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Nadprzewodnictwo - metoda szacowania temperatury krytycznej Ts
Testy - wyniki dla prostych metali
MgCNi; - dlaczego jest ciekawy - wyniki eksperymentalne

Inne materiaty o strukturze MgCNi, - wyniki obliczen
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Nadprzewodnictwo
Nadprzewodnictwo = efekt efekt oddziatywania (BCS)

Oddziatywanie pomiedzy elektronami i fononami efektywnie prowadzi do
przyciagania sie elektronow

Przyciagajace oddziatywanie pomiedzy elektronami prowadzi do
nadprzewodnictwa

Najbardziej pozadany parametr - femperatura przejscia Ts

Jak obliczyé Ts ?

1
Dla izotropowego, stabego i statego oddz.: model BCS (AR MEIIZ) 'exp(— o(E )V—l
F

hieznane V

Bardziej ogdlnie:

Funkcja sprzezenia Eliashberga a?F(o) - opisuje oddziatywanie pomiedzy
elektronami z powierzchni Fermiego a fononami o energii ®
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Wyznaczanie Ts

Wzoér McMillan (1968) - izotropowe réwnania Eliashberga (gap equations) :

7. =D

1.04(1+ 2) Y on W
O e sl NajCczesciej uzywana formuta
A— 1" (1+0.624)

7145

mate sprzezenie:

- stata sprzezenia elektron-fonon, A ~ 0.2 = 1.5, kluczowa

- .pseudopotencjat’ Kulombowski, u* ~ 0.09 + 0.17, typowo 0.13, rzadko obliczany

AV 4By N - 020n(C:)
a metali przejsciowych - formuta Garlanda P& 1+ n(Ey)

Gtowne zadanie - oszacowacl A

definicja: z funkcji sprzezenia Eliashberga a?F(w):

a2F(w) blisko powiazana z fononowaq gestoscia stanow F(o): F(®) zmodyfikowana
przez oddziatywanie el-ph: 0?F(®) = a?(0) x F(o)
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Wyznaczanie A

metoda posrednia:
- parametr McMillana - Hopfielda

U:ZMJda)wazF(a))

- drugi moment a?F(w®)

n mierzy odpowiedz elektronéw na przemieszczenie atomu

(204 2)n,(Eq )y, (E,)
= (21+1)21+3)n(E,)

VV - zmiana potencjatu
krystalicznego wywotana
przemieszczeniem atomu

‘H'S dV 7
[["drrR(r)= "R (r)
dr

M <®?> - mierzy 'podatnos¢’ atoméw do przemieszczenia, wkitad fononowy

wystarczy znac
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A.,_— procedura obliczeniowa

Obliczenia struktury elektronowej: Parametr McN\iIIana-
V(r), R(r), n(Ef) — °  Hopfieldan UAALS

Obliczenia fononowe: _ -
phonon DOS F(w) Srednia <®2>

Struktura elektronowa

o  Kod RKKR, autor: prof. S. Kaprzyk

o  Metoda KKR funkcji Green'a, przyblizenie LDA, potencjat muffin-tin
o Obecnie weryfikacja przy pomocy petnego potencjatu: kod KkRaBos

Obliczenia fononowe

o Pakiet PWscf, autorzy: S. Baroni, S. de Gironcoli, A. Dal Corso, P. Giannozzi;
Triest & Pisa; www.pwscf.org

o Density-Functional Perturbation Theory, fonon = zaburzenie w potencjale krysztatu
o  Technika pseudopotencjatu i fal ptaskich, obliczenia macierzy dynamicznych
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Testy - wyniki dla prostych metali

Testy dla: Nb, Cu
Niob - Ts = 9.2 K

ra
L

- bardzo wysoka

teoretyczna: 1.26

E
o

eksperymentalna : 0.95 - 1.22

szacowaha Ts = 13.9 K

Tonal 15 HWh

N(E.) = 19.5 Ry

E
(=3
3
=
o
=
(=
E
(13 ]

i

Energia (Ry) S. Y. Savrasov eft. al. Phys. Rev. B 54 (1996).
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Testy - wyniki dla prostych metali

Miedz - normalny metal Al 1
~ Phenon DOS Cu |

- bardzo niska
teoretyczna: 0.14
eksperymentalna ~ 0.1

szacowaha Ts < 106 K

N(Ef) = 4.2 Ry*!

4 B
Frequency, THz

Energia (Ry)
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MgCNi;

Nadprzewodnictwo - maj 2001, , Hoo = 14T
Struktura kubiczna, pierwszy nadprzewodzacy perowskit

(HTS - perowskity tlenkowe), zwiazek miedzymetaliczny

Wczesniej znane tlenki
nadprzewodzqgce:

BaBiO3, Ts ~ 30 K

struktura fcc Ni z 1/4 atoméw zastapionych przez Mg + atom C w centrum
czy wystepuje tu ?

czy wystepuje mechanizm nadprzewodnictwa?
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MgCNi; - fakty eksperymentalne

pomiary ciepta wtasciwego - zachowanie

: AC/ yT,~ 2 = stafa sprzezenia
ZA/kBTS ~

o
X
=

;
°
2
=

.
[§)

Z. Mao et al PRB 67, 2003

+  pomiary czasu relaksacji spin-sie¢ T; z NMR

*  ponizej Tc wynik , zachowanie jak dla
izotropowego nadprzewodnika .s"

*  powyzej Tc istotny wptyw

P. Singer et al PRL 87, 2001
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MgCNi; - fakty eksperymentalne
zachowanie pod cisnieniem: s maleje i rosnie
Typowy nadprzewodnik elektron-fonon:
PT Tsi

Nadprzewodnik wysokotemperaturowy
PTTs?®

ll T. G. Kumary et al PRB 66, 2002
Pressure { GPa )

Zmiana gtebokosci wnikania pola A, z
temperatura:

AL (T) o exp(-A/T) izotropowy BCS (Nb)
AL (T) ¢ T2 polikrystaliczny HTS (YBCO)
Tutaj best fit: o

Inne problemy: prad krytyczny J.(T), zero-bias
conductance peak, ciekawe domieszkowanie
R. Prozorov et al PRB 68, 2003
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e e e A A A

struktura elektronowa

Total DOS MgCNij Partial DOS Mg

Total DOS | [ Total Mg DOS
Mg n . 8

n(Eg) = 42.3 Ry™!
Poziom Fermiego w poblizu

Ni ] d
L f

Stany/ Ry / spin

, parameftr
Stonera~0.4<1

n(Eg), n zdominowane Ni

Silna hybrydyzacja
pomiedzy stanami Ni-d i C-p

Band structure MgCNij,

Stany/ Ry / spin

| L :IA/V‘\ | ‘;\ V‘u A 1 0 L= | N | B I »Lﬁ
02 00 02 04 06 08 1.0 02 00 02 04 06 08
Energia (Ry) Energia (Ry)
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MgCNi; - fonony
+  Skomplikowane wtasnosci dynamiczne: i drgan Ni
- EXAFS: Ni w potencjale

- Brak trwatej dystorsji strukturalnej lsnatovetal, PRB 67,2003

+  Obliczenia fononowe (przyblizenie harmoniczne) - problematyczne

%0 Phonon dispersion Phonon DOS MgCNi, pomiary neutronowe
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R. Heid et al PRB 69, 2004
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MgCNi; - szacowanie Ts

Obliczona stata sprzezenia elektron-fonon

- gtowny wkiad: Ni, A; = 0.49, A, = 0.32

Zgodnos¢ z pomiarami (A ~0.8)

Niektdre eksperymenty (np. termoelektryczne) dajq S.Y. Li et al PRB 65,2002

Obliczenia A dla pojedynczego modu (anharmonicznego i niestabilnego): A = 1.5

Brak obliczeh petnej funkcji sprzezenia a?F(o) oraz PHDOS  5-Saviasovetal PRB 68,2003

A ~ 0.8 daje (u* = 0.13), w zaleznosci od mnoznika we
wzorze McMillana:

o, ex{ 1.04(1+ )

]; = -
1.45 A— " (1+0.624)

ATR ~ 1.5 wymagataby bardzo duzej wartosci p* ~ 0.3 aby odtworzy¢ Ts = 8K
ze wzoru McMillana

kluczowe fluktuacje spinowe? - podbijaja p”, konkuruja z nadprzewodnictwem
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Inni kandydaci na SC - CaCPd;

Izoelektronowy z MgCNis;, podobna struktura el.

Total DOS CaCPd,

Total DOS

Wyzsza N(Er) = 49.5 Ry!, wyzsze 7
Podobne problemy z PHDOS - mozliwe niestabilne drgania? .

Stany/ Ry / spin

wyzsza n, podobne czestosci - wyzsza

zmiana .dominatora”: z metalu przejsciowego
(Pd) na C:ixpq = 0.35, A, = 0.67 RN

N2 00 02

Energia (Ry)
Phonon DOS CaCPdj,

szacowaha Ts ~ 10 K

- Poprzednio sygnalizowany, ale w ostatniej pracy nie

zsyntetyzowano uktadu jednofazowego

Stany/meV

W. Jeitschko et al, PRB 46, 1991 Schaak et al, JSCC 177, 2004

Ale mozliwos¢ SC w CaB,Pd; !

) 20 30 40 50 60 70 80

Energia [meV]
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Nowy nadprzewodnik ? InBSc;

Odmienna struktura elektronowa

Total DOS InBSc,

Bardzo wysoka gestos¢ stanow N(Eg) ~ 90 Ry-! o bos
obliczona 5

A, ~ 0.02 szacowana Ts ~ 15-20 K

Ag ~ 0.8 dla idealnego krysztatu

}\45C 4 0.25 I']_-l? 0.6

Energia (Ry)

Phonon DOS InBSc;

Synteza D. Fruchart

Pomiary J. Marcus

CNRS Grenoble

T
=
=
: 3
= E
T >
g 5
= —
W w
o

-

4 45 2
Tompetahire (K}
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Stabilnos¢ i uporzadkowanie InBSc;

Stata sieci a = 8.810 ap, poprzednio 8.618 a,

Nieporzadek w obsadzeniu podsieci B i In

States/Ev

Dla nieup. 50% bez zmiany <»?> Ts = 5.5 K

Nieuporzadkowany uklad {In-B}ScE

- Enerjy (Ev) |
Phonon DOS BInSc;

Stany/meV

Uktad BInSc; najprawdopodobniej niestabilny

InBSc; moze by¢ metastabilny

4:: ) 60
Energia [meV]

80

100
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Stabilnos¢ i uporzadkowanie TnBSc;

Phonon DOS InBSc;4

Obliczenia fononowe z uwzglednieniem poprawek GGA -
nizsze czestosci

Pojawiajq sie ujemne mody
- mozliwa niestabilnos¢ sieci

Phonon dispersion InBSc,
) 20 30 40 50 60 70 8O

Energia [meV]
Phonon DOS InBSc; relax
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M m-x0s5¢00 X x-rioo
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Nadprzewodnictwo wokét magnetyzmu

InBSc; = kubiczny Sc;In + atom B w centrum
Heksagonalny Sc;In - staby wedrowny : Tc=7K
p ~ 0.05 uy/Sc (eksperyment), wtasnosci podobne do ZrZn,
Ts~15mK, Tc =28 K

Obliczenia: uktad kubiczny Sc;In : , i =0.26 uy/Sc
uktad heksagonalny: magnetyczny, u = 0.23 u,/Sc

dodanie boru niszczy magnetyzm, by¢ moze indukujac nadprzewodnictwo ?

Podobnie MgCNi;: hipotetyczny Ni;Mg - magnetyczny, u = 0.40 u,/Ni

dodanie wegla niszczy magnetyzm indukujac nadprzewodnictwo
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Plany na przysztosc¢

efekt w InBSc; -Ts prawdopodobnie Z cinieniem |

uktad izoelektronowy - GaBSc;

domieszkowanie - KKR-CPA
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