергии (25) двукратно вырождены, соответству-
ющие состояния 9−,n(+)

1 ,n2
(центрированные в Q(0)

1 ) и

9+,n(−)
1 ,n2

(центрированные в −Q(0)
1 ) имеют вид

9−,n(+)
1 ,n2

= 9
(0)

−,n(+)
1 ,n2

+ 9
(1)

−,n(+)
1 ,n2

+ 9
(2)

−,n(+)
1 ,n2

+ . . .

9
(0)

−,n(+)
1 ,n2

=
∣∣−, n(+)

1 , n2
〉
,

9
(1)

−,n(+)
1 ,n2

=
k2
√

n2 + 1
~ω′(0, 1)

|+, n(+)
1 , n2 + 1〉

+
k2
√

n2
~ω′(0,−1)

|+, n(+)
1 , n2 − 1〉,

9
(2)

−,n(+)
1 ,n2

=
k2
√

n2 + 1
~ω′(0, 1)

{
2k1

√
n1 + 1

~ω′(1, 1)
|+, n(+)

1 + 1, n2 + 1〉

+
2k1

√
n1

~ω′(−1, 1)
|+, n(+)

1 − 1, n2 + 1〉

+
k2
√

n2 + 2
~ω(0, 2)

|−, n(+)
1 , n2 + 2〉

}

+
k2
√

n2
~ω′(0,−1)

{
2k1

√
n1 + 1

~ω′(1,−1)
|+, n(+)

1 + 1, n2 − 1〉

+
2k1

√
n1

~ω′(−1,−1)
|+, n(+)

1 − 1, n2 − 1〉

+
k2
√

n2 − 1
~ω(0,−2)

|−, n(+)
1 , n2 − 2〉

}
, (26)

где
ω′(n1, n2) = −(4E1 + n1ω1 + n2ω2),

ω(n1, n2) = −(n1ω1 + n2ω2).

В выражении для 9+,n(−)
1 ,n2

функции |+〉 и |−〉 необходи-
мо поменять местами и n(+)

1 следует заменить на n(−)
1 .

Отметим, что хотя кривизна АП в точках Q(0)
1

и −Q(0)
1 приводит к частотам локальных колебаний ω1

и ω2
√
1− p и спектр (25) выглядит как спектр гармо-

нического осциллятора с частотами ω1 и ω2(1 − p/2),

Физика твердого тела, 2002, том 44, вып. 10



Природа аномалий магнитосопротивления в антиферромагнитном YBa2Cu3O6+x 1825

в действительности перенормировка частоты обуслов-
лена вибронным смешиванием состояний электронного
дублета и не соответствует полностью факторизован-
ному борн-оппенгеймеровскому состоянию. Состояния
9−,n(+)

1 ,n2
и 9+,m(−)

1 ,m2
неортогональны, но интеграл пе-

рекрывания пропорционален exp(−2E/~ω1) � 1.
Эффективный гамильтониан спин-индуцированного

низкосимметричного кристаллического поля (3) на бази-
се вибронного дублета {9+,n(−)

1 ,n2
, 9−,n(+)

1 ,n2
} имеет вид

Ṽ = (1− γ) a cos 28σ̂z + Dn1n1(2α) b sin 28σ̂x, (27)

где Dnn(2α) — матричный элемент оператора
сдвига 〈n|U(2α)|n〉 (для основного состояния
〈0|U(2α)|0〉 = exp(−2E1/ω1) � 1), γ — поправка вто-
рого порядка по вибронному смешиванию b2g-типа

γ =
2~ω2E2

(4E1 + ~ω2)2
. (28)

Квантово-механические и термодинамические сред-
ние на состояниях основного вибронного дублета
{9+,0(−)

1 ,02
, 9−,0(+)

1 ,02
} существенно отличны от аналогич-

ных выражений в случае слабой вибронной связи (19)

〈σz〉±=±(1−γ), 〈〈σz〉〉=−(1−γ) th
(
β(1−γ)a cos 28

)
,

〈σx〉± = 0, 〈〈σx〉〉 = 0,

〈Q1〉± = ∓Q(0)
1 , 〈〈Q1〉〉 = Q(0)

1 th
(
β(1− γ)a cos 28

)
,

〈Q2〉± = 0, 〈〈Q2〉〉 = 0. (29)

Отметим, что в этом случае происходит полная виб-
ронная редукция орбитального оператора σx . Зависи-
мость 〈〈σz〉〉 ∝ cos 28 появляется засчет аддитивного
вклада спин-индуцированного низкосимметричного кри-
сталлического поля в полную энергию. В высокотемпе-
ратурном пределе

〈〈σz〉〉 = −(1− 2γ)
a cos 28

kT
,

〈〈Q1〉〉 = (1− γ) Q(0)
1

a cos 28
kT

. (30)

Аналогично рассмотренному выше случаю сильной
вибронной связи с b1g-модой в случае сильной виброн-
ной связи с b2g-колебаниями происходит полная виброн-
ная редукция орбитального оператора σz . Это приводит
к подавлению асимметрии тензора эффективной массы и
не зависящему от угла 8 транспорту в (a, b)-плоскости.
Таким образом, в случае слабой вибронной связи при

EJT � ~ω (FJT — характерная энергия ЯТ взаимодей-
ствия, ~ω — характерная колебательная энергия) проис-
ходит перенормировка параметров a и b эффективного
гамильтониана и соответственно величина 〈σi 〉± и 〈〈σi 〉〉.
Двуямный адиабатический потенциал в случае сильной
вибронной связи стабилизирует одну из структурно-
орбитальных мод b1g- или b2g-симметрии, что приводит

к эффективному подавлению (вибронной редукции) в (3)
слагаемого ∝ σx или слагаемого ∝ σz соответствен-
но. В первом случае восстанавливается картина двух
независимых одномерных зон, соответствующих пере-
носу вдоль направлений a и b, но модуляция зонной
энергии приводит к зависимости магнитосопротивления
∝ cos 2φ. Во втором случае тензор обратной эффектив-
ной массы изотропен и внутриплоскостное магнитосо-
противление не зависит от φ.
Таким образом, в настоящей работе предложе-

на модель, в которой аномальная d-волновая угло-
вая зависимость внутриплоскостного магнитосопротив-
ления от направления внешнего магнитного поля в
(a, b)-плоскости, обнаруженная в тетрагональном ан-
тиферромагнитном YBa2Cu3O6+x (x ∼ 0.3), объясня-
ется эффективным дырочным транспортом через низ-
колежащее возбужденное чисто кислородное дублет-
ное O2peu-состояние, а не основное b1g(dx2−y2)-сос-
тояние. Такой подход предполагает, что основное состо-
яние допированного CuO4-кластера в купратах может
иметь существенно более сложную синглет-триплетную
1A1g−1,3Eu-структуру вместо просто хорошо изолиро-
ванного ZR-синглета 1A1g. Внешнее магнитное поле
определяет ориентацию сильного обменного поля для
спинового триплетного b1geu : 3Eu-состояния дырочного
CuO4 центра и, благодаря спин-орбитальному взаимо-
действию, приводит к определнной орбитальной поля-
ризации Eu-дублета, порождая пространственную ани-
зотропию дырочного транспорта. Наблюдаемая d-вол-
новая угловая зависимость магнитосопротивления от
ориентации внешнего магнитного поля связана со сдви-
гом и расщеплением двух одномерных зон и анизо-
тропией эффективной массы, которая в свою очередь
обусловлена спин-индуцированным эффективным низко-
симметричным кристаллическим полем для eu-дырки.
Также рассмотрено возможное влияние на дврочный
транспорт спин-вибронных эффектов, приводящих в
различных режимах к перенормировке параметров эф-
фективного гамильтониана либо к вибронной редукции
орбитальных операторов.
В данной работе не рассматривались важные вопро-

сы, связанные с источником магнитной анизотропии и
АФ доменной структурой допированных диэлектриче-
ских купратов. По нашему мнению, решающую роль
здесь играет индуцированное допированием зародыше-
образование доменов новой фазы, перколяция кото-
рой при x > 0.4 приводит к сверхпроводимости [19].
Эффективному зародышеобразованию этих доменов в
CuO2 способствует сильная внутриплоскостная зарядо-
вая неоднородность, образованная, как минимум, тре-
мя линейно упорядоченными nn цепочечными атомами
кислорода. Именно это при водит к квазиодномерной
страйп-подобной структуре внутриплоскостных доменов.
Ориентированные вдоль [100] и [010] страйп-подобные
домены индуцируют орторомбические искажения кри-
сталлической структуры в окружающей АФ тетраго-
нальной матрице, порождая соответствующую внутри-
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плоскостную магнитную анизотропию. Таким образом,
CuO2-слои в недодопированном тетрагональном диэлек-
трическом YBa2Cu3O6+x могут рассматриваться как ан-
тиферромагнетики со страйп-индуцированной флуктуи-
рующей внутриплоскостной магнитной анизотропией с
конкуренцией двух осей: [100] и [010] соответственно.
Для режима хорошо развитого фазового разделения

со сравнимыми объемами фракций обеих фаз внутри-
плоскостное сопротивление может быть качественно
представлено как сумма трех вкладов: полупроводнико-
вого, вклада от страйпов и контактного сопротивления
при переносе через границу. Следует отметить, что
страйп-домены в дырочно допированных купратах могут
рассматриваться как источники дырочных носителей
(доноры) для полупроводниковой матрицы.

Наблюдаемые эффекты низкотемпературного магнит-
ного гистерезиса и памяти могут быть связаны с замора-
живанием страйп-структуры ниже T ≈ 20K вследствие
резкого замедления релаксации через межфазные грани-
цы, наблюдаемым в измерениях ЯКР 63,65Cu [20]. Ин-
тересно отметить, что низкотемпературный (20−25K)
переход типа спинового стекла был недавно отме-
чен в сильно недодопированном антиферромагнитном
Y1−yCayBa2Cu3O6 [21].

Один из авторов (А.С.М.) благодарит за гостепри-
имство Институт физики сложных систем (Институт
Макса Планка), где была частично выполнена часть этой
работы.
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