RYSZARD GONCZAREK
MARTA GLADYSIEWICZ-KUDRAWIEC

Scenariusz van Hove'a w nadprzewodnictwie
wysokotemperaturowym



Spis tresci

Wstep . . . . e 5

Rozdziat 1. Prezentacja problematyki . . . ... ... ... ... ... 9

1.1. Wprowadzenie . . . . . . . . ... 9
1.1.1. Wybrane koncepcje nadprzewodnictwa wysokotemperatu-

TOWEEZO . .« o v v v v e e e e e 12

1.1.2. Podejscia oparte na scenariuszu van Hove'a . . . . . . . .. 24

1.2. Nadprzewodniki nowej generacji . . . . . . . . . ... .. ... ... 34

1.2.1. YBCO . . . .. 35

1.2.2. Bi22 . . . . 37

1.23. TI22 . . . . o 39

1.2.4. Inne zwiazki nadprzewodzace nie zawierajace ptaszczyzn CuO 39

1.3. Scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnikéow typus . . . . . . . .. 41

1.4. Model Hubbarda . . . . . ... .. .. .. ... ... ... 47

1.5.  Scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnictwa typud. . . . . . . . . 54

Rozdzial 2. Transformacje przestrzeni i gesto$é¢ stanow . . . . . . . 61

2.1. Ciecz Fermiego . . . . . . . . . . . ... 61

2.2.  Model anizotropowej cieczy Fermiego . . . . . . . . ... ... ... 63

2.3. Transformacje przestrzeni odwrotnej . . . . . . .. .. .. .. ... 66

2.3.1.  Ortonormalizacja przestrzeni . . . . .. .. ... ... ... 66

2.3.2.  Transformacje krzywoliniowe i pole gestosci stanéow . . . . . 68

2.3.3. Uogo6lniona transformacja konforemna . . . . . . .. .. .. 72

2.4. Model kwaziczastek . . . . . ... oo 76

2.4.1. Uklad anizotropowy . . . . . .. .. ... ... ... ... 78

2.4.2. Jednopasmowy model Hubbarda . . .. .. ... ... ... 80

Rozdzial 3. Rozszerzony scenariusz van Hove’a dla nadprzewod-
nika typus . . .. .. 94



3.1. Teoria typu BCS dla anizotropowego nadprzewodnika . . . . . . . . 94

3.2.  Analiza gestosci stanéw w modelu ciasnego wigzania . . . . . . . . 98

3.3. Aproksymacje funkcji i obliczenia numeryczne . . . . . .. ... .. 102

3.4. Wtasnosci nadprzewodnika ze sparowaniem s . . . . . . .. . .. .. 108

3.4.1. Wprowadzenie . . . . . . . . ... 108

3.4.2. Formalizm . . . . .. . ... ... 109

3.4.3. Efekt izotopowy . . . . . . ... 114

3.4.4. Efekty obecnosci fluktuacji w gestosci stanow . . . . . . .. 116

3.4.5. Nieosiggalnos¢ nadprzewodnictwa . . . . . . . . .. ... .. 123

3.4.6. Wtlasnosci szczeliny energetycznej dla T—=T,.1iT—0 . . . . 126

3.5, Wnioski . . . ... 128
Rozdzial 4. Rozszerzony scenariusz van Hove’a dla nadprzewod-

nika typud . . .. .. 131

4.1. Formalizm . . . . . ... .. .. 131

4.2.  Przypadek temperatur podkrytycznych . . . .. ... ..o 134

4.3.  Wyniki numeryczne . . . .. ... oo 140

4.3.1. Temperatura krytyczna . . . . . .. ... ... .. 140

4.3.2. Skok ciepta wtasciwego i cieplo wlasciwe fazy normalnej . . 142

Rozdzial 5. Podsumowanie . . . . . . .. .. .. ... ... ... ... 145

Bibliografia . . . . . .. ... 154



Wstep

Poczatek drugiej potowy lat osiemdziesigtych ubieglego wieku okazat
sie przelomowy w badaniach nadprzewodnictwa. W pierwszych mie-
sigcach 1986 roku J.G. Bednorz i K.A. Miiller dokonali ekspery-
mentalnego odkrycia zjawiska nadprzewodnictwa wysokotemperaturowe-
go, za ktore juz w 1987 roku zostali uhonorowani nagroda Nobla
z dziedziny fizyki. Ten wielki przelom w poszukiwaniach nadprze-
wodnikéw wysokotemperaturowych nastapit 75 lat po odkryciu przez
H. Kamerlingha-Onnesa zjawiska nadprzewodnictwa zaobserwowanego po
raz pierwszy w rteci w temperaturze wrzenia helu pod normalnym cisnie-
niem.

Odkrycie  nadprzewodnictwa  wysokotemperaturowego  wywoltato
prawdziwa lawine badan naukowych zaréwno w zakresie poszukiwan
eksperymentalnych, jak i teoretycznych. Problem nadprzewodnictwa
wysokotemperaturowego stanowi niezwykle wazne wyzwanie intelektualne
o ogromnym potencjale zastosowan technologicznych. Gwaltownemu
wzrostowi temperatury przejécia do stanu nadprzewodzacego, obser-
wowanemu w kolejnych latach badan, towarzyszyl znaczacy postep
w wyjasnianiu zjawiska oraz jego technologicznemu zastosowaniu. Dotyczy
to zwlaszcza badann majacych na celu okreSlenie symetrii parametru
porzadku oraz identyfikacje mechanizmu parowania elektronéow, a takze
wytworzenie prototypéw nadprzewodzacych przewodéw charakteryzujacych
sie wysokimi polami i pradami krytycznymi. Trudnosci, ktore pojawity sie
w zastosowaniach technologicznych polikrystalicznych litych materiatow
nadprzewodzacych, wynikaja przede wszystkim z matych wartodci pradow
krytycznych silnie obnizanych polem magnetycznym w otrzymywanych
strukturach, m.in. na skutek pojawiania sie efektow perkolacyjnych. Dlatego
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znaczacy postep w dziedzinie nadprzewodzacych drutow zostal osiggniety
przez wytworzenie elastycznych nadprzewodzacych tasm o strukturze
epitaksjalnie narostych cienkich warstw nadprzewodnika na odpowiednio
dobranym podtozu krystalicznym.

Teoretyczne wyjasnienie zjawiska nadprzewodnictwa wysokotempera-
turowego napotyka zasadnicze trudno$ci. Pojawienie sie¢ nowej genera-
cji zwigzkoéw nadprzewodzacych, ktorych niekonwencjonalne wtasnosci nie
dawaly sie wyjasni¢ za pomoca prostej teorii BCS, zainspirowalo wielu
badaczy do poszukiwan nowych rozwigzan, a takze zrewidowania istnieja-
cych pogladéw na temat mechanizméw nadprzewodnictwa. W wyniku ich
prac powstalo wiele nowych, jako$ciowo odmiennych od modelu BCS, mo-
deli teoretycznych, ktore maja wyjasni¢ niestandardowe wtasnosci nadprze-
wodnikow wysokotemperaturowych. Pomimo wieloletnich staran majacych
na celu dostarczenie jednolitego opisu tych zwigzkoéw, uwzgledniajacych
jednoczesnie z faza nadprzewodzaca rozmaite wlasnosci fazy normalnej,
nie wydaje sie, by ktorykolwiek z modeli mozna bylto uznaé¢ za w pelni
satysfakcjonujacy. Dlatego tez zaden z nich nie zostal ogélnie zaakcepto-
wany. Byé moze wynika to po czesci z nadmiernej liczby konkurujacych
modeli, a takze z przekonania o ich fundamentalnej odrebnosci. Niemniej
jednak badania te dostarczyly waznych informacji dotyczacych anomal-
nych wlasnoéci stanu normalnego, symetrii nadprzewodzacego parametru
porzadku, faz wiréw, a takze wlasnosci termodynamicznych stanu nadprze-
wodzacego. Spowodowato to, ze w ostatnim okresie obserwuje sie odejscie
od egzotycznych modeli nadprzewodnictwa na rzecz modyfikowanych, ani-
zotropowych modeli powstatych na bazie standardowego modelu typu BCS,
w ktorych dodatkowo uwzglednia sie realistyczne uwarunkowania wynika-
jace z warstwowej struktury materialow oraz silnej anizotropii, co pozwala
w znacznym stopniu wyjasni¢ odmienne wlasnosci tych materialow. Dla-
tego problem nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego stal sie jednym
z najbardziej inspirujacych, fascynujacych, a takze kontrowersyjnych za-
gadnien wspolczesnej fizyki ciata stalego. Istotny wktad naukowy wniosto
takze wielu wybitnych polskich specjalistow zajmujacych sie zagadnieniem
nadprzewodnictwa eksperymentalnie oraz teoretycznie. Sa to miedzy innymi
profesorowie Andrzej Szytuta i Jozef Spatek z grupy krakowskiej, profe-
sorowie Jan Stankowski, Roman Micnas i Stanistaw Robaszkiewicz z grupy
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poznanskiej, profesor Karol I. Wysokinski z grupy lubelskiej, profesor Janusz
Zielinski z grupy katowickiej, profesor Ritta Szymczak i profesor Dominik
Rogula z grupy warszawskiej oraz profesorowie Zygmunt Galasiewicz, Jerzy
Czerwonko i Jan Klamut z grupy wroctawskie;j.

Chociaz mechanizm nadprzewodnictwa w nadprzewodnikach wysoko-
temperaturowych nie jest dotychczas wyjasniony, a w prowadzonych bada-
niach sa uwzgledniane coraz to nowe koncepcje mozliwych stanéw stabil-
nych, istnieja podejscia trafnie oceniajace przyczyny odmiennych zachowan
nadprzewodnikow wysokotemperaturowych. Do takich wlasnie nalezy
prezentowany w niniejszej monografii rozszerzony scenariusz van Hove’a,
ktory pozwala na systematyczne uwzglednienie wtasnosci nadprzewodnika
zwigzane z jego kwazidwuwymiarows budowa, anizotropia struktury oraz
oddziatywania, domieszkowaniem, symetrig oraz innymi efektami. Metoda
rozszerzonego scenariusza van Hove’a, oparta na nieliniowych transforma-
cjach przestrzeni pedéw, pozwala na jej stosowanie zaréwno do okreslania
i badania wtasnosci stanéw stabilnych, jak i do wyznaczania odpowiedzi
uktadu na zaburzenia zewnetrzne, czyli np. wspotczynnikéw kinetycznych.

Czesé pierwsza monografii jest wprowadzeniem do zagadnienia i zawie-
ra wybrane informacje o nadprzewodnikach nowej generacji oraz stanowi
przeglad zebranych wynikéw eksperymentalnych i teoretycznych dotycza-
cych modeli nadprzewodnictwa, gestosci stanéw i scenariusza van Hove’a.
W czeSci tej zostaly omoéwione takze warunki i wiazace sie z nimi
ograniczenia stosowalnosci opracowanego formalizmu.

Zasadnicze rozdziaty, ktore dotycza metod badania wtasnosci termody-
namicznych lub okre$lenia mechanizméw sterujacych nadprzewodnictwem
w uktadach anizotropowych z nietrywialnym widmem wzbudzeri oraz
stanowia prezentacje rozszerzonego scenariusza van Hove’a, zostaly opra-
cowane na podstawie oryginalnych publikacji [45, 46, 53, 55, 58| autorow
monografii. W monografii zawarto takze kilka nowych rezultatow anal-
itycznych i numerycznych powstalych w ostatnim okresie, ktére nadaja
spojnosci rozwinietemu formalizmowi oraz ukazuja klarownosé otrzymy-
wanych wynikow.

Monografia jest kierowana do studentéw ostatnich lat studiow oraz do-
ktorantow specjalizujacych sie w teorii wspotczesnych zagadnienn nadprze-
wodnictwa.



Rozdzial 1

Prezentacja problematyki

1.1. Wprowadzenie

Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe zostato odkryte w 1986 roku,
kiedy J. Georg Bednorz i K. Alex Miiller [16], w trakcie systematy-
cznych poszukiwan nowych nadprzewodnikéow posréod metalicznych tlenkow
niklu i miedzi, stwierdzili na podstawie pomiaréw oporu, iz duza czesé
badanej przez nich probki LaBaCuO przechodzi w stan nadprzewodnictwa
w temperaturze okoto 30 K. Kolejne zwiazki nadprzewodzace, jakie odkry-
wano, wykazywaly coraz wyzsze temperatury krytyczne i charakteryzowaty
sie posiadaniem ptaszczyzn miedziowo-tlenowych Cu-O. W krotkim cza-
sie odkryto kilka innych nadprzewodnikéw tlenkowo-miedziowych, ktérych
temperatura krytyczna przekroczyla temperature wrzenia azotu 77 K.
W roku 1987 grupa C.W. Chu [169] otrzymala zwiazek YBaCuO z tem-
peratura przejécia do fazy nadprzewodzacej okolo 90 K, a kolejne
wyzsze temperatury krytyczne osiagnieto w zwiazkach BiSrCaCuO [97| oraz
TIBaCaCuO [134]. Oto przyktadowe tlenkowe nadprzewodniki wysokotem-
peraturowe (high temperature superconductors, HT'SC) oraz ich temperatu-
ry krytyczne [29, 100, 144]: LaySroCuO4 — 36 K, YBayCu3O7_5 — 91 K,
HgBa,CuO,4 — 94 K, BiySrzCaCuyOg — 80 K, TlyBayCaCuyOg — 80 K,
BizSI‘QC&QCUgOlO - 125 K, TlgB&C&QCU30lO - 125 K, HgBagCaQCu3Og -
135 K, a pod cisnieniem 150 kbar — 150 K. Z wyjatkiem niektorych tylko
materialow, jak np. Ba; ,K,BiOj, nadprzewodniki wysokotemperaturowe
zawierajg miedz, a charakterystyczne w ich budowie ptaszczyzny miedzio-
wo-tlenowe maja dominujacy wplyw na wiekszos¢ ich wtasnosci. Druga
istotna charakterystyczna cecha nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych
jest ich metaliczny charakter, podczas gdy wiekszos¢ materiatow tlenkowych
jest izolatorami.
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Wszystko to spowodowalo, ze nadprzewodniki te stanowia nowa klase
nadprzewodnikow rézniacych sie ze wzgledu na swoje charakterystyki od
nadprzewodnikow konwencjonalnych.

Wysoka temperature przejécia do fazy nadprzewodzacej nie mozna byto
uzasadni¢ w ramach standardowego izotropowego modelu BCS na bazie
cieczy Fermiego ze stabym elektronowo-fononowym oddziatywaniem przy-
ciggajacym. Wtasnosci fazy normalnej nowych zwiazkéw nadprzewodzg-
cych takze okazaly sie odmienne od typowych wlasnosci metali, zwlaszcza
wlasnosci elektronowe okazaly sie silnie anizotropowe, co wiazano z cha-
rakterystyczna struktura tych zwiazkow, w ktoérej mozna wyrdznié kwazi-
dwuwymiarowe poduktady, okreslane jako plaszczyzny miedziowo-tlenowe.
Niezwykle istotng cechg tych zwigzkéw jest pojawianie sie antyferromagne-
tycznego uporzadkowania przy niewielkiej réznicy w stechiometrii w sto-
sunku do stopnia domieszkowania, przy ktorym wystepowalo nadprzewo-
dnictwo, np. zwiazek YBayCu3O, dla z = 6,0 wykazuje uporzadkowanie
antyferromagnetyczne, gdy = rosnie, temperatura Néela maleje, a przy = ~
6, 35 zanika faza antyferromagnetyczna i pojawia sie faza nadprzewodzaca
z temperatura przejscia T, ~ 25 K. Dalsze zwiekszanie zawartosci tlenu
wplywa na zwiekszenie temperatury przejscia do stanu nadprzewodzacego
[22, 100]. Odmienne od standardowych wlasnosci nadprzewodnikéw wyso-
kotemperaturowych spowodowaly, zwlaszcza w bezposrednim okresie po
ich odkryciu, pojawienie sie wielu réznych koncepcji starajacych sie wy-
jasni¢ zjawisko nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego. Niemniej je-
dnak w prowadzonych badaniach mozna wyrézni¢ dwa zasadnicze nurty. Je-
den z nich, w ktorym uwzglednia sie bezposrednio strukture i stechiometrie
zwiazkow nadprzewodzacych, dotyczy poszukiwan mikroskopowego mecha-
nizmu nadprzewodnictwa na podstawie wystepujacego w nich i rozpoznane-
go oddziatywania. Rozwazania takie oparte przede wszystkim na oddziaty-
waniach magnetycznych i elektronowych, zwtaszcza w ujeciu uogélnionych
sformutowann hamiltonianu Hubbarda, pozwalaja okresli¢ stany stabilne,
powiazaé je z koncentracja domieszek oraz uzyska¢ diagramy fazowe. Zapro-
ponowano roéwniez bardziej egzotyczne mechanizmy, jak np. model nadprze-
wodnictwa anyonowego, w ktorym wykorzystuje si¢ odmienne od przestrzeni
tréjwymiarowej topologiczne wtasnosci plaszczyzny, prowadzace do mozli-
wosci odmiennej realizacji statystyk kwantowych [166].
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Drugi nurt badan, w ktéorym rozwaza sie modele nadprzewodnictwa
opisane efektywnym hamiltonianem, ma charakter fenomenologiczny. Pod-
stawe jego stanowig wyniki badan mikroskopowych mechanizmoéw oddzia-
tywan, z ktorych metodami teoriopolowymi [1, 39, 102, 132] (transformacje
kanoniczne, metody perturbacyjne, Hartree’go—Focka, RPA (Random Phase
Approzimation), CPA (Coherent Phase Approxzimation), efektywnego po-
tencjatu, transformacje do przestrzeni odwrotnej itp. otrzymuje sie postac
efektywnego hamiltonianu, zaleznego od zespolu parametréow. Parametry
te stuza do okreslenia postaci widma wzbudzeri kwaziczastek (fermionéw)
i oddzialtywan kwaziczastkowych, a zwlaszcza oddzialywania parujacego,
w ustanowionym modelu nadprzewodnika. Kwaziczastkami w takim mode-
lu sa gote lub ubrane elektrony albo dziury, oddzialywanie parujace zas
powstaje w wyniku wymiany wirtualnych bozonéw, ktéorymi moga byc
fonony, magnony, plazmony lub ekscytony. Znaczacym elementem dopel-
niajacym to podejscie stanowi mozliwo$é wyznaczania parametréw mode-
lu, dla poszczegdlnych zwiazkéw nadprzewodzacych, z pierwszych zasad.
Celem tego nurtu badan jest przede wszystkim wyjasnienie termodyna-
micznych wtasnosci nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych, takich jak
wzrost temperatury krytycznej, zmiany wyktadnika efektu izotopowego, za-
lezno$é szczeliny energetycznej i ciepta wlasciwego od temperatury, wpltyw
pola magnetycznego, charakterystycznych proporcji itp. W badaniach tych,
oprocz takich modeli jak uogélniony model typu BCS ze stabym sprzeze-
niem, wykorzystujacy osobliwosci gestosci stanéw, zwiazane z kwazidwu-
wymiarowym charakterem dynamiki elektronéw w ptaszczyznach miedzio-
wo-tlenowych, rozpatruje sie takze rozmaite modele sparowania za posre-
dnictwem fononéw w sformutowaniu silnego sprzezenia, ze szczegdlnym
uwzglednieniem niektérych modéw fononowych i efektow anharmonicznych.

W nadprzewodnikach wysokotemperaturowych powstaja pary Coopera,
co potwierdzaja bezposrednie pomiary kwantu strumienia magnetycznego
w tych materiatach. Jest on rowny ¢y = hc/2e. Szybki zanik podatnosci
paramagnetycznej wraz z obnizaniem temperatury wskazuje na singletowy
stan spinowy par Coopera, co powoduje, ze symetria szczeliny energety-
cznej powinna odpowiadaé¢ sparowaniu s lub d. Podejmowane proby ustale-
nia symetrii szczeliny energetycznej metodami spektroskopii tunelowe;j i ka-
towo zorientowanej fotoemisji [113, 133| nie pozwolily rozstrzygnac ostate-
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cznie, jaka symetrie ma dany nadprzewodnik s czy d, prowadzac nawet
do sprzecznych ustaleri eksperymentalnych. Niemniej jednak do$wiadczenia,
w ktorych badano prad tunelowy ptynacy przez tzw. ztacze m Josephsona
miedzy nadprzewodzacymi Pb i YBCO, daty mozliwosé obserwacji interfe-
rencji singletowych funkeji falowych, co w potaczeniu z teoretyczng analiza
dla pierscienia z nieparzysta liczba ztacz m [137] stalo sie silnym argumentem
za symetria typu d w zwiazkach YBCO [153]. W wielu innych doswiadcze-
niach tego typu uzyskiwano potwierdzenia zaréwno istnienia symetrii d,
jak i s, co potwierdzato, ze w nadprzewodnikach wysokotemperaturowych
moga by¢ realizowane oba typy sparowania singletowego. Powoduje to, ze
poszukiwania wyjasnienia niestandardowych zachowan nadprzewodnikéw
wysokotemperaturowych w ramach konwencjonalnych teorii, a zwlaszcza
uogoélnionego modelu BCS ze stabym sprzezeniem nie sa zasadne, gdyz wiele
argumentoéw wskazuje, ze mechanizm sprzezenia elektronowo-fononowego
odgrywa takze istotna role w nadprzewodnikach tlenkowo-miedziowych.
Przekonanie to znalazto swoje odzwierciedlenie m.in. w modelu Ander-
sona ze sprzezeniem Josephsona jako gléwnym mechanizmem nadprzewo-
dnictwa [6, 7, 23], ktory obecnie nie jest juz forsowany przez jego tworce.
Chociaz w modelu tym samo sprzezenie fononowe nie prowadzi do bardzo
wysokiej temperatury krytycznej, to dzieki specyficznej elektrodynamice
w kierunku prostopadlym do plaszczyzn, sparowanie tadunkéw staje sie
mozliwe w znacznie wyzszych temperaturach. Ponadto staby efekt izo-
topowy zalezny od stechiometrii zwigzku, mala diugos¢ koherencji oraz
anizotropia glebokosci wnikania pola magnetycznego, ktore sa waznymi
czynnikami przy wyborze modelu nadprzewodnictwa, daja sie wyjasni¢ na
gruncie uogé6lnionego modelu typu BCS nadprzewodnika ograniczonego do
plaszczyzny z anizotropowym parametrem porzadku.

1.1.1. Wybrane koncepcje nadprzewodnictwa
wysokotemperaturowego

Bezposrednio po odkryciu nadprzewodnictwa (1911 r.) badania nisko-
temperaturowe prowadzono przede wszystkim na pierwiastkach metali-
cznych. Okazato sie, ze 25 sposréd nich staje sie nadprzewodnikami, a ich
temperatury krytyczne mieszcza sie w przedziale od 0,003 K dla rodu do
9,50 K dla niobu. W pdézniejszych latach badano zwiazki miedzymetaliczne
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A3B, zwane zwigzkami A15, wérod ktorych szesé ma temperature kryty-
czna powyzej 17 K, a najwyzsza temperature krytyczna 23 K ma zwiazek
NbsGe stabilizowany maltymi ilosciami tlenu. Problem mozliwosci istnie-
nia nadprzewodnictwa w temperaturach znacznie przekraczajacych 23 K
rozwazany byl wiele lat przed odkryciem nadprzewodnikow wysokotempe-
raturowych (1987 r.). Dlatego w krotkim omoéwieniu wybranych koncepcji
nalezy odnies¢ si¢ takze do tamtych koncepcji.

Nadprzewodniki wysokotemperaturowe charakteryzuja sie bardzo
mata dlugodcia koherencji &j, ktéra przewaznie przyjmuje wartosci
od 5 A do 20 A, a wiec jest ona kilka rzedéw mniejsza od dlugosci
koherencji w konwencjonalnych nadprzewodnikach, gdzie wartosci jej
wynosza od 10° A do 10* A, np. w czystym aluminium & = 16 000 A
(T, = 1,14 K), a w czystym niobie & = 380 A. Dla nadprzewodnikow
tlenkowo-miedziowych dlugo$é koherencji w jednostkach statej sieciowej a
jest zawarta pomiedzy 3 + 4, np. dla YBayCuzO7 wynosi 3,9 (£ = 15 A,
a=3,85 A), natomiast dla zwiazkéw LasSr,CuO,4 wartosci te wynosza ok.
9,3 (& =35 A, a = 3,78 A). Ta bardzo mala dtugos¢ koherencji, ktora jest
proporcjonalna do rozmiaru pary Coopera, lezy u podstaw poszukiwania
nowych modeli nadprzewodnictwa. W wielu z nich koncentrowano sie na
mozliwosci uzyskania matych dlugos$ci koherencji w ramach kwazidwu-
wymiarowego modelu BCS ze stabym sprzezeniem oraz modyfikacjami
polegajacymi na wprowadzeniu anizotropowego widma energetycznego
i anizotropowego oddzialywania parujacego. Dla takich uktadow &, jako
funkcja domieszkowania (zapelnienia pasma) osigga wartosci najmniejsze
dla warto$ci domieszkowania, w ktorych temperatura krytyczna 7. osiaga
najwyzsze wartosci. Mate wartosci dtugosci koherencji wskazuja na istnienie
silnego sprzezenia, w ktorym przejscie do stanu nadprzewodzacego jest
wynikiem kondensacji Bosego—Einsteina par Coopera traktowanych jako
bozony.

Mechanizm ekscytonowy. Z analizy teorii BCS wynika, ze w przypadku
fononowego mechanizmu nadprzewodnictwa temperatura krytyczna nie
moze przekracza¢ wartosci 30 <+ 40 K. Z drugiej za$ strony wiadomo, ze
w uktadzie elektronowym moga wystepowaé¢ innego rodzaju wzbudzenia
— wzbudzenia ekscytonowe. Wydaje sie, ze w gre powinny tu wchodzi¢
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przede wszystkim wzbudzenia podtuzne, ktoérych najbardziej znanym
przykladem sa drgania plazmowe (tzw. plazmony). Jesli wzbudzenia tego
typu istnialtyby w odpowiednim zakresie czestosci, to moglyby one zastapic¢
fononowy mechanizm formowania sie par elektronowych. Chodzi tu o to,
by wystepowaly one w obszarze wektora falowego k =~ kp. Dla wzbudzen
typu ekscytonowego charakterystyczna czestos¢ w. odpowiada energii ok.
0,1 +1 eV, co daje charakterystycznag temperature 7, ~ 10% =+ 10* K.
7, otrzymanego oszacowania wynika, ze juz w przyblizeniu slabego
sprzezenia mozna sie spodziewaé¢ wysokich wartosci w temperaturze
krytycznej T.. Istotnie, zastepujac temperature Debye’a temperatura 7.
i ktadac A = 0,25, na podstawie oszacowan teorii BCS, T, = T, exp(—1/)),
otrzymuje sie, ze T, = 180 K. Bardziej precyzyjne oceny prowadza
do wniosku, ze przy ekscytowanym mechanizmie nadprzewodnictwa
T. < 300 K [44]. Nie znaleziono jednak zwiazku metalicznego z odpowied-
nim pasmem wzbudzen eskcytonowych. Badane byly takze wlasnosci
kwazijednowymiarowego elektronowo-ekscytonowego modelu, stosujac
perturbacyjna metode stabego i silnego wigzania oraz techniki symulacyjne
Monte Carlo w posrednim obszarze sparowania. Stwierdzono wowczas, ze
dla pojedynczego elektronowo-ekscytonowego tancucha istnieje mozliwosé
dominacji korelacji parujacych do stanu singletowego nad korelacjami
gestosci fal spinowych (CDW) [68|.

Mechanizm zwigzany ze strukturalnym przejSciem fazowym. Zaktada sie,
ze w poblizu temperatury przejécia strukturalnego wystepuje zjawisko
miekniecia mody (jednej z optycznych gatezi fononowych), co powoduje
zmniejszanie si¢ charakterystycznej czestosci fononowej w. Prowadzi to
wprawdzie do zmniejszania czestosci Debye’a, ale jednocze$nie zapewnia
wzrost ), ktore jest odwrotnie proporcjonalne do w?. W rezultacie zwicksza
sie efektywna stata oddzialywania, co powinno powodowaé¢ bardzo wyrazne
podwyzszenie temperatury krytycznej w stosunku do przypadku, w ktorym
nie wystepuje przejscie strukturalne. Wartoéé¢ T, zalezy réwniez od gestosci
standw na powierzchni Fermiego, a gesto$¢ ta moze ulec zmianie przy
strukturalnym przej$ciu fazowym, co wynika z utworzenia sie przerwy
energetycznej na czesci powierzchni Fermiego. Jest to tak zwana czesciowa
dielektryzacja elektronéw przewodnictwa. Jakkolwiek catkowita liczba
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elektronéw przewodnictwa pozostaje podczas tego procesu stata, to wzrost
gestosci prowadzi do wzrostu T,.. Jezeli dodatkowo uwzglednié, ze przy
przejsciu strukturalnym moga zachodzi¢ zmiany stopnia utlenienia Cu, to
otrzymuje sie mechanizm bardzo wyraznego podniesienia T,.. Miekniecie
mody w poblizu przejécia strukturalnego nie oznacza mozliwosci realizacji
nadprzewodnictwa w duzej od niego temperaturowej odlegtosci, i to
roOwniez ze strony niskich temperatur. Mozna wiec przypuszczaé, ze na
tej drodze powstanie stan nadprzewodzacy, realizowany tylko w wysokich
temperaturach, a potem znikajacy podczas obnizania temperatury, co
jednakze nie znajduje potwierdzenia.

Stan rezonujgcego wigzania walencyjnego — RVB. Pochodzgca od
Andersona |6, 7, 8] idea rezonujacych wiazani walencyjnych (resonating
valence bond — RVB) zaklada, w przeciwienstwie do teorii BCS, ze ele-
ktrony oddzialujg silnie. Gdy liczba elektronéw jest rowna liczbie atomow
miedzi w krysztale, elektrony zapelniaja wszystkie miejsca na powtokach
elektronowych i substancja staje sie tzw. izolatorem Motta-Hubbarda.
Silne oddziatywania elektronéw i stan Motta—Hubbarda prowadza do
porzadku antyferromagnetycznego obserwowanego w LasCuO4. W granicy
stabej hybrydyzacji, zwiazanej z obecnoscig jonéw paramagnetycznych
domieszek o matej koncentracji, oddzialywanie to przybiera posta¢ wymiany
Kondo, w ktorej indukowane sa korelacje wymienne pomiedzy spinami
zlokalizowanych elektronéw paramagnetycznych domieszek a spinami
elektronéw przewodnictwa [101]. Wprowadzenie domieszek dostarcza
w rezultacie dziur, umozliwiajac przeptyw pradu.

Przyjmuje sie, ze powstanie dziur zmienia antyferromagnetyczna stru-
kture w stan rezonujacego wigzania walencyjnego, w ktéorym elektrony
sasiadujacych ze soba atomoéw sprzegaja sie w tzw. singlety. W stanie
RVB spin kazdego z elektronéw singletu jest $rednio, przez potowe czasu,
skierowany w dot, a przez pozostala potowe w gore, przy czym oba spiny sa
stale przeciwnie skierowane. Zastepowanie elektronéw dziurami, np. przez
domieszkowanie, umozliwia przemieszczanie si¢ dziur lub elektronéw, a re-
zonujace spiny tworzace singlety rozpadaja sie i taczg. Poniewaz spiny ele-
ktronow tworzacych singlet sa w rezonansie, istniejacym w uktadzie dziurom
nie mozna przypisa¢ okreslonego spinu, przez co sg one bozonami. Konden-
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Rys. 1.1. Diagram fazowy uktadu Lay_,M,CuO4
uzyskany za pomoca modelu RVB [§]

sacja tych bozonow prowadzi do nadprzewodnictwa. Takie podejécie wyjas-
nia brak efektu izotopowego.

Mechanizm rezonujacego wigzania walencyjnego jest zwigzany
z wprowadzeniem do ukladu spinéw czynnika zaburzajacego porzadek
antyferromagnetyczny — tzw. frustracji. W przypadku plaskiej sieci
trojkatnej z przeciwnymi oddzialywaniami spinéw w weztach nie istnieje
mozliwo$¢ antyfrromagnetycznego uporzgdkowania spindéw, co prowadzi
do frustracji [149]. W temperaturze 0 K minimum energii odpowiada
takiemu stanowi, w ktorym para spinéw ustawionych antyréwnolegle
wymienia sie miejscami. Dla ptaskiej sieci kwadratowej, w weztach ktore;
znajduja sie spiny, stanem podstawowym jest antyferromagnetyczne
uporzadkowanie. Efekt frustracji w tym przypadku uzyskuje sie po
uwzglednieniu oddziatywania wymiany nie tylko z pierwszymi, ale réwniez
z drugimi sgsiadami.

Stan RVB, ktory jest mieszaning singletowo sparowanych elektronow
w réznych weztach sieci, nie ma porzadku dalekiego zasiegu. Wzbudzenia
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stanu RVB, ktore moga by¢ trzech rodzajow, tj. fermionowe spinowe solitony
zwane spinonami, bozonowe dziury zwane holonami obdarzone dodatnim
tadunkiem elektronu i prawdziwe elektrony lub dziury, w poszczegolnych
fazach ukladu sa ztozeniem dwodch z nich. Model Andersona umozliwit
uzyskanie diagramu fazowego dla Las_,M,CuO4 przedstawionego na
rysunku 1.1, ktory jest zgodny z danymi doswiadczalnymi [8].

Modele anizotropowe bazujace na modelu Hubbarda

Hamiltonian Hubbarda stuzy do opisu ukladow elektronow $cisle
zwigzanych z weztami sieci krystalicznej. W takich uktadach oddziatywania
mozna ograniczy¢ do kilku (1, 2 lub 3) najblizszych sasiadow, dlatego
rozwazane sparowania w przestrzeni rzeczywistej maja swoje zrodla
wtasnie w réznych sposobach wykorzystania modelu Hubbarda do opisu
nadprzewodnictwa w strukturach tlenkowo-miedziowych. W formalizmie
drugiego kwantowania dla uktadu jednopasmowego hamiltonian Hubbarda
ma postac

1
H="> tictecis+ 3 S <ijlv|kl > CirClgrClo Chars (1.1)
1,5,0 ijo klo’

gdzie parametr przeskoku

by =t = t(Ri = Ry) = = [ drgi (0T () ()

jest transformata wzgledem funkeji Wanniera ¢;(r) energii kinetycznej i od-
dziatywania z siecig, okre$lonych w formalizmie pierwszego kwantowania,
T'(r). Wyrazenie

< ijlolkl >= [ dr [ dr's; ()60 )olr - )én()ar),

gdzie v(r — r’) jest oddzialywaniem dwuczastkowym, a ¢; i ¢;, to operatory
anihilacji i kreacji czastek w stanach opisywanych funkcjami Wanniera.
Granice silnego i stabego sprzezenia odpowiadaja odpowiednio warunkom
ti; K< ijlv|kl > oraz t;; >< ij|v|kl >.
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Mechanizm bipolaronowy. W przypadku bardzo silnego sprzezenia
elektronowo-fononowego, realizowanego przez lokalne drgania sieci
krystalicznej, elektrony, ktore sa zlokalizowane w weztach sieci, tworza
uktady zwiazanego elektronu i deformacji sieci, tzw. polarony. Powstate
polarony okreslane jako male polarony sg przyciagane poprzez deformacje
sieci, co prowadzi do powstania bipolaronu (lub malego bipolaronu), tj.
uktadu zwigzanego dwoch polaronéw o przeciwnych spinach, bedacego
odpowiednikiem pary Coopera w przestrzeni rzeczywistej [81]. W waskim
pasmie wtlasnosci malych bipolaronéw sa identyczne z wlasnosciami
bozonéw, co powoduje, ze zachowanie sie takich uktadéow w fazie nadprze-
wodzacej (kondensacja Bosego—Einsteina) jest rézne od przewidywanego
przez model BCS [3, 129]. Wyjsciowym hamiltonianem do opisu takiego
uktadu jest hamiltonian Hubbarda z ujemna energia korelacji. W modelu
tym w temperaturze 7' = 0 wszystkie elektrony sa zwiazane w pary
zlokalizowane na weztach sieci. Dla matych koncentracji par elektronowych
wprowadza sie, w przyblizeniu pola §redniego, kwazisrednie spetniajace role
parametru porzadku, ktory zeruje sie w temperaturze T, przejScia w stan
nadprzewodzacy. Dokladna analiza modelu pokazuje, ze dla przypadku
zwiekszonej koncentracji par elektronowych pojawia sie periodyczne
uporzadkowanie tadunkowe, tzw. fale gestosci tadunku — CDW, mogace
rowniez wspoélistnie¢ z porzadkiem nadprzewodzacym. W czystej fazie
CDW elektrony tworzace periodyczng strukture tadunkows sg dobrze
zlokalizowane na weztach sieci, co powoduje, ze uklad zachowuje sie jak
izolator.

Poniewaz wiele zwiazkéw nadprzewodzacych, np. typu Al5, C15, fazy
Chevrela, uktady ciezkich fermionéw i inne, wykazuje istnienie silnego
sprezenia d- i f-pasma, mechanizm bipolaronowy stal sie inspiracja dla
K.A. Miillera w poszukiwaniu nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych.

Wprowadzenie do opisu tzw. duzych bipolaronéw (typu dysk), dla
ktorych efektywna (izotropowa) masa zalezy od ksztaltu bipolaronu,
zwiekszyto zgodnosé wyznaczanych nadprzewodzacych wtasnosci uktadu,
a w szczegblnosci temperatury przejécia oraz efektu izotopowego, z obser-
wowanymi w nadprzewodnikach wysokotemperaturowych [35].
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Model Hirscha. W modelu zaproponowanym przez Hirscha |65, 66],
a takze niezaleznie (I w tym samym czasie) przez Micnasa, Rannigera
i Robaszkiewicza [107], gdzie ten sam mechanizm nazwano mechanizmem
skorelowanego przeskoku, nosnikami tadunku sa dziury, co wystepuje
w wiekszodci rzeczywistych nadprzewodnikéw tlenkowo-miedziowych, ktore
przeskakuja miedzy weztami sieci obsadzonymi jonami tlenu. Gdy dziur jest
mniej niz weztéow, na ktorych moga si¢ znajdowac, staja sie one mobilne.
Dziura na jonie tlenu polaryzuje elektrony z zewnetrznej powtoki, jesli
przeskoczy na inny jon, to elektrony, ktore pozostaja jeszcze przez pewien
okres spolaryzowane, przyciagna inng dziure z sasiedztwa. Model ten we
wstepnej fazie jest budowany dla elektronéw, w ktérym oddziatywanie
pochodzi od kulombowskich oddziatywan miedzy elektronami. W modelu
tym elektrony opisywane sa funkcjami Blocha. Hirsch pokazal, ze elektrony
zapeliajac stopniowo pasmo na poczatku zajmujg stany, ktore sa
stanami wigzacymi sie¢, a dopiero w fazie koncowej zajmowane sa stany
antywiazace, na ktorych pojawia sie oddzialywanie przyciaggajace. Dlatego
nadprzewodnictwo wystepuje przy prawie catkowicie zapelionym pasmie
przewodnictwa i jest ono dziurowe, co oznacza, ze nadprzewodnictwo w tym
modelu jest wynikiem ostabienia stabilnosci sieci. Otrzymywany efektywnie
potencjal parujacy zalezy od wektora falowego i jest anizotropowy.

Model t-J. Podstawa modelu jest mechanizm nadprzewodnictwa
w zaproponowanym przez Andersona stanie RVB, oparty na efektach
korelacji w plaszezyznie CuOs [6, 8]. Hamiltonian dwuwymiarowego
modelu t—J ma postaé¢ 28, 30, 76, 98|:

H=-t) <c;;cjg + c;racw) +J> <SZ~ .S, — inzn]) : (1.2)
]

i’j7U
gdzie S; jest operatorem spinu w i-tym wezle, przy czym
Si = Z C;;O'a BCig3-
af
Pierwszy czlon w hamiltonianie odpowiedzialny za oddzialywania dwu-
czastkowe jest rownowazny hamiltonianowi Heisenberga dla antyferroma-
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gnetyka, gdy J > 0. Stata J (catka wymiany w modelu Heinsenberga) daje
sie wyrazi¢ nastepujaco:
B 4rd Ay
S Ue 26’
gdzie 7y jest amplituda hybrydyzacji orbitali d i p, €, oznacza energi¢
potrzebna do utworzenia dziury na orbitalu p, U wyraza energie odpychania
kulombowskiego na wezle miedzi.

Efektywne oddzialtywanie miedzy bozonowymi dziurami, otrzymywane
w ramach teorii BCS, w modelu t-J w kanale ladunku ma posta¢ [170]:

Vo Z NigNyj,—o — Z Vz’j NigNj —0o, (1-3)

o ijo

J

ktora prowadzi do d-falowego sparowania, gdy oddzialtywanie na wezle jest
odpychajace (Vy > 0), a oddziatywanie najblizszych sasiadow przyciagajace
(—Vi; < 0). Taka postac¢ oddzialywania zapewnia jego separowalnosé¢ w prze-
strzeni odwrotnej.

Nalezy zaznaczyé, ze hamiltonian (1.2), ktory zastosowano do
opisu nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego, otrzymano przy
udziale dwoch polskich badaczy — J. Spatka i A.M. Olesia, na dlugo
przed odkryciem nadprzewodnikow wysokotemperaturowych [24, 140].
Prowadzone wowczas badania dotyczyly poszukiwania opisu przejscia
antyferromagnetyk-paramagnetyk. Zasadniczym ich elementem byto wyko-
nanie pewnej szczegllnej transformacji kanonicznej, tzw. kanonicznego
rozwiniecia perturbacyjnego (por. [132]) w odniesieniu do hamiltonianu
Hubbarda, w wyniku czego efektywny hamiltonian zostal otrzymany
w postaci (1.2).

Kwazidwuwymiarowos$¢ nadprzewodnikéw
wysokotemperaturowych

Struktura krystaliczna nadprzewodnikéw  wysokotemperaturowych
sktada sie z warstw (plaszezyzn) obsadzonych przez atomy CuOs.
W' pierwszym przyblizeniu oddzialywanie miedzy momentami magne-
tycznymi zlokalizowanymi na atomach Cu mozna opisa¢ za pomoca
dwoch catek wymiany, tj. pierwszej opisujacej oddzialywanie w warstwie
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i drugiej opisujacej oddzialywanie miedzy warstwami. To, ze druga catka
wymiany jest znacznie mniejsza od pierwszej, powoduje, ze oddziatywania
miedzy plaszczyznami sg pomijane w wielu modelach, ktére traktuja
nadprzewodnik jako uktad kwazidwuwymiarowy. Nalezy jednak pamietac,
ze efekty miedzywarstwowego hoppingu tudziez tunelowania par maja
wplyw na sparowanie, oraz ze mechanizm sprzezenia w trzecim wymiarze,
ktorego natura ma charakter sprzezenia josephsonowskiego, stabilizuje faze
nadprzewodzaca [79, 108|.

Przejscie  Kosterlitza—Thoulessa. Sprzezenie miedzyptaszczyznowe,
istniejace w niskich temperaturach powoduje, ze nie obserwowane sa
zjawiska przewidziane dla uktadéw Scisle dwuwymiarowych, zwigzane
z realizacja w uktadach niskowymiarowych innego typu porzadku dalekiego
zasiegu. W dwuwymiarowych uktadach staje sie mozliwy tzw. porzadek
topologiczny, ktory wiaze sie z dopuszczalnymi defektami w przestrzeni
parametru porzadku. Jezeli w uktadzie nie wystepuja pojedyncze wiry,
a tylko scisle ze soba zwiazane pary wir-antywir, powodujace wylacznie
lokalne zaburzenie w przestrzeni parametru porzadku, porzadek topologi-
czny jest dalekiego zasiegu. Przejscie do fazy wysokotemperaturowej — tzw.
przejscie Kosterlitza—Thoulessa [31], jest zwiazane z rozrywaniem sie par
wir-antywir oraz pojawianiem sie pojedynczych termicznie wzbudzanych
wirow. Jesli traktowaé stan singletowy nadprzewodzacy jako faze typu
Kosterlitza—Thoulessa, to temperatura przejscia, w ktoérej nastepuje
rozpad skorelowanego ukladu wir—antywir, zalezna jest od oddziatywania
miedzy wirem i antywirem. Dlatego przejscie fazowe Kosterlitza—Thoulessa
w skonczonych temperaturach do singletowego stanu nadprzewodzacego
prowadzi do potegowego zaniku korelacji parujacych w wytworzonym
domieszkowaniem stanie metalicznym [36, 108].

Koncepcja  pseudoszczeliny. Poniewaz temperatura przejScia mie-
dzy stanami normalnym i nadprzewodzacym ujawnia wiele anomalnych
wlasnosci zaréwno w fazie normalnej, jak i nadprzewodzacej, ktorych
nature mozna przypisa¢ istnieniu niezaleznych widm wzbudzenn dla
tadunku i spinu, Anderson [9] okreslit ten kolektywny stan jako kwantowy
protektorat.
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W teorii BCS korelacje miedzy elektronami w nadprzewodnikach spra-
wiaja, ze elektrony lacza sie w tzw. pary Coopera. Sa one wzbudzeniami
w krysztale, maja wlasciwosci bozonéw (spin S = 0 lub 1), a ich energia
lezy ponizej energii Fermiego. Pary Coopera tworza ciecz stabo oddziatuja-
cych par, ktora jest ciecza bozonowa. Dlatego ciecz par Coopera, ktoéra nie
podlega regule Pauliego, obsadza poziomy w sposéb przewyzszajacy gestosé
stanéw. Po przekroczeniu gestosci krytycznej par Coopera, w ustalonej tem-
peraturze, nastepuje kondensacja Bosego—Einsteina. Jej przejawem w nad-
przewodnikach jest zanik oporu elektrycznego oraz idealny diamagnetyzm.
Prad par Coopera plynie przez krysztal bez strat, gdyz pary Coopera
tworza stan koherentny. Wystepowanie jednej temperatury krytycznej 7.,
oddzielajacej obszar normalnej cieczy Fermiego od obszaru nadprzewod-
nictwa, powoduje, ze w modelu BCS tworzenie sie par Coopera i kondensacja
Bosego—FEinsteina BEC nastepuja w tej samej temperaturze.

Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe wystepuje w materiatach
o bardzo matej koncentracji nosnikow i wiaze sie z silnymi fluktuacjami
tadunku. Fluktuacje te sprawiaja, ze juz w temperaturze T* > T, pojawiaja
sie nieoddzialujace lokalne pary Coopera, tworzace ciecz o wlasciwosciach
bozonowych, ktora dopiero w T, tworzy kondensat Bosego—FEinsteina.
W zakresie temperatur 7, < T < T* wystepuja zjawiska polegajace
na oscylacji stanéw spinowych (fale gestosci spinowej — SDW) i na
oscylacji stanéw tadunkowych (fale gestosci tadunku — CDW) elektronow
wedrujacych. Jest to obszar pseudoszczeliny (pseudogap). Wtasnosci cieczy
fermionéw w stanie normalnym sg zwigzane z niejednorodnoscia rozktadu
tadunku w krysztale. W obszarze pseudoszczeliny istnieje ciecz bozonéw,
wystepuje przerwa spinowa, a nie wystepuje przerwa tadunkowa obejmujaca
caly nadprzewodnik. Dlatego w tym obszarze pojawiaja sie skomplikowane
struktury wykazujace obecnosé fal gestosci tadunku lub spinu. Zjawiska
zwigzane ze zmiang koncentracji dziela ptaszczyzne diagramu fazowego (rys.
1.2) na dwie czesci lezace odpowiednio w zakresie poddomieszkowanych
(underdoped) oraz naddomieszkowanych (overdoped) stanow.

Obszar wystepowania nadprzewodnictwa T, > 0 rozpoczyna sie
powyzej krytycznej koncentracji domieszkowania, po czym 7. rosnie ze
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Rys. 1.2. Ogolny diagram fazowy nadprzewodnika wysokotemperaturowego
w zaleznosci od domieszkowania [9]

wzrostem x, osiggajac warto$¢ maksymalna przy pewnej optymalnej
koncentracji, powyzej ktorej nastepuje spadek temperatury 7..

Glownym reprezentantem nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego
jest zwiazek YBayCu3zOg,,, ktory jest zlozonym tlenkiem o warstwowej
strukturze ptaszczyzn CuO potaczonych tancuchami miedziowo-tlenowymi.
Doboér koncentracji tlenu  w tancuchach pozwala na kontrolowane zmiany
koncentracji nosnikow pradu ptynacych réwnolegle do ptaszczyzn. Dzieki
temu w YBCO mozna §ledzi¢ korelacje spinowe i tadunkowe w fazie upo-
rzadkowania antyferromagnetycznego dla x < 0,5 oraz w fazie nadprze-
wodzacej, gdy 0,5 < x < 1.

W przedstawionym modelu parowania, gdy koncentracja nosnikow jest
mniejsza od koncentracji optymalnej, silne korelacje w cieczy fermionéow
ponizej temperatury 7™ tworzg ciecz bozonéw, ktora z kolei ulega konden-
sacji Bosego—Einsteina w temperaturze T, (7, < T*), tworzac nadprze-
wodzacy kondensat obejmujacy caty krysztal. Korelacje dwojkowe, ktore po-
jawiajg sie poczawszy od temperatury 7™, zmieniajg sie z krotkozasiegowych
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na obejmujace caly faze nadprzewodzaca, gdy temperatura obniza sie do 7.
Dla silnych oddziatywan istnieja dwa przejscia, miedzy ktorymi realizowany
jest stan pseudoszczeliny, poprzedzajacy sparowanie [168|. Pseudoszczeline
obserwuje sie w stabo domieszkowanych tlenkach miedzi, w ktorych wraz
ze wzrostem domieszkowania maleje 1™, a T, rosnie, doprowadzajac przy
optymalnym domieszkowaniu do zréwnania si¢ obu temperatur [14, 99|.
Poniewaz mate domieszkowanie odpowiada matym gesto$ciom nosnikéw, ob-
szar ten zmierza do granicy kondensacji niezaleznych bozonéw. Zmniejszanie
gestosci nosnikow oznacza obnizanie temperatury kondensacji, co prowadzi
do wejscia (przy stalym oddzialywaniu) w obszar sparowania bez natych-
miastowej kondensacji. Z kolei w magnetycznie poddomieszkowanych nad-
przewodnikach ztozono$é obserwowanych zjawisk prowadzi do coraz bardziej
ztozonych interpretacji ich zachowan. Zgodnie z ideg kwantowych protek-
toratow prawie antyferromagnetycznej cieczy Fermiego, na diagramie fa-
zowym nalezy wyrézni¢ dwa obszary, tj. stabej i silnej pseudoszczeliny
z wyraznie zaznaczonym przejsciem, zdeterminowane odpowiednio przez
maksimum w jednorodnej, zaleznej od temperatury podatnosci oraz przez
stopien relaksacji spinowej sieci [124] (rys. 1.2).

W zakresie duzych koncentracji nosnikéw i stabych oddziatywan, fluk-
tuacje nosnikéw pomija sie, a obie temperatury 7* i T, sa réwne. Dlatego
tworzeniem sie par Coopera i pojawienie si¢ nadprzewodzacego kondensatu
nastepuje rownoczesnie. Jest to obszar stosowalnosci teorii BCS [141, 145].

Przejscie od granicy silnego sprzezenia, tj. tworzenia sie i kondensacji bo-
zonéw, do granicy stabego sprzezenia z niestabilnoscia Coopera prowadzaca
bezposrednio do nadprzewodnictwa, chociaz ujawnia rézne zachowania sie
uktadu nie ma charakteru przejscia fazowego i jest to tzw. crossover |25].
Dowodzi to jednolitej natury zjawiska nadprzewodnictwa. Nadprzewodniki
tlenkowo-miedziowe sa uktadami realizujacymi sie w posrednim zakresie
omawianych zjawisk, na to wskazuja takie ich charakterystyki, jak dtugosé¢
koherencji, gestos¢ nosnikow, czy umiarkowane relacje miedzy temperatu-
rami T,, T* i T, ktorych oszacowania wynikaja z wykresow Uemury [158|.

1.1.2. Podejscia oparte na scenariuszu van Hove’a

Mechanizm nadprzewodnictwa w nadprzewodnikach wysokotemperatu-
rowych nie zostat dotychczas w pelni wyjasniony, zdobyta wiedza pozwala
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prowadzi¢ badania odnoszace sie do wlasnosci termodynamicznych nadprze-
wodnikéw wysokotemperaturowych na podstawie modeli nadprzewodnictwa
opisanych efektywnym hamiltonianem, gdzie oddzialtywanie w kanale paru-
jacym jest rozpatrywane w ramach teorii BCS. Zasadniczy nurt tych badan,
zwany scenariuszem van Hove’a, ktory dotyczy zakresu duzych koncentracji
nos$nikéw, tj. naddomieszkowania, wiaze sie¢ z uwzglednieniem, w zaleznej
od energii kwaziczastek gestosci stanow N (), osobliwosci (van Hove’a sin-
gularity) na poziomie Fermiego. W rozwazanych modelach istnienie takiej
lokalnej, gwaltownej zmiany (wzrostu) gestosci stanéw prowadzi do wzrostu
temperatury przejscia 7., co wskazuje na trafnos¢ podejscia. Podstawa
rozwazan jest sformutowany dla kwaziczastek fermionowych (elektronow lub
dziur) efektywny hamiltonian typu BCS, z charakterystycznym dla danego
zwigzku widmem wzbudzeni jednoczastkowych oraz anizotropowym oddzia-
lywaniem w kanale parujacym, ktérego medium wigzacym czastki w pary
Coopera sa ogdlnie wirtualne bozony. W rozpatrywanych modelach nad-
przewodniki wysokotemperaturowe sa stanem metalicznym realizowanym
w waskim pasmie, ale aby przyjrze¢ sie ich odmiennej naturze dopuszcza sie,
ze moga by¢ one traktowane jako bliskie odpowiedniemu zlokalizowanemu
stanowi Motta, jak w przypadku metali ziem rzadkich lub aktynowcow.
Badania wtasno$ci nadprzewodnikéw opisanych efektywnym hamil-
tonianem sa oparte na standardowym formalizmie $redniego pola z zas-
tosowaniem matsubarowskich funkcji Greena [39] lub metodzie Bogolubowa
wedtug konstrukcji aproksymujacego hamiltonianu, ktoéra zapewnia, ze
wyznaczony potencjal termodynamiczny dazy do potencjaltu termo-
dynamicznego efektywnego hamiltonianu w granicy termodynamicznej
(N,V — 00, N/V = const). W metodzie Bogolubowa réwnanie na szczeline
oraz wyrazenia okreslajace liczbe czastek, prad czastek i inne stanowia
pochodne funkcjonalne energii swobodnej [18, 48]. W przypadku silnego
wiazania formalizm funkcji Greena prowadzi do rownan Eliashberga.
Mozna tez postuzy¢ sie réwnaniami Bogolubowa-de Gennesa. Oba podej-
Scia, podobnie jak przyblizenie stabego wiazania, pozwalaja wyznaczy¢
samozgodne réwnanie na szczeline, ktéra moze przyjmowac ztozona postac
[4, 17, 64, 91, 103, 126, 127, 162, 172|. Do wyznaczania widma wzbudzen
(relacji dyspersji) stosuje sie podejscia ciasnego wiazania, uwzgledniajace
dwuwymiarowa strukture pasmowa nadprzewodzacych zwiazkow, wybrang
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zgodnie z wynikami pomiaréw fotoemisji i przyblizeniem lokalnej gestosci
(LDA). W stosowanych przyblizeniach uwzglednia sie jedynie przeskoki do
kilku najblizszych sasiadéw. Najczesciej stosuje sie model jednopasmowy
na sieci kwadratowej, w ktorym uwzglednia sie jeden orbital na jednostke
CuO. [13, 20, 21, 61, 135, 136, 170]. Ale istnieja takze inne podejscia
wielopasmowe, w ktorych uwzglednia sie cztery, szes¢ lub osiem ortogonal-
nych orbitali w warstwie na jednostke CuOs [118; 147].

Metoda Eliashberga. Zastosowanie formalizmu funkecji Greena do
rozwazania zagadnienia nadprzewodnictwa, tj. do uktadu czastek lub
kwaziczastek oddzialujacych w kanatach czastka—dziura i czastka—czastka
(oddziatywanie parujace), prowadzi do otrzymania samozgodnej formuty
dla energii wlasnej stanu nadprzewodzacego wyrazonej w notacji macierzy
Nambu, gdzie czes¢ diagonalna odpowiada renormalizacji operatora
masowego (energii wlasnej) stanu normalnego, a cze$¢ pozadiagonalna
pozwala uzyska¢ réwnanie na nadprzewodzaca szczeline energetyczna. Aby
rozwigzaé¢ otrzymany zesp6l réwnan, stosuje sie rozwiniecia perturbacyjne
ze wzgledu na stale parametry oddziatywania w obu kanatach. W przypadku
stabego wigzania wystarczy ograniczy¢ sie do liniowych wyrazow rozwinie-
cia, wowczas rozwazane réwnania staja sie niezalezne, co odpowiada
modelowi BCS. W przypadku silnego sprzezenia mamy do czynienia
z rownaniami Eliashberga, dla ktérych potencjat parujacy posredniczacych
bozonoéw (fononéw Einsteina lub fluktuacji spinowych) jest zalezny od
struktury w przestrzeni pedéw. W rozwazaniach tlenkowo-miedziowych
nadprzewodnikow wysokotemperaturowych do réwnan Eliashberga nalezy
dotaczyé¢ wyrazenie okreslajace ustalone wypelnienie pasma, aby wlasciwie
wyjasni¢ ubytek symetrii czastka-dziura w oddzialujacym uktadzie. Zas-
tosowanie metody Eliashberga do uktadéw nieizotropowych o dowolnym
widmie wzbudzenn jednoczastkowych wymaga znajomosci potencjatu
parujacego g?P w zaleznosci od réznicy pedéw i réznicy matsubarowskich
czestosci uczestniczacych fermionéw oraz postaci widma wzbudzen (k).
Zastosowanie scenariusza van Hove’a pozwala w réwnaniach Eliashberga, po
uwzglednieniu gestosci stanéw jako funkcji energii, przej$¢ do catkowania
po energii. Nalezy zauwazy¢, ze schemat ten odnosi sie do wszystkich
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rownan Eliashberga, co powoduje, ze osobliwosci van Hove’a wystepujace
w gestosci stanéw pojawia sie w wyrazeniu na potencjal parujacy.
Szczegdlowe rozwazania numeryczne, dotyczace temperatury przejscia
T. oraz wartosci wyktadnika efektu izotopowego «, wykonano dla
nastepujacych podejsé: silnego wigzania ograniczonego do powierzchni
Fermiego, silnego wiazania i doktadnych réwnan Eliashberga oraz stabego
wigzania opartego na modelu BCS, wykorzystujace metode scenariusza
van Hove’a, zostaly przeprowadzone w pracach [126, 127|. Badane uktady
to rodzina miedziowo-tlenowych zwiazkéw z dwiema ustalonymi postaciami
relacji dyspersji wyznaczonymi dla dwuwymiarowego modelu ciasnego
wigzania oraz dwoma formami potencjatu parujacego prowadzacymi
do s-falowego sparowania, gdy bozonami posredniczacymi sg fonony
Einsteina, lub d-falowego sparowania, gdy bozonami posredniczgcymi sa
antyferromagnetyczne fluktuacje spinowe. Taki wybor relacji dyspersji
powoduje, ze w gestosci stanéw pojawia sie¢ osobliwo$é logarytmiczna
[67]. We wszystkich trzech podejsciach oraz rozwazanych przypadkach
najwickszy wzrost T, obserwuje sie, gdy osobliwos¢ van Hove’a lezy
w bliskim sgsiedztwie poziomu Fermiego. Jednakze silny wzrost T,
wywotany w podejsciu stabego wiazania przez osobliwosci van Hove’a jest
znacznie pomniejszony przez efekty silnego wiazania. Ponadto rozwigzania
otrzymane dla podejscia stabego wigzania ujawniaja silny wplyw mocy
osobliwosci van Hove’a na 7. i istnienie uniwersalnego oddzialywania
parujacego w badanych zwiazkach, podczas gdy obliczenia wykonane dla
silnego wiazania wykazuja zredukowana wrazliwos¢ T, na osobliwosci i ich
moc, a zatem nie wspieraja argumentow, ze to efekty struktury pasmowe;
moga wyjasni¢ duze wartosci T,.. Dlatego jezeli osobliwosci van Hove’a
sa odpowiedzialne za obserwowany wzrost 7., beda one wchodzi¢ do
rozwigzan poprzez poprawki perturbacyjne pochodzace od oddzialywan
w obu kanaltach lub efekty wielopasmowe. W podejsciu silnego wigzania
ograniczonego do owierzchni Fermiego w przypadku zapelnienia pasma
z dala od osobliwoéci wartosci T, sa zbiezne z otrzymanymi dla Scistych
rownan silnego wigzania. Gdy zapelnienie pasma zbliza sie do osobliwosci,
wowczas temperatura T, wykazuje bardzo gwaltowny wzrost, ktory
pojawia sie takze na krawedzi zapelnionego pasma, co stanowi niefizyczny
rezultat. Podejscie to mozna traktowa¢ jako konsekwencje twierdzenia
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Migdata, zgodnie z ktorym w konwencjonalnych nadprzewodnikach, gdzie
posrednicza fonony, wolno wszystkie wielkosci ograniczy¢ efektywnie do
powierzchni Fermiego.

Z przytoczonych rozwazan wynika, ze gdy w podejsciu stosuje sie Sciste
rownania Eliashberga, nie ma obserwowanych wartosci 7, a ich lepsze dopa-
sowanie moze sie wigza¢ z koniecznoscig wyjscia poza teorie Eliashberga,
ktorej podstawa jest samozgodne wyznaczenie energii wlasnej nadprzewo-
dnika w przyblizeniu Focka.

W rozwazaniach opartych na podejsciu silnego wiagzania Eliashberga
nie nalezy pomijaé¢ tego, ze poprawki wyzszego rzedu sa redukowane przez
efekty czasu zycia, ale nie eliminuje to wzrostu temperatury 7., ktory
zachodzi, gdy osobliwosci van Hove’a zbiegaja sie z poziomem Fermiego [67].

Rozszerzony scenariusz van Hove’a. W scenariuszu van Hove'a,
ktory stanowi rozszerzenie formalizmu BCS, osobliwosci w gestosci stanow
wynikajg z wlasnosci stanéow energetycznych kwaziczastek. Uwzglednienie
w réwnaniu na szczeline oraz innych réwnaniach okreslajacych parametry
uktadu gestosci standow zawierajacej osobliwosci, prowadzi do rezultatow
zbieznych z otrzymywanymi eksperymentalnie dla nadprzewodnikow
wysokotemperaturowych. Rozwazania, ktore dotycza istoty scenariusza
van Hove’a i jego rozszerzenia w przypadku uktadéw z anizotropowym od-
dziatywaniem parujacym, opracowane metody analityczne oraz otrzymane
wyniki zaprezentowano w kolejnych rozdziatach.

W badaniach dotyczacych nadprzewodnictwa oddzialywanie kwazicza-
stek w osobliwej kwazidwuwymiarowej cieczy Fermiego (zwanej takze ciecza
nie-Fermiego), uwzgledniajace anizotropowe parowanie w kanale tadunku,
mozna przyja¢ w postaci

Vi(k — k') = Vioyw — Vo — Vi[cos(ky — k7)) + cos(ky — K5)], (1.4)

gdzie pierwszy czton Vi, > 0, odpowiadajacy dalekozasiegowemu i jed-
norodnemu (na jednostkowym obszarze) oddzialywaniu odpychajacemu
w przestrzeni rzeczywistej, dyskryminuje w przestrzeni odwrotnej ob-
sadzanie stanéw z tymi samymi pedami. W granicznym przypadku,
gdy Vi, — oo, w osobliwej cieczy Fermiego stany z tym samym pedem
moga by¢ obsadzane co najwyzej pojedynczo [160]|. Istnienie takiego
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oddziatlywania wykluczajacego podwojne obsadzanie stanéw w przestrzeni
pedéw prowadzi do niezerowej wartosci energii wigzania pary poczawszy od
Ty > T.. W wyniku obnizenia temperatury do 7. nastepuje zgodna z teoria
Bosego i Einsteina kondensacja; w uktadzie realizowany jest koherentny
stan nadprzewodzacy [49, 50|. Zmniejszanie wartosci V7, tego oddzialywania
przeprowadza uklad do obszaru stosowalnosci teorii BCS. Mozna zatem
uwazac, ze przypadek V; > 0 odpowiada zakresowi poddomieszkowania,
podczas gdy przypadek V;, = 0 pokrywa sie z zakresem naddomieszkowania.
Stan uktadu miedzy temperatura 7. i T, w ktorej moga istnie¢ pary, ale
nie istnieje kondensat, jest zatem stanem pseudoszczeliny. W zaleznosci
od wartosci wzglednej V1 Vp, gdy Vo > 01 Vi > 0, ponizej T, w uktadzie
jest realizowany stan nadprzewodzacy o symetrii s, gdy Vo > Vi, lub
o symetrii d, gdy Vp < V.

Model Balseiro—Falicova. Odmienne rozszerzenie scenariusza van Hove’a
odnosi sie do zakresu otwarcia pseudoszczeliny w poddomieszkowanych
zwigzkach 1 jej ewolucji w nadprzewodzaca szczeling ze wzrostem
domieszkowania. W modelu Balseiro—Falicova [104] rozwaza sie konkurujacy
parametr porzadku (catkowita szczeline), osiagajacy maksimum w punkcie
(m,0) strefy Brillouina (relacja dyspersji okreslona jest w odniesieniu
do modelu ciasnego wigzania) w postaci

At - \/AIQ("_GIQ{,

gdzie Ay jest s-falowa nadprzewodzacy szczelina, Gy jest szczeling fal ge-
stosci tadunku.

W' podejsciu tym osobliwos¢é van Hove’a jest zakotwiczona blisko
poziomu Fermiego. Efekt ten jest zwiazany z tzw. brzegowa osobliwos-
cig gestodci stanow, gdzie zwickszona gestosé standéw obserwuje sie na ob-
szarze powierzchni Fermiego graniczgcym ze szczeling Gy. Wraz ze wzrostem
szczeliny resztkowa powierzchnia Fermiego przesuwa sie w kierunku pun-
ktow zwiazanych z osobliwosciag van Hove’a i na bardzo malym obszarze
powierzchni Fermiego wspotistnieja dwie osobliwosci [10, 25|. Dlatego
szczelina zwigzana z falami gestosci tadunku podwyzsza temperature przej-
scia T, w przypadku sparowania izotropowego. W przypadku sparowania
typu d wzrost T, zapewnia szczelina fal gestosci spinu.
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Pseudoszczelina moze ujawni¢ sie w gestosci stanéw, prowadzac do
zmniejszenia jej wartosci wokot poziomu Fermiego, ktore zwieksza sie wraz
z obnizaniem sie temperatury [36]. Faza pseudoszczeliny moze by¢ takze faza
antyferromagnetyczna lub faza flukséw, ktora jest postacia dynamicznej fali
gestosci tadunku, albo faza stripow, tj. o budowie typu wstazki (tasiemki
lub paska), ktora jest kombinacja dwoch podanych faz.

Faza stripow powstaje w wyniku sparowania pojedynczej jednowy-
miarowej wstazki z dwuwymiarowym stanem RVB tla za posrednictwem
jednoczastkowych procesoéw przeskoku. W fazie normalnej (niekoherentnej)
prowadzi to do powstania szczeliny spinowej i stan pseudoszczeliny zostaje
wywolany w sektorze wstazek spinow. W fazie nadprzewodzacej natomiast
istnienie ogo6lnej koherencji zwigzanej ze sparowaniem przyczynia sie
do otwarcia nadprzewodzacej szczeliny w sektorach spinowym i tadukowym
[94, 164]. Koncepcja stripow do zinterpretowania diagramu fazowego zostata
takze wykorzystana w ujeciu stripow polaronowych i bipolaronowych [34].

Podejscia numeryczne. Scenariusz van Hove’a stanowi analityczng
metode badania modeli nadprzewodnictwa, ktora jest wspomagana
obliczeniami numerycznymi. W przypadku zlozonych struktur widma
wzbudzenn i oddzialywania parujacego, metody analityczne staja sie
silnie ztozone. Zastosowanie czysto numerycznych metod obliczeniowych,
zwlaszcza metody kwantowej Monte Carlo symulacji numerycznej, pozwala
wyznaczy¢ dla ustalonych mikroskopowych parametrow uktadu, wielkosci
charakteryzujace uktad, takie jak: temperatura krytyczna i gesto$é stanow
oraz pojemnos¢ cieplna, glebokos¢ wnikania i amplitude szczeliny energety-
cznej w zaleznosci od temperatury [30, 33, 148]. Zgodnos¢ otrzymanych
rezultatow z danymi eksperymentalnymi pozwala weryfikowaé¢ podstawy
modelu [128, 176, 177|.

Przedstawione informacje o stanie teorii nadprzewodnikow wysokotem-
peraturowych pokazuja jedynie jak bardzo problem ten jest ztozony. Istnie-
je jeszcze wiele innych zagadnien oraz zwiazanych z nimi wielkosci, ktore
sa przedmiotem badan teoretycznych nadprzewodnikéow wysokotempera-
turowych. W wiegkszo$ci z nich stosuje si¢ rozwiniety model Hubbarda,
uwzgledniajacy szeroka game oddzialywan lokalnych (w wezle i z bliskimi
sasiadami), posrednich (stabych i silnych korelacji), elektrostatycznych,
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spinowych (np. pseudospinu) i innych. Badania te pozwalaja wyznaczy¢
takie wielkosci, jak: dlugo$é koherencji, gleboko$¢ wnikania pola ma-
gnetycznego, magnetyczne pola krytyczne i prady krytyczne, wyktadniki
krytyczne, a takze okresli¢ wlasnosci struktury sieci, istnienie dalekoza-
siegowego porzadku, stabilno$¢ mozliwych stanéw [108]. Dlatego bada-
nia teoretyczne oparte na scenariuszu van Hove’a, ktore pozwalaja cze-
Sciowo wyjasni¢ niektore charakterystyki i wlasnosci nadprzewodnikow
wysokotemperaturowych, dobrze wpisuja sie w wielowatkowy nurt badan.
Genezy scenariusza van Hove’a nalezy szukaé jeszcze przed odkryciem nad-
przewodnictwa wysokotemperaturowego. Juz w latach siedemdziesiatych
[88, 115, 120] zwrécono uwage na gwaltowne zmiany elektronowej ges-
tosci stanow w poblizu poziomu Fermiego w miedzymetalicznych zwiazkach
typu A15 inaczej f-wolframu, czyli: A3B(A = V,Nb; B = Si,Ge,Al,Ga,Sn).
7 faktem tym powiazano wysoka temperature przejscia fazowego, w porow-
naniu z czystymi nadprzewodzacymi metalami. Juz woéwczas w pracach
teoretycznych przewidywano nie tylko zwickszenie temperatury kryty-
cznej, ale réwniez jej obnizanie zwiazane z postacia fluktuacji gestosci
stanow. W pracach [88, 115, 120] przedstawiono obliczenia, w ktorych
korzystywano z podanego przez Eliashberga réwnania uwzgledniajacego
wplyw zmiany elektronowej gestosci stanéw na temperature krytyczna.
Pokazano rowniez [88], ze konkretna postaé¢ gestosci stanow N(&) nie
ma wplywu na ksztalt funkcjonatu 07./6N(§) (wariacja temperatury kry-
tycznej po funkcji gestosci stanow), ktory jest uniwersalng funkcja &/T.
(¢ jest energia mierzona od poziomu Fermiego). Zwrocono rowniez uwage
na to, ze zmienna gestosci stanéow wymaga innego okreslenia dla wystepu-
jacego w teorii BCS bezwymiarowego parametru oddziatywania parujacego
A = N(0)V. Posta¢ fluktuacji zostata zaproponowana w kolejnych pra-
cach [110, 131], to pik lorentzowski i osobliwo$¢ trojkatna. Odmienng niz
w teorii BCS posta¢ elektronowej gestosci stanéw zaczeto wiazaé z innymi
zmianami niz tylko podwyzszona temperatura krytyczna (7., ~ 20 K),
ale takze z takimi, jak np. zalezno$¢ podatnosci magnetycznej od tem-
peratury oraz niestabilnosé struktury krystalograficznej. Zapoczatkowalto
to poszukiwania teoretyczne istnienia odpowiednich fluktuacji gestosci
stanow. W latach osiemdziesigtych, jeszcze przed odkryciem nadprzewod-
nictwa wysokotemperaturowego [67], takie fluktuacje powiazano z teoria
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stworzona przez van Hove’a [159]. Van Hove sklasyfikowal osobliwosci
mogace teoretycznie istnie¢ w elektronowej gestosci stanéow w przypadku
dwu- i trojwymiarowego krysztalu oraz pokazal, ze pewne zaskakujace
wlasciwosci rozpatrywanego uktadu moga byé¢ wiazane z istnieniem tego
typu osobliwosci. W 1986 roku Hirsch i Scalapino rozwazali dwuwymia-
rowy model Hubbarda na sieci kwadratowej, uwzgledniajac oddzialtywa-
nia przyciggajace pomiedzy najblizszymi i kolejnymi najblizszymi sasia-
dami oraz zaniedbujac oddzialtywania elektronowe. Rozwiazanie takiego
prostego modelu prowadzilo do otrzymania takiej postaci energii, ktora
wykazywala osobliwos¢ typu logarytmicznego, okreslanej wedlug klasy-
fikacji van Hove’a mianem punktu siodtowego. Za pomocag metody kwan-
towych Monte Carlo symulacji pokazano, ze tego typu osobliwo$é moze
by¢ odpowiedzialna za podniesienie temperatury krytycznej. Przewidziano
rowniez mozliwo$¢ otrzymania wyzszej niz dotychczas obserwowano tem-
peratury przejécia. Lata dziewie¢dziesiate wraz z eksperymentalnym od-
krywaniem nowych materialow nadprzewodzacych przyniosty obszerny
rozwo]j opisanej teorii. Dwuwymiarowy lub kwazidwuwymiarowy charakter
nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych potwierdzono eksperymentalnie
i powiazano to z istnieniem ptaszczyzn miedziowo-tlenowych CuOs. Podjeto
tez probe zmodyfikowania teorii BCS [103] przez zastapienie stalej gestosci
stanéw postacia majaca osobliwo$é typu logarytmicznego. Taki model za-
czeto nazywaé scenariuszem van Hove’a [20, 21, 103]. Proste wstawienie tak
skonstruowanej funkcji do réwnania na szczeline pozwolilo podaé¢ formute
na temperature krytyczna T, ~ exp(—1/v/)), znacznie rézniaca sie od ty-
powego rezultatu przewidzianego przez teorie BCS, T, ~ hwp exp(—1/)),
gdzie A\ jest parametrem opisujacym oddzialywanie elektron—fonon. Takie
oszacowanie temperatury krytycznej pozwolito z kolei podniesé¢ jej przewidy-
walng wartos¢ do okoto 100 K. Eksperymentalnie potwierdzona zmiana
wartosci temperatury w takich nadprzewodnikach, jak np. Las_,Sr,CuQOy
wraz ze zmiang domieszkowania x, zostala powigzana z przesuwaniem
sie osobliwosci wzgledem poziomu Fermiego. Ten sam prosty model poz-
wolil wyjasni¢ maly efekt izotopowy [154]. Pokazano, ze kiedy tempe-
ratura wzrasta wraz ze wzrostem wartosci gesto$ci standéw na poziomie
Fermiego maleje warto$é wspotczynnika izotopowego. Podobne obliczenia
zostaly wykonane dla nadprzewodnika typu BCS z dodana logarytmiczna



1.1. Wprowadzenie 33

osobliwoscig [47], gdzie policzono wartos¢ wspotezynnika Ry = 2A(0)/kgTe
oraz skok ciepta wlasciwego. Pokazano rowniez, ze w takim modelu najwyz-
sze temperatury krytyczne uzyskuje sie, kiedy osobliwosé lezy doktadnie
na poziomie Fermiego. Uznano jednak, ze ten model, ktory potrafi dobrze
wyttumaczy¢ duza wartosé T, nie jest wystarczajacy do wyjasnienia stabego
efektu izotopowego i duzej wartosci wspotezynnika R;. Innym waznym kry-
terium w badaniach zgodnosci teorii z eksperymentem, oprocz wartosci tem-
peratury krytycznej i wspotczynnika R, sa pozostate charakterystyczne
wspolezynniki: Ry = AC(T,)/Cn(T.), gdzie AC(T.) = Cs(T.) — Cn(T0)
jest skokiem ciepta wlasciwego miedzy fazami nadprzewodzaca i normalng
w temperaturze przejscia oraz Ry = H.(0)/1/N(0)A(0), gdzie H.(0) oz-
nacza krytyczne pole magnetyczne. Wspoétczynniki R;, ¢+ = 1,2,3, nosza
nazwe uniwersalnych wspotczynnikow BCS i dla nadprzewodnika typu BCS
sg stale, a ich warto$ci wynosza odpowiednio: Ry = 3,52, Ry = 1,43 oraz
Rs = 2¢/7 [13].

Wprowadzenie fluktuacji gestosci stanéw do réwnania na szczeline
zmienia réwniez wartodci tych parametréw, jednak nie na tyle, aby poréow-
na¢ je z warto$ciami otrzymywanymi dla nadprzewodnikow wysokotempe-
raturowych. Aby poprawi¢ otrzymane rezultaty, nalezy uwzgledni¢ takze
inne efekty. Sukcesy takiego podejscia sklonily do odmiennego spojrze-
nia na oddzialywanie pomiedzy elektronami [103]. Istnienie osobliwosci
w poblizu poziomu Fermiego powinno wskazywac¢ na silne oddzialywanie
miedzy parujacymi elektronami w tym rejonie. Nalezatoby zatem podzieli¢
nosniki na dwie grupy, tj. te ktore sa silnie zlokalizowane w poblizu poziomu
Fermiego i pozostale, majace stala warto$¢ gestosci stanéw. Jednakze ten
stan rzeczy nie pozwala na tak proste jak w teorii BCS ujecie problemu
nadprzewodnictwa, dlatego tez niektorzy badacze zaczeli odchodzi¢ od tej
teorii.

W ostatnich latach duzym zaufaniem w wyjasnianiu zjawisk w nad-
przewodnikach wysokotemperaturowych cieszy sie scenariusz van Hove’a
(van Hove Scenario, VHS) [105], u ktorego podstaw lezy zaloze-
nie, ze za odmienne wtasno$ci nadprzewodnikéw wysokotemperatur-
owych sa odpowiedzialne osobliwosci gestosci stanéw. Ten model probuje
odpowiedzie¢ na pytanie, jaka jest fizyka oddziatujacych elektronow,
zmodyfikowana obecnoscia osobliwosci van Hove’a. Wspolczesne teorie



34 1. Prezentacja problematyki

sa zgodne co do mozliwodci stosowania scenariusza van Hove'a z osobli-
wosciami w poblizu poziomu Fermiego. Poczatkowo scenariusz van Hove'a
byt stosowany w odniesieniu do uktadéw ze sparowaniem typu s, dla
ktorych parametr porzadku jest izotropowy. Stosujac to samo podejscie
do uktadoéw ze sparowaniem typu d [116], gdzie parametr porzadku jest
anizotropowy, zwrécono jednakze uwage na jakosciows zmiane rozprasza-
nia pomiedzy czastkami. W konwencjonalnych uktadach metalicznych,
w ktorych moze byé realizowany stan nadprzewodzacy, rozpraszanie
pomiedzy czastkami ma zlozony charakter. W przypadku stosowania sce-
nariusza van Hove’a rozpraszanie rozwazanych kwaziczastek jest opisy-
wane wedlug regut stosowanych w formalizmie cieczy Fermiego. Wyniki
badan prezentowanych w dalszej czesci pokazuja, ze stosowanie scenariusza
van Hove’a do uktadéw z anizotropowym parametrem porzadku wymaga
zasadniczej jego modyfikacji. Niemniej jednak opracowany formalizm roz-
szerzonego scenariusza van Hove’a wskazuje na mozliwosé otrzymania zu-
nifikowanego podejscia do badania nadprzewodnikow nowej i starej ge-
neracji.

1.2. Nadprzewodniki nowej generacji

Nadprzewodniki wysokotemperaturowe, dla ktoérych temperatura
przejscia moze osigga¢ wartos¢ rzedu 100 K, majg charakterystyczne
miedziowo-tlenowe plaszczyzny CuQO,, w ktorych realizowany jest czysty
stan singletowy o symetrii s lub d. W monokrysztatach zwigzkow YBCO,
w ktorych moga wspoélistnie¢ dwa typy sparowania singletowego s i d,
mozna wyr6znié, oprocz plaszcezyzn CuQs, takze tancuchy CuO, w ktorych
moze sie pojawi¢ nadprzewodnictwo o innej symetrii. Domieszkowanie
tlenem zmienia strukture tancuchéw, lokujac w nich dodatkowe atomy
tlenu, ktore z kolei Sciagaja elektrony z plaszczyzn CuO, i powoduja
powstanie pasma dziurowego. Dlatego nadprzewodnictwo, ktore jest
realizowane w miedziowo-tlenowych ptaszczyznach, ma charakter dziurowy
i w wiekszosci nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych przewodza dziury
z nielicznymi wyjatkami, np. Nd; g5Cep 15CuQO4_s5. Cecha charakterystyczna
tych zwiazkow jest to, ze pojawienie sie pasma przewodnictwa, a w konse-
kwencji mozliwo$¢ powstania stanu nadprzewodzacego i osigganie maksy-
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Rys. 1.3. Zaleznos¢ wspolczynnika R od temperatury przejscia T,
opublikowana w [163]. W teorii BCS Ry = 3,52

malnych wartosci T., wynika z dobrym oszacowaniem z ich relacji stechio-
metrycznych [51]. Omawiane zwiazki, oprocz wysokich wartosci temperatu-
ry przejécia fazowego, maja takze wiele innych wyrézniajacych je wtasno-
ci. Na rysunku 1.3, pochodzacym z pracy [163|, przedstawiono wartosci
wspolezynnika Ry = 2A(0)/T. w zaleznosci od T, dla wybranych zwiazkow
nadprzewodzacych.

1.2.1. YBCO

Zwigzek YBayCu3zOgg byl pierwszym nadprzewodnikiem, w ktérym
stwierdzono temperature krytyczna wyzsza od temperatury wrzenia
ciektego azotu, 77 K. Chociaz zostal on otrzymany w formie ceramicznych
pastylek, dzi§ juz istnieja monokrysztaly. Zwiazek o wzorze stechiome-
trycznym YBayCuzOr_s, gdy 0 < 6 < 0,6, oznaczany w skrocie YBCO lub
jego odmiany YBayCuyOg (Y—124) i YBayCus5075_5 (Y—123,5) naleza
do grupy najbardziej znanych nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych.
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Pomiary fotoemisji wykonane dla takich materialéow potwierdzaja istnienie
osobliwosci gestosci standéw odpowiadajacej splaszczeniu powierzchni Fer-
miego w poblizu punktu Y. Te osobliwo$¢, zwana rozwinieta osobliwosciag
van Hove’a, wiaze sie z ekstremum na jednowymiarowe]j czesci powierzchni
Fermiego, ktore wykazuje rozbieznosé typu pierwiastkowego. Druga osobli-
wosc¢ dla tego typu zwiazkéw prawdopodobnie pojawia sie w poblizu punktu
X. Strukture pasmowa oraz diagram fazowy YBCO, bardzo typowe dla nad-
przewodnikéw wysokotemperaturowych, przedstawiono na rysunkach 1.4
oraz 1.5. Zwiazek YBayCu3Og,, w stanie slabego domieszkowania (0 <
x < 0,4) jest izolatorem i antyferromagnetykiem o temperaturze Neela,
Txn < 500 K. Wzrost zawartosci tlenu do Og 4 powoduje, ze przewodnictwo
ma charakter metaliczny i zanika uporzadkowanie magnetyczne. Nadprze-
wodnictwo pojawia sie, gdy Og 44, a dla Og 93 temperatura krytyczna osiaga
najwyzsza wartosé¢ T, = 94 K, podczas gdy dla O; T, = 92 K. Réwnoczesnie
nastepuje zmiana struktury krystalograficznej od tetragonalnej do rombowe]
(ortorombowej) i tylko ta faza jest nadprzewodzaca [29, 100, 144].

1.2.2. Bi22

Inng grupe materialow nadprzewodzacych osiggajacych temperature
krytyczng T, okoto 100 K stanowia zwiazki:
e BiSry,CuO, (Bi2201) T7.=0-=20 K,
e BirSryCaCuy0O; (Bi2212) T.=85K,
e BiySryCayCuz0qp (Bi2223) T. =110 K.
Zwiazki te maja odpowiednio 1, 2 i 3 warstwy (plaszczyzny) Cu-O
w komorce elementarnej. Zwiazki te zostaly szeroko przebadane, a pomiary
fotoemisji potwierdzily istnienie osobliwosci van Hove’a w poblizu
poziomu Fermiego [80]. Na rysunkach 1.6 oraz 1.7 przedstawiono postacie
gestosci standéw oraz diagram fazowy dla tego typu zwiazkow wyznaczone
teoretycznie [104] na podstawie wynikow zaczerpnietych z danych
eksperymentalnych. 7Z danych tych wynika, ze dla wiekszosci znanych
nadprzewodnikéw funkcja spektralna A(k,w) ma w poblizu punktu (0, )
dla w = /AL + £(k)? ostry, pojedynczy pik, gdzie Ay jest szczeling ener-
getyczna, a (k) energia czastki. W przypadku zwiazku Bi2212 obserwuje
sie nie jeden, ale dwa ostre piki oraz charakterystyczne przegiecie pomiedzy
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Rys. 1.6. Gestosé stanow obliczona [104] dla zwiazku Bi2212 w przedziale temperatury
od 10 do 100 K (a). Linia kropkowana odpowiada sytuacji T' > T, = 116 K, linia
przerywana T, > T > T, = 69 K, a linia ciagta, gdy T" < T.. Gestodé stanéw obliczona
[104] dla Bi2212 na podstawie danych eksperymentalnych w temperaturze 10 K (b)
w zaleznosci od parametru domieszkowania x, ktéry od goéry wynosi odpowiednio
x =0,004,0,04,0,08,0,124,0,169, 0, 218, 0,274 oraz z. = 0, 34
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Rys. 1.7. Gestos¢ stanow obliczona dla zwiazku Bi2212 [104] przedstawiona podobnie
jak poprzednio w przedziale temperatury od 10 do 100 K (a). Skok temperatury wynosi
10 K. Diagram fazowy dla zwiazku Bi2212 z pseudoszczeling (b). Linia ciagla oznacza
krzywa teoretyczna, a kotka i gwiazdki wyznaczaja punkty otrzymane eksperymentalnie
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nimi 27, 104]|. Zwiazek ten w obszarze ponizej temperatury krytycznej
ma dwa ostre wzniesienia, ktorym nie zawsze towarzyszy dajacy sie za-
obserwowaé ostry dot tzw. dip. Funkcja spektralna ma te wtasciwosé dla
w ~ Ay, a istniejace przesuniecie piku w funkcji spektralnej, ktore przenosi
sie na gestosci stanéw, nosi nazwe pseudoszczeliny lub pseudogap.

1.2.3. TI22

Kolejna grupa nadprzewodnikéow z 7. ~ 100 K sa zwiazki:
e TIyBayCuOg (TI2201) T.=0-+80K,
e TI,BayCaCuyOg (TI2212) T, =108 K,
® TlgB&gC&gCUgOlo (T12223) Tc =125 K.
Zwiazki te, podobnie jak poprzednio oméwione, majg odpowiednio kolejno
1, 21 3 plaszczyzny miedziowo-tlenowe w komorce elementarnej.

1.2.4. Inne zwigzki nadprzewodzace nie zawierajace
plaszczyzn CuO

Istnieje jeszcze jedna wazna grupa zwiazkoéw opartych na bazie
szestdziesiecioatomowych czasteczek wegla Cgg, tzw. fulerenéw domieszko-
wanych metalami alkalicznymi, w ktérych odkryto nadprzewodnictwo. Tem-
peratury krytyczne dla tych zwiazkéw to okoto 30 K dla Rb3Cgp i 20 K
dla K3Cgg [144]. Wydaje sie, ze do zwiazkéw tych mozna zastosowaé sce-
nariusz van Hove'a [2|. Na rysunku 1.8 jest przedstawiona gestosé¢ stanow
w zaleznosci od energii dla K3Cgg. Innym nietypowym zwigzkiem nadprze-
wodzacym jest SraRuOy [95]. Osobliwosé typu van Hove’a pojawia sie w nim
w poblizu punktu M ponizej poziomu Fermiego. Zalezno$é¢ dyspersyjna
energii oraz powierzchnie Fermiego przedstawiono na rysunku 1.9

Wielkoécig, ktora stosuje sie do scharakteryzowania nadprzewodnika,
jest bezwymiarowy wspolezynnik Ry = 2A(0)/kpT., taczacy wartosé
temperatury krytycznej z wartoscia energii wigzania elektronéw w parze
Coopera w T = 0. Wartos¢ wspotczynnika R, w zaleznosci od rodzaju
nadprzewodnika, jest ok. kilku i nie przekracza 10, a wiec energia wiaza-
nia odpowiada temperaturze przejscia [30, 42, 103, 157]. Gdy temperatura
krytyczna jest ok. 10? K odpowiada ona energii wigzania ok. 10 meV, nato-
miast w przypadku nadprzewodnikoéw klasycznych jest to energia ok. 1 meV.
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Zwiazek temperatury krytycznej z parametrem oddziatywania parujacego A,
wymuszajacy nadmierny jego wzrost wychodzacy poza przyblizenie modelu
stabego wigzania, spowodowal, ze teoria Bardeena, Coopera i Schrieffera
[12] stata sie nieadekwatna do opisu nadprzewodnikéw nowej generacji.

1.3. Scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnikéw
typu s

Z rozwazan zaprezentowanych w poprzednim rozdziale wynika, ze w sto-
sowanych podejsciach scenariusz van Hove’a stanowi istotne uzupelnienie
teorii BCS, poprawiajac jej zakres stosowalnosci. Uwzglednienie silnych fluk-
tuacji gestosci stanow w poblizu poziomu Fermiego jest eksperymentalnie
uzasadnione, dlatego tez postac¢ funkcji N (&) jest po prostu postulowana
w taki sposob, ze ma ona osobliwosé lub waskie maksimum zlokalizowane
na poziomie Fermiego lub jego okolicy. Ksztalt takiego ,piku” jest dopa-
sowywany w formie analitycznej do danych eksperymentalnych lub przyj-
mowany w postaci otrzymywanej w ramach innych modeli teoretycznych
opisujacych rozwazany uklad lub tez wyznaczany z lokalnych przyblizen
uwzgledniajacych domieszki, jak w odniesieniu do HTSC [13, 20, 21, 32, 45,
63, 73, 91, 105, 110, 152, 157, 172, 173].

W podstawowej teorii BCS, ktora wyjasnia zjawisko nadprzewodnictwa
w czystych metalach, zaklada sie, ze gestos¢ stanow jest stata. Tempera-
tura krytyczna czystych pierwiastkow metalicznych, sposrod ktorych 25
przechodzi w stan nadprzewodzacy, a dodatkowych 11 pod zwiekszonym
cisnieniem (od 25 do 150 kbar), zmienia si¢ w zakresie od 0,003 K dla
rodu do 9,5 K dla niobu. Jednak juz w przypadku zwigzkéw miedzymeta-
licznych ich temperatura krytyczna wzrasta, a dla Nb3Ge osiaga wartosé
23,6 K. Dlatego zatozenia podstawowej teorii BCS okazaly sie niewystar-
czajace do wyjasnienia zwickszonych temperatur krytycznych nadprzewod-
nikow w takich zwiazkach, jak A15 o strukturze wolframu 3, bizmutanach,
fazach Chevrela (chalkogenki molibdenu) oraz nadprzewodnikach wysoko-
temperaturowych. Zmodyfikowanie teorii BSC przez uwzglednienie zmienia-
jacej sie gestosci standéw otworzylto nowe mozliwosci jej stosowania. Wplyw
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zmiany gestosci stanéw na temperature krytyczng wyrazono réwnaniem
Eliashberga [88]:
0T,

ON(¢)

Okazuje sie, ze posta¢ funkcjonatu §7./0N () jest niezalezna od postaci
funkeji N(€). I tak np., jezeli rozwazymy gestos¢ stanow postaci [154]:

AZ;z[Z&N@) (1.5)

€r

§

gdzie osobliwos¢ van Hove’a zostata zlokalizowana doktadnie na poziomie

) | wetawi . - . Segeline w .. .
Fermiego i wstawim do réwnania na szczelin teorii BCS zapisanego
W postaci:

N(¢) = Noln | £, (1.6)

2 hw 2 A2 d
4,::/“ ? N(€) tanh [ YT s (1.7)
V —hwp 2kpT VE + A2
ktore w granicy T' — T, redukuje sie do postaci:
9 hwp ¢ d¢
— = N (&) tanh — 1.8
% /ﬁwD (5) o <2kBTc> 5 ’ ( )

to mozemy oszacowaé temperature krytyczng 7., stosujac nastepu-
jace oszacowania tangensa hiperbolicznego: gdy [¢| < 2kpT., wowczas
tanh(&)/2kpT, = £/2kpT,, a gdy |£| > 2kpT., wtedy tanh(&)/2kgT,. = 1.
Korzystajac z wyrazenia okreslajacego temperature krytyczna, mozna za-
pisac [154]:

1/2

2 kpTr\’
1 -1 . 1.
Mv+(nmp> ] (1.9)

T.=1,36Trexp{ —

Otrzymane wyrazenie istotnie rézni sie od rezultatu uzyskiwanego w ramach
teorii BCS i mozna je przyblizy¢ nastepujaco:

1/2
T. ~ Trexp (— </\2) ) : (1.10)
0
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gdzie \y = N(0)V. Oszacowanie temperatury krytycznej na podstawie
otrzymanego rezultatu dla YBayCuzO7_s (YBCO) dla Ay = 0,12, Tr =
5800 K, hwp = 754 K daje wartos¢ T, = 92 K [103].

Gdy osobliwo$¢ w gestosdci stanéw przemieszcza sie wzgledem poziomu
Fermiego o 4, temperature krytyczng T, wyznacza si¢ po rozwinieciu funkeji
N(&) w szereg wzgledem poziomu Fermiego, stosujac metody numeryczne.
W tym przypadku obliczono réwniez wspotczynnik izotopowy « i udowo-
dniono, ze temperatura krytyczna jest najwyzsza, jezeli osobliwos¢ w ge-
stosci stanow pokrywa sie z poziomem Fermiego. Wspotcezynnik izotopowy
a wykazuje natomiast odmienne wlasnosci i rosnie wraz z oddalaniem sie
osobliwosci od powierzchni Fermiego [47, 154]. W sposob analogiczny zostata
oszacowana temperatura krytyczna z gestoscia standéw majaca rozbieznosé
logarytmiczna typu: N(§) = N(0)[In|ep/(§ 4 0)| + C], gdzie stala § oz-
nacza przesuniecie osobliwos$ci wzgledem poziomu Fermiego. Oszacowano
rowniez wspotezynnik izotopowy a i wspotezynnik Ry. Wartosé A zostata
wyznaczona z rownania na szczeline (1.7) dla T' = 0 w nastepujacej postaci:

()" 3 sl )
Wp 2 (w3 A2

(1.11)
Rozwiazanie numeryczne tego rownania pozwolito stwierdzi¢, ze otrzymana
wartos¢ R, jest zbyt matla, a podobnie obliczony wspo6tczynnik izotopowy
a okazal sie zbyt duzy, jak dla nadprzewodnikéow wysokotemperaturowych.
W pracy tej [47] obliczono rowniez skok ciepta wlasciwego dla rozwazanej
gestodci standw. Jednak otrzymane wyniki zostaly uznane za niewystarcza-
jaco zgodne w poréwnaniu z eksperymentem. Po wstawieniu gestosci stanow
majacej osobliwos¢ typu logarytmicznego do réwnania na szczeline, mozna
postapi¢ rowniez w inny sposob [42]. Rownanie (1.7) z gestoscia stanow
(1.6) mozna catkowaé przez czesci, co prowadzi do nastepujacego réwnania
na temperature krytyczna:

1 1 Op T Op ., TF]W
T.— =T _ D(=22 2 coth e
2 FeXp{ [(N0V+ <2Tc 2Tc)> cothor Ty,

(1.12)

A(0) = 2,39 exp {C’ — \J +

2
NoV
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Rys. 1.10. Temperatura krytyczna i wspolczynnik izotopowy w zaleznosci od polozenia
osobliwosci logarytmicznej wzgledem poziomu Fermiego [154]

gdzie funkcja

z 1
D(Z,W) = / dx <lnxln W + 3 In? x) sech’z .

0 T

Podobnie przez scatkowanie po czeSciach mozna uzyska¢ doktadniejsza niz
(1.11) przyblizona wartos¢ Ay:

2 ) TF 1/2
A(0) = 2kpTrexp { — [N ; TIn <@D> - 1,64} : (1.13)
0

Po podstawieniu do réwnania na szczeline funkcji gestosci stanéw postaci

[13]
N(E) = — K 1—<5>2, (1.14)

B 27T2t0
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gdzie K jest catka eliptyczna zupela pierwszego rodzaju, mozna obliczy¢
wartosci  wspolezynnikow  R1=2A(0)/kpT., R.=AC(T.)/Cn(T.) oraz
Rs=H.(0)/1/N(0)A(0).

Wartosc¢ caltki eliptycznej mozna przyblizyé zaleznoscia
1
K(v1—22) ~ §ln(16/|x|)

Przyblizenie funkcji tanh, tak jak uprzednio, pozwala obliczy¢ po wstawie-
niu gestosci stanow (1.14) do réwnania na szczeling zmodyfikowane wartosci
charakterystycznych wspolezynnikow: Ri=4, Ry,=2,86 oraz R3=2,3./7.
W ocenie otrzymanych wynikoéw stwierdza sie, ze zmodyfikowana teoria
BCS moze by¢ punktem wyjscia do dalszych rozwazan nad zrozumieniem
mechanizméw nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego i roli scenariusza
van Hove’a.

Osobliwos¢ w gestosci standéw probowano réwniez wyrazié za pomocy
funkcji delta Diraca [150]

N(§) = Ad(E) (1.15)

gdzie A jest pewng stalg.

Taki typ osobliwodci jest najprostszy w sensie rachunkowym i w zwiazku
z tym obliczenia nie sa zbyt skomplikowane. Te postac¢ gestosci stanow
mozna tez uogolnic, zaktadajac, ze jest ona suma wielu (kilku) pikow z rézna
waga, miarg ktorej jest stala A. Udowodniono, ze taka osobliwosé jest
rowniez odpowiedzialna za wzrost temperatury krytycznej. Zbadano zmia-
ne temperatury w zaleznosci od potozenia piku. Zwrécono takze uwage,
ze rozszerzajac formalizm na przypadek silniejszego sparowania, nalezy stala
A = N(0)V zapisa¢ w postaci:

. A
BTN

Mozliwos¢ rozszerzenia formalizmu na przypadek silnego sparowania roz-
wazono ponadto w pracy [103], gdzie parametr sparowania przedstawiono
w postaci:

1 1 1,5

o1 b 116
A Ty (1.16)
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a 1 jest stalg dopasowania. Tak zmodyfikowana teoria BCS prowadzi
do nastepujacego wyrazenia na temperature krytyczna:

T, =T wpVA, (1.17)

gdzie

I = —\/5 (1.18)

m/1+1,5/n

Wielko$é I' oszacowana dla n ~ 0,2 wynosi I' ~ 0,15. Dla nadprze-
wodnika typu van Hove’a modyfikacja rownania okreslajacego szczeline
do wprowadzenia gestosci stanoéw typu logarytmicznego [103], tak jak w row-
naniu (1.9), oraz modyfikacja parametru oddzialywania parujacego zgodnie
z rownaniem (1.16) prowadzi do nastepujacego wyrazenia na temperature

krytyczna [103]:
1.

(n ()"

Warto jeszcze podkreslié, ze ciekawa, zlozona postaé¢ gestosci stanow
rozwazali Grasame i Seidel [63|, ktorzy zaproponowali, aby catkowita ge-
stos¢ stanow zawierajaca osobliwo$ci van Hove'a w punkcie €, byta su-
perpozycja gestosci wykazujacej rozbieznosé logarytmiczng Ny(§) o< In|ep/
(€ — eyp)|, odpowiadajaca dwuwymiarowemu punktowi siodtowemu, gesto-
Sci odpowiadajacej jednowymiarowemu ekstremum na czeéci powierzchni
Fermiego, ktore wykazuje rozbieznos¢ typu pierwiastkowego

~TwpVA. (1.19)

Nz(g) (8 (5 - EUH)71/2@(£ - 6vH)
oraz pewnej stalej gestosci N, tj.

N(&) = Ns(€) + Na(8) + Ne

Jakosciowe wyniki, jakie otrzymali nie réznia sie zasadniczo od przed-
stawionych. Uzyskali wzrost temperatury krytycznej miedzy 40 K i 140 K
oraz zaleznos$¢ wspotczynnika izotopowego w przedziale 0,18 < a < 0,28
w granicy stabego wiazania, gdy 0,027 < Xg < 0,068. Zwrocili réwniez
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uwage, ze wspoOtczynnik Ry nie moze przekroczy¢ wartosci 4 dla ty-
powego izotropowego modelu typu BCS, lecz nie wykluczyli mozliwosci
jego zwiekszenia dla przypadku anizotropowego. Dlatego pytanie o mecha-
nizm parowania dla wiekszosci znanych nadprzewodnikow pozostaje caty
czas otwarte. Istnieje przekonanie wynikajace z oszacowania wartosci para-
metru sparowania na podstawie ,starej” formuty BCS, 7. ~ hwp exp(—1/)),
ze w nadprzewodnikach wysokotemperaturowych nalezy oczekiwaé raczej
silnego mechanizmu parujacego. Jednak, jak pokazano w tym rozdziale,
wzor ten przestaje byé stuszny, jezeli dopuszcza sie istnienie osobliwosci
van Hove'a w gestosci stanow, gdyz wowczas wysokie temperatury kryty-
czne sg osiggane dla matych wartodci A\, a punktem wyjscia do oszacowan
teoretycznych staje sie rownanie na szczeline ze zmodyfikowana gestoscia
stanow.

1.4. Model Hubbarda

Niezaleznym kierunkiem poszukiwan wyjasnienia istnienia nadprzewo-
dnictwa wysokotemperaturowego sa badania, gdzie za podstawe rozwazan
postuzyt jednopasmowy rozwiniety dwuwymiarowy model Hubbarda lub
powiazany z nim model t—J. Model ten zostal zaproponowany przez Hub-
barda w 1963 roku [70]| jako konkurencyjny w stosunku do modelu cieczy
Fermiego ustanowionego przez Landaua w 1956 roku [85] oraz zmody-
fikowanego przez Silina [138] przez wprowadzenie pola magnetycznego. Cho-
ciaz oba modele daja przyblizony opis uktadu elektronéw w metalu, model
Hubbarda zostal uznany za bardziej nadajacy si¢ do analizy uktadow sil-
nie oddziatujacych fermionéw w skonczonych temperaturach [165]. Przyj-
muje sie w nim, ze waskie pasmo przewodnictwa jest czesciowo wypelnione
przez elektrony, a gdy pasmo to jest bardzo waskie, wowczas oddzialy-
wanie elektron—elektron jest duze jedynie wtedy, gdy elektrony spotykaja
sic w tym samym wezle jonowym. W modelu tym w przestrzeni rzeczy-
wistej w reprezentacji Wanniera jednoelektronowa energia nie jest diago-
nalna, a niediagonalne cztony odpowiadaja przeskokom elektronu z wezta
na wezel. Poniewaz model cieczy Fermiego opiera sie na zalozeniu, ze widmo
wzbudzen kwaziczastek lezy w poblizu powierzchni Fermiego, moze by¢
on stosowany do badania metali niemagnetycznych. Ograniczenia tego nie
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ma model Hubbarda uktadu elektronéw wedrownych, ktory jest stosowany
takze do badania metali ferromagnetycznych i antyferromagnetycznych.
Wszystko to prawilo, ze model Hubbarda zyskal powszechne zastosowanie
do obliczenn wtasnosci uktadéw oddziatujacych elektronéow z efektywnym
oddziatywaniem krotkozasiegowym. Szczegdlnie dobrze model ten sprawdza
sie w opisie efektow wielociatowych, takich jak ferromagnetyzm, antyferro-
magnetyzm i przejScie metal-izolator [165].

Prosty model Hubbarda do opisu podstawowych wtasnosci elektrono-
wych korelacji w waskich pasmach energetycznych, dla ktérego hamiltonian
ma postac [69, 90]:

H=> t; (C;Z.Cjo- + cjacw) + UZ”WM — MZ (niy +nqy),  (1.20)

Z?J?‘T

opisuje jednopasmowy uktad, ze stala oddzialywania miedzy elektronami
U, dla ktorego elektrony z przeciwnymi spinami maja taki sam orbital
atomowy. Operatory c;. i ¢, oznaczaja operatory kreacji i anihilacji ele-
ktronu o spinie o w wezle i, n;, = cici,. Model ten nie daje sie $cisle
rozwigzaé¢ poza przypadkiem jednowymiarowym. Dlatego, aby rozwiazac
go w przypadkach dwu- i trojwymiarowym stosuje sie metody przyblizone.
Obliczenia dla dwuwymiarowego modelu Hubbarda, opisanego hamiltonia-
nem (1.20) wykonane w przyblizeniu Hartree’ego—Focka, pozwolity otrzy-
maé¢ diagram fazowy przedstawiony na rysunku 1.11, gdzie litery AF, FM
i PM odnosza sie do stanu antyferromagnetycznego, ferromagnetycznego
i paramagnetycznego [90]. W 1986 roku Hirsch i Scalapino [67, 68| przed-
stawili dwuwymiarowy model Hubbarda na sieci kwadratowej do opisu nad-
przewodnictwa, uwzgledniajac jedynie oddziatlywanie przyciagajace w wezle
(on-site), U < 0. Zastosowanie formalizmu funkcji Greena w odniesie-
niu do dwuwymiarowego modelu Hubbarda, ktéry wykazuje nadprzewodni-
ctwo w ramach podejscia BCS lub kondensacji Bosego—Einsteina, chociaz
wymaga wyznaczenia funkcji spektralnej i operatora masowego, pozwala
okresli¢ widmo wzbudzen, a takze funkcje rozktadu [109].

Micnas, Ranninger i Robaszkiewicz [108], rozwazajac problem teorety-
cznych modeli w uktadach z lokalnym sparowaniem elektronéw, przedsta-
wili rozszerzony model Hubbarda uwzgledniajacy takze miedzyweztowe (in-
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Rys. 1.11. Diagram fazowy otrzymany w dwuwymiarowym modelu Hubbarda,
gdzie t = t; oraz n jest $rednia liczba elektronéw przypadajacych na jeden atom:
(a) tl = —0,2, (b) tl = —074 [90]

tersite) oddzialywanie przyciagajace. Hamiltonian dla takiego modelu ma
postac:

H = - ZtijC;ng + UZniTnil
i, i
1
t 3 > Wijnimn; — Z (1 — Ei) ni, (1.21)

2,7 A

gdzie n; = ny + n, Ny = c;[,cj,,, ti; oznacza calke przejscia, Wi; jest
oddziatywaniem miedzyweztowym, E; jest (przypadkowa) energia w wezle.
Ten model moze byé rozwazany jako ogoélnie pochodzacy od uktadu elek-
tronéw (w waskim pasmie) silnie sprzezonych polem bozonowym. Elek-
trony, polaryzujac pole bozonowe, wywoluja dziatanie pola, ktére nadaje
im catkowicie nowa jako$é. Te nowe obiekty to kwaziczastki, wykazujace
krotkozasiegowe przycigganie typu Frohlicha, ktéorego modami moga by¢:
fonony, ekscytony, akustyczne plazmony itp. Pozwala to traktowaé¢ hamil-
tonian (1.21) jako efektywny hamiltonian uktadu przyciagajacych sie kwa-
ziczastek, w ktorym parametry oddziatywania zostaly zrenormalizowane.
Po wprowadzeniu oznaczen t; ; = to, w przypadku gdy okresla ono od-
dzialywanie mi¢dzy najblizszymi sgsiadami oraz ¢; ; = t; w oddzialywaniu
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Rys. 1.12. Linie izoenergetyczne w spektrum energii obliczonego na podstawie modelu
Hubbarda (1.22) dla parametréw modelu ¢y = 0,2; ¢, = 0,001

miedzy kolejnymi najblizszymi sasiadami, widmo energetyczne (relacja dys-
persji) takiego uktadu, ktére odpowiada hamiltonianowi ciasnego wiazania,
wyraza sie nastepujaco:

&(k) = —2to(cos ky + cos k) — 4ty cos ky cos k. (1.22)

Posta¢ otrzymanego widma przedstawiono na rysunku 1.12. Parametry t,
i t; nosza nazwe odpowiednio parametréw przeskoku miedzy najblizszymi
i nastepnymi najblizszymi sasiadami, wiec ¢y > ;.

W przypadku dwuwymiarowego modelu t—J widmo energetyczne jednej
dziury na antyferromagnetycznym tle ma postaé¢ [114, 170|

¢(k) = —4ty cos k, cos ky — 2ty (cos 2k, + cos 2k,), (1.23)

gdzie ty jest parametrem przeskoku miedzy trzecimi najblizszymi sasia-
dami. Wyrazenie (1.23) moze by¢ takze przeksztalcone do postaci (1.22)
w wyniku zamiany wspotrzednych w przestrzeni pedéw, zwigzanej z obrotem
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tej przestrzeni i zastapienia parametru ¢, parametrem ty. Przeskoki miedzy
najblizszymi sasiadami nie sg realizowane (¢, = 0), poniewaz dziura porusza
sie wewnatrz jednej podsieci, aby uniknaé¢ znieksztalcenia antyferromagne-
tycznego tta. Po zastapieniu (1.23) przez (1.22) nalezy pamietaé, ze to < ti,
gdyz w (1.23) ty < t.

Badanie wtasnosci widma energetycznego (1.22) prowadzi do wnioskow,
ze dla £(k) < 0 linie izoenergetyczne sa zamkniete i im mniejsza wartosé
energii reprezentuja, tym bardziej ksztattem zblizaja sie do powierzchni
kolistych. Dla &(k) > 0 linie izoenergetyczne sa otwarte i koricza sie
na granicy pierwszej strefy Brillouina. Przypadek &(k) = 0, ktory
odpowiada kwadratowej powierzchni Fermiego, gdy t; = 0, jest przypa-
dkiem granicznym miedzy zamknietymi i otwartymi krzywymi i ma wtlas-
no$¢ doskonatego dopasowania nestingu. Odpowiadajaca w tym przypadku
gestosé stanow wykazuje rozbieznosé logarytmiczng. Aby wyznaczy¢ gestosé
stanow dla uktadu, w ktérym widmo energetyczne ma postaé (1.22), nalezy
postuzy¢ sie metoda catkowania sieciowych funkcji Greena |74, 75]. Wyzna-
czona ta metoda gestos¢ stanéw ma postaé [91]:

N(E) = 1 w [ 168 — (€ — 411)?

2%y, /1 + % 1613 (1 + %)

Wynik ten jest zgodny z wczesniej opisanym zalozeniem o istnieniu osobli-
woéci van Hove’a poblizu poziomu Fermiego. W obszarze istnienia osobli-
wosci otrzymang gestosé stanéw mozna aproksymowaé wyrazeniem

(1.24)

N@wqym<mf%0. (1.25)

Wyznaczenie temperatury krytycznej T. w zaleznosci od parametréw mo-
delu pozwolito przewidzieé¢ jej wzrost. Model ten byl w kolejnych latach
powszechnie rozwijany, powodujac wyjasnienie innych niz wysoka tempera-
tura przejscia fazowego wtasnosci nadprzewodnikow tlenkowo-miedziowych
[103]. Jego duzym sukcesem stalto sie wyjasnienie diagramu fazowego, gdyz
nadprzewodniki wysokotemperaturowe charakteryzuja sie niestabilnoscia
strukturalng i dla danego zwiazku w zaleznosci od domieszkowania tlenem
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mamy stan nadprzewodzacy, szkto spinowe lub antyferromagnetyk. Istnie-
je ponadto mozliwo$¢ pojawienia sie fal gestosci spinowej (SDW) lub fal
gestosci tadunku (CDW), czyli tzw. niestabilnosci Peierlsa. W przypadku
doskonatego nestingu pojawia sie niestabilnos¢ ze wzgledu na tworzenie
sie fal gestosci tadunku, ktoéra implikuje powstanie szczeliny energetycznej
na calej powierzchni Fermiego powodujac, ze uklad staje sie izolatorem.
I tak np. dla zwiazku LayCuQO4 zostalo zaobserwowane zwiazane z tym
zjawiskiem przejscie strukturalne do fazy rombowej. Domieszkowanie barem
lub strontem powoduje przesuniecie powierzchni Fermiego, niestabilnosé
Peierlsa jest ostabiana i uktad staje sie metalem. Domieszkowanie powoduje
stabilizacje fazy tetragonalnej. W przypadku niedoskonatego nestingu nato-
miast moga pojawi¢ sie fale gestosci tadunku zwigzane z oddzialywaniem
fononowym lub fale gestosci spinowej zwigzane z kulombowskim oddziaty-
waniem odpychajacym na wezle generujacym korelacje antyferromagnety-
czne. Niestabilno$é¢ Peierlsa moze w pewnych przypadkach mie¢ wplyw
na wzrost temperatury przejécia do fazy nadprzewodzacej. Warunkiem
koniecznym jest, aby zwigzana z dana osobliwoscia szczelina pojawita sie
tylko na czesci powierzchni Fermiego [96]. Przyktadowe postacie diagramow
fazowych przedstawiono na rysunkach 1.51 1.11.

Bardziej ogoélne rozwiazanie hamiltonianu (1.20) w sieci prostokatnej
lub supersieci w przypadku dwuwymiarowym prowadzi do nastepujacej za-
leznosci dyspersyjnej dla energii czastek [93]:

E(k) = —2tg[cos k, + 1 cos ky, — 2 cos ky cos ky ), (1.26)

gdzie parametry przeskoku ty i tyy; odpowiadaja oddzialywaniom miedzy
najblizszymi sasiadami wzdluz kierunkow a 1 b, a parametr tgvys/2
odpowiada oddziatywaniom (przeskokom) miedzy kolejnymi sasiadami. Taki
model prowadzi réwniez do powstania osobliwosci typu van Hove’a. W mo-
delu tym dla (y; < 1) obserwuje sie dwa piki w gestosci stanéow wykazu-
jace rozbieznos¢ typu logarytmicznego. Odpowiadaja one wartosciom ener-
gil &4 = 2to(1 =71 +72) 1 & = =2t(1 = + 72). Gdy 11 = 1, mamy
do czynienia z siecig kwadratowa i wyrazenia na energie i gestos¢ stanow
przechodza odpowiednio w (1.22) i (1.25). Przykladowe spektrum energii
modelu sieci prostokatnej przedstawiono na rysunku 1.13. Tym razem linie
izoenergetyczne dla £ < 0 przybieraja ksztatt elips.
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Rys. 1.13. Zalezno$é¢ energii od wektora falowego sieci prostokatne;j.
Parametry modelu tp = 0,2, y1 = 0,5, 72 = —0,1

Opisany model Hubbarda jest modelem jednopasmowym. Jego kolejne
modyfikacje polegaja na rozszerzeniu tego uproszczonego modelu na przy-
padek dwu- i lub tréjpasmowy, co pozwala zwiekszy¢ precyzje podejscia [80].
Przez ostatnich kilkanascie lat model Hubbarda i jego kolejne modyfikacje
byty szeroko rozwijane w celu wyjasnienia efektow stwierdzonych ekspery-
mentalnie w nadprzewodnikach wysokotemperaturowych. Punktem wyjscia
takich rozwazan jest zawsze okreslenie postaci hamiltonianu w przestrzeni
rzeczywistej

H = Hy+ Hiy (1.27)
Pierwsza cze$é hamiltonianu zawiera jednoczastkowe cztony, ktére w przy-
padku modelu trojpasmowego pojedynczej plaszczyzny CuO, przyjmuja
postaé [80, 123]:

Hy = Z(O 1) dlodio + 3 (o = ) PlasPias

7,00

+ Z tlja ( ioPjac T . c) + Z twaﬁ (pmgpmg + h.c.)(1.28)

,§,0,0 1,7,0,0,0
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P4 sq catkami przeskoku miedzy stanami po (o = y) id dla Cu—0.

gdzie t;,,
Calka I;rzeskoku tff’aﬁ odpowiada przej$ciom miedzy stanami p, oraz pg dla
O—O. Energie €] i ), sa lokalnymi poziomami d i p energii, y jest po-
tencjatem chemicznym. Cze$¢ hamiltonianu odpowiadajaca uwzglednionym
oddziatywaniom kulombowskim daleko- i krétkozasiegowym oraz oddziaty-
waniom elektronowo-fononowym mozna przedstawi¢ w postaci [67, 80, 90]:
Hint = Ud Z nanfl + Up Z nﬁ-’aTnﬁal + VLC + VEP, (129)
(2 7,
gdzie Uy oraz U, reprezentujg oddzialywanie typu kulombowskiego migdzy
atomami Cu i O, czlony Ve oraz Vgp opisuja odpowiednio dalekoza-
siegowe oddziatywanie kulombowskie miedzy elektronami lub dziurami
oraz oddzialywanie pomiedzy elektronami i fononami. Uwzglednienie tych
wszystkich oddziatywan w ramach przyjetej struktury pasmowej zwicksza
doktadnosé otrzymywanych wynikow i moze prowadzi¢ do nowych efektow.
To rozszerzenie modelu Hubbarda, uwzgledniajace istnienie ptaszczyzn
miedziowo-tlenowych, prowadzi réwniez do osobliwosci typu van Hove’a
w elektronowej gestosci stanéw. Okazuje sie jednak, ze nie tylko nadprze-
wodniki tlenkowo-miedziowe wykazuja ten typ osobliwosci. Osobliwosci typu
van Hove’a zaobserwowano w nadprzewodnikach interkalowanego fulerenu
K3Cgo, dla ktorego T. = 20 K, w poblizu punktu X [2|. Takze zwiazek
Sro,RuO,4 wykazuje osobliwo$é w gestosci stanow typu Ny (€) ~ (€ —epm) ™2
odpowiadajaca jednowymiarowemu ekstremum w poblizu punktéow I' oraz
X na powierzchni Fermiego [95].

1.5. Scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnictwa
typu d

W' nadprzewodnikach wysokotemperaturowych funkcje falowe par
Coopera powinny by¢ singletowe, co miedzy innymi wynika z szybkiego
zaniku podatnosci paramagnetycznej wraz z obnizaniem sie temperatury.
Dlatego szczelina energetyczna powinna mieé¢ symetrie stanu singletowego
pary s lub d. W eksperymentach badajacych prad tunelowy plynacy przez
ztacze nadprzewodnikowe trudno bylo rozstrzygnaé¢ czy nadprzewodzacy
kondensat ma s- czy d-falowa symetrie [15, 167]. Wyniki tunelowania
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otrzymywane w kolejnych eksperymentach wskazywaly zaréwno na s-falowy
[146], jak i d-falowy charakter funkcji falowej kondensatu [77, 113|. Dlatego
w poczatkowym okresie badan osobliwosci typu van Hove’a rozwazano dla
czystego sparowania s, ktore bylo zidentyfikowane jednoznacznie w wielu
nadprzewodnikach. Jednoczesnie wraz z kolejnymi wynikami ekspery-
mentalnymi [151, 155], ktore potwierdzaly d-falowy charakter parametru
porzadku, pojawita si¢ idea rozszerzenia scenariusza van Hove’a na sil-
nie anizotropowe stany d, tj. dg2_,2 lub d,,, realizowane w dwuwymiaro-
wym uktadzie o tetragonalnej symetrii. Dlatego obecnie jednym z podsta-
wowych kierunkéw badan nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych jest
poszukiwanie symetrii szczeliny energetycznej, czyli parametru porzadku dla
znanych zwiazkoéw nadprzewodzacych. Dla niskotemperaturowych nadprze-
wodnikow, czyli takich jakie sa opisane w ramach teorii BCS, jako funkcje
bazowe potrzebne do zdefiniowania funkcji falowej szczeliny energetycznej
sg stosowane harmoniki sferyczne w przypadku uktadow tréjwymiarowych
oraz funkcje trygonometryczne (cosinus i sinus) dla uktadéw dwuwymiaro-
wych. Symetria funkcji falowej szczeliny energetycznej okresla wowczas stan
symetrii par Coopera i mozemy mowi¢ o stanie s lub d itd. Jednoczesnie
parametr porzadku powinien zachowywaé¢ symetrie odpowiedniej nieprzy-
wiedlnej reprezentacji grupy symetrii rozwazanego hamiltonianu. Tak wiec
rozwazajac dany uklad dwu- lub trojwymiarowy, nalezy uwzgledniaé jego
wtasnosci symetrii. W uktadach trojwymiarowych liczba kwantowa [ okresla
stan sparowania, a odpowiednia kombinacja liniowa harmonik sferycznych
Yim (9, ¢) z ustalonym [ i m zmieniajacym sie od —I do [ reprezentuje para-
metr porzadku. Natomiast w uktadach dwuwymiarowych nalezy utworzy¢
kombinacje liniowa funkcji cos ny i sin nep, gdzie n okresla stan sparowania.

Istnieje zawsze skonczona liczba takich reprezentacji. Szczelina ener-
getyczna skaluje sie wedlug zasady: A(pk) = p'A(k) i ma symetrie I-te]
harmoniki sferycznej. W przestrzeni trojwymiarowej w przypadku nadprze-
wodnikéw o tetragonalnej symetrii sieci istnieje tylko pie¢ nieredukowal-
nych reprezentacji tej grupy symetrii [26]. Ograniczenie liczby dostepnych
wymiaréw w przestrzeni pedéw do dwoch mozna uzyskaé, ktadac k, = 0
lub ¢ = /2 [52] w formutach opisujacych parametr porzadku, wowczas
parametr porzadku — szczelina energetyczna redukuje sie do nastepujacych
postaci [26, 32, 126, 127, 156]:
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Rys. 1.14. Mozliwe postaci szczeliny energetycznej w przypadku dwuwymiarowej
sieci kwadratowej. Pogrubiona linia opisuje przypadek A =0

[zotropowa szczelina typu s

A (k) = A(T) [cos(ky ) + cos(k,)] (1.30)

Aa, (k) = A(T) [cos(ky) — cos(k,)] (1.31)

Szczelina typu dy,

~

Ag,, (k) = A(T) sin(k,) sin(ky) (1.32)
Uogolniona szczelina typu s

A,,, (k) = A(T) cos(k,) cos(k,) (1.33)
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Rys. 1.15. Teoretycznie oszacowana temperatura krytyczna w nieuporzadkowanym
nadprzewodniku typu d w zaleznosci od parametru zapelnienia pasma n
dla réznych sit nieporzadku V/t [92]

Podane wzory okreslaja ksztatt szczeliny energetycznej na powierzchni
Fermiego w dwuwymiarowej przestrzeni pedéw z uwzglednieniem ksztattu
tej powierzchni. Ich przebieg pokazano na rysunkach 1.14. Stad obecna
postac szczeliny izotropowej. Posta¢ uogélnionej szczeliny typu s, okreslanej
takze jako diagonalnie rozszerzonej, nalezy wiaza¢ ze sparowaniem na su-
persieciach lub z uwzglednieniem przeskokéw par kolejnych najblizszych sa-
siadow, gdy t; # 0. Obliczenia przeprowadzone dla sparowania d wykazuja,
ze scenariusz van Hove’a w tym przypadku daje bardziej efektywne wyniki
niz dla sparowania typu s [116]. Rozwazanie stanéow d pozwala uzyskaé
wyzszg temperature krytyczng oraz wiekszy skok ciepta wlasciwego w T =
T,., a takze zaleznos¢ temperatury krytycznej od parametru domieszkowania
tlenem [125].

W prowadzonych badaniach uwzglednia sie takze wplyw réznego rodzaju
magnetycznego i niemagnetycznego nieporzadku spowodowanego przez de-
fekty struktury, podstawienia, napromieniowania itp. na wlasnosci nad-
przewodnikow. Taki nieporzadek w stabo nieuporzadkowanych uktadach
redukuje efektywnos$¢ osobliwoéci van Hove’a, a zatem domieszkowania,
ktore w scenariuszu van Hove'a prowadza do wzrostu temperatury prze-
jscia T, |91, 92|. Przyktadowe obliczenia temperatury krytycznej w nad-
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przewodniku typu d w zaleznosci od parametru zapelienia przedstawiono
na rysunku 1.15. W omoéwionych badaniach standardowa metoda scenar-
iusza van Hove’a zostala uzyta do badania anizotropowych nadprzewod-
nikéw. Z drugiej strony pytanie o to, jaka jest symetria parametru porzadku
(szczeliny energetycznej) w takich ukladach, jest ciagle otwarte. Dlatego
zaczeto rozwaza¢ takze mozliwosé istnienia symetrii mieszanej s + d lub
s+1d [93, 113], dla ktorej postaé szczeliny energetycznej mozna przyblizy¢
nastepujaca zaleznoscia:

Ax = Ay + exp(i0) Aglcos(k,) — cos(ky)], (1.34)

gdzie dla § = 0 parametr porzadku stanu mieszanego jest rzeczywista, nato-
miast dla @ = 7/2 staje sie zespolony. Na rysunkach 1.16, 1.17 przedstawiono
wyniki obliczeri numerycznych wlasnosci termodynamicznych w nadprze-
wodniku majacym symetrie mieszang s i d. Parametr ¢ jest parametrem
opisujacym stopien ,mieszania’ stanéw i przyjmuje warto$ci od 0 do 1.
Wartos¢ parametru ¢ = 0 odpowiada czystemu stanowi s, a ¢ = 1 czys-
temu stanowi d. W celu rozwazenia wtasnosci nadprzewodnika w dowolnych
stanach, a w szczegdlnosci stanach mieszanych stosuje sie zmodyfikowane
rOwnanie okreslajace szczeline:

Ak/ Ek/
Ay = kK ¢ h( > 1.
K ;J( )QEk’ an 57 ) (1.35)

gdzie Ay jest szczeling energetyczng zadang przez rownanie (1.31) lub row-
nanie uwzgledniajace symetrie mieszang (1.34) [116, 93|, Ex = /& + Al
okresla zaleznos¢ dyspersyjna energii kwaziczastek w stanie nadprzewodza-
cym, gdzie & jest podana np. przez rownanie (1.22), a funkcja J(k — k')
wyraza istniejace oddzialywanie parujace, ktore takze uwzglednia symetrie
uktadu. Wiekszo$¢ znanych nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych ma
symetrie typu d lub mieszana. Do okreslenia rodzaju symetrii korzysta sie
z pomiariu efektu Josephsona za pomoca nadprzewodzacego interferometru
kwantowego, czyli tzw. SQUID-u (Superconducting Quantum Interference
Device). Z przeprowadzonych pomiaréw wynika, ze zwiazek Las_,Sr,CuQOy
w stanie nadprzewodzacym powinien mie¢ symetrie typu d [80]. Podob-
nie zwiagzek BisSroCaCuyOg i, jest czystym nadprzewodnikiem typu d, pod-
czas gdy Ndy_,Ce,CuO4 wykazuje anizotropowe nadprzewodnictwo typu s.
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Rys. 1.16. Cieplo wlasciwe w stanie nadprzewodzacym [125] w zaleznosci
od temperatury stanéw s, d i stanu mieszanego w niskich temperaturach oraz w calym
przedziale temperatury od 0 do T.. Na rysunku I (niskie temperatury) liczby oznaczaja
kolejno: (1) ¢ = 0,43, (2) ¢ = 0,46, (3) ¢ = 0,49, (4) ¢ = 0,52, (5) ¢ = 0,55. Na rysunku
IT (caly zakres temperatur) (a): (1) ¢ = 10,37, (2) ¢= 0,375, (3) ¢ = 0,38, (4) ¢ = 0, 385;
(b) (1) ¢=10,39, (2) ¢=0,395, (3) c=0,4

Ponadto jeden z najbardziej przebadanych zwigzkéw nadprzewodzacych
YBCO, dla wickszosci sktadéow stechiometrycznych, realizuje stan typu d
lub stan mieszany s + d.

Chociaz stosowane metody scenariusza van Hove’a w przypadku d spa-
rowania uwzgledniaja symetrie realnych uktadéw oraz parametru porzadku
fazy nadprzewodzacej, a gestos¢ stanéw wyznaczana w odniesieniu
do uwzglednianych relacji dyspersji ma osobliwosci van Hove’a, jednak
metody te prowadza do ograniczenia liczby stopni swobody do jednego
(energia &) w formule na gesto$¢ stanow, a w konsekwencji w rowna-
niu na szczeling. Niezalezna probe pokonania tego niedostatku w sce-
nariuszu van Hove’a podjeli Pashitskii i.in. [117], zaproponowali, aby w sto-
sunku do dwuwymiarowych ukladéw (warstwowych krysztalow) nadprze-
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Rys. 1.17. Ksztalt i przebieg linii izoenergetycznych w uktadach o symetrii typu s
(gorny lewy rysunek) i d (gorny prawy rysunek) oraz symetrii mieszanej
w stanach postaci s + d (lewy dolny rysunek) i s + id (prawy dolny rysunek);
X =kza, Y = kya [125]

wodzacych z d sparowaniem, zastapi¢ tradycyjna gestosé stanow N (&)
funkcja N(&,0), ktora stanowi rozwiniecie gestosci stanoéw w szereg Fou-
riera wzgledem kata 6, wystepujacego pomiedzy jedna z gltéownych osi
krystalograficznych w plaszczyznie warstwy a pedem czastki k lezacym
na powierzchni Fermiego. W celu uproszczenia rozwazan uwzglednione
zostaly jedynie dwa pierwsze czlony rozwiniecia, ktore zostato wyko-
nane zgodnie z symetria grupy Dy,. Natomiast wspotczynniki rozwiniecia
zostaly zdefiniowane na podstawie gesto$ci stanéw na jednowymiarowych
i dwuwymiarowych czesciach zamknietej i w przyblizeniu cylindrycznej
powierzchni Fermiego. Jednak takie podejscie i otrzymane rezultaty nie
wydaja sie by¢ poprawne, gdyz usredniona po 6 wartos¢ N(,6) powinna
redukowac si¢ do postaci gestosci standow stosowanej do czystego s sparowa-
nia, a tak nie jest.



Rozdzial 2

Transformacje przestrzeni i gestosé
stanow

2.1. Ciecz Fermiego

W teorii cieczy Fermiego zaklada si¢, ze mikroskopowe wtasnosci sil-
nie oddzialujacych czastek moga by¢ przeniesione na gaz wzbudzen ele-
mentarnych, zwanych kwaziczgstkami Landaua, z funkcja rozktadu zalezna
od energii. Zgodnie z twierdzeniem Luttingera liczby czastek i kwaziczastek
sa réwne. Jednakze energia przetransformowanego uktadu nie jest réwna
prostej sumie energii tak zdefiniowanych kwaziczastek. Jest ona funkcjona-
tem swojej funkcji rozktadu i dla infinityzemalnej zmiany funkcji rozktadu,
zmiana energii catkowitej moze by¢ zapisana w formie:

SF — / con dr,
gdzie dr = dp,dp,dp./(27h)>.
Wielkosé SE
8(p) J) = %(pv 0->

jest pochodng wariacyjng energii, ktéra w odniesieniu do funkcji rozktadu
moze by¢ rozwazana jako hamiltonian z jedng dodang kwaziczastka z usta-
lonym pedem i spinem. Teoria cieczy Fermiego uwzglednia oddziatywanie
kwaziczastek przez druga pochodng wariacyjna funkcjonatu energii. Jest
to tak zwane oddzialywanie cieczy Fermiego, ktore prowadzi do renorma-
lizacji masy efektywnej, $cis§liwosci, podatnosci magnetycznej itp., a za-
tem takze wspoltezynnikow kinetycznych. W rozwinietej przez Landaua [85]
teorii zaktada sie, ze wlaczenie oddzialywania miedzy czastkami, ktore prze-
ksztatca gaz Fermiego w ciecz Fermiego, nie zmienia symetrii wyjsciowego
uktadu, a poniewaz gaz nie oddzialujacych fermionoéw jest izotropowy, wiec
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ta sama symetria musi by¢ zachowana w odpowiadajacej mu cieczy Fer-
miego. Zaltozenie to jest przyczyna drastycznego ograniczenia rozwazan
mozliwych uktadow fermionowych, dla ktorych teoria cieczy Fermiego moze
by¢ stosowana. Formalizm cieczy Fermiego okazat sie wystarczajacy do roz-
wazan normalnych metali [138] i nadprzewodnikéw niskotemperaturowych
pierwiastkow metali niemagnetycznych [12]. Poniewaz nadprzewodniki wy-
sokotemperaturowe wykazuja silng anizotropie, pojawit si¢ problem do-
stosowania formalizmu cieczy Fermiego do uktadéw anizotropowych. Roz-
szerzajac formalizm Landaua, mozna zatozyé, ze symetria ulega ptynnej
modyfikacji od uktadu izotropowego do uktadu anizotropowego w proce-
sie adiabatycznego (bardzo powolnego) wiaczania oddziatywania. Ta pro-
cedura prowadzi do rozszerzenia formalizmu cieczy Fermiego na uktady,
dla ktorych przestrzen pedow jest anizotropowa, a widmo wzbudzen jedno-
czastkowych nieparaboliczne. Aby uzyska¢ formalizm zbiezny z modelem
cieczy Fermiego, pokazuje sie, ze anizotropowa przestrzein pedéw z niepara-
bolicznym widmem wzbudzen odpowiadajaca rzeczywistemu uktadowi moze
by¢ przetransformowana do przestrzeni izotropowej z parabolicznym (lan-
dauowskim) spektrum, gdzie standardowe informacje o uktadzie dotyczace
rzeczywistej symetrii i okreslonego widma wzbudzeri jednoczastkowych
zostaja zapisane w formie dodatkowego pola skalarnego nakladanego
na izotropowa przestrzen pedéw. Pole to modyfikuje zgodnie z symetrig
wyjsciowego uktadu rozmiar poszczegdlnych obszaréw w przestrzeni pedow,
zmieniajac liczby stanéw kwantowo-mechanicznych w odpowiadajacych
im obszarach przestrzeni fazowej. W przypadku tradycyjnej cieczy Fer-
miego to skalarne pole jest stale w catej przestrzeni, a jego warto$é mozna
przyja¢ réwna 1. Informacja o symetrii i widmie uktadu jest zatem zapisana
w formie pola skalarnego wypekiajacego przestrzen pedéw, natomiast prze-
transformowane oddzialywania dwuczgstkowe uzyskujg symetrie wlasciwa
dla oddziatywan w teorii cieczy Fermiego. Przedstawiony formalizm stanowi
niezalezne podejscie do anizotropowego uktadu fermionéw, dajac mozliwosé
opisania go w terminach kwaziczastek wprowadzonych dla cieczy Fermiego.
Umozliwia réwniez wyjasnienie podstawy stosowania rozszerzonego forma-
lizmu BCS do opisu nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych. Nalezy
podkredlié, ze istota takiego podejécia nie jest proste rozszerzenie teorii
Landaua, lecz okreslenie i wykonanie szeregu transformacji nieliniowych
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przestrzeni pedéw dla dowolnie ztozonych uktadéw o wlasnosciach meta-
licznych, ktore w koricowym efekcie prowadza do opisu uktadu w terminach
fermionowych kwaziczastek z liniowym widmem wzbudzen, reprezentuja-
cych nosniki tadunku, tj. dziury lub elektrony.

2.2. Model anizotropowej cieczy Fermiego

W modelu anizotropowym cieczy Fermiego, z oddzialtywaniem mogacym

prowadzi¢ do nadprzewodnictwa, nalezy podkresli¢ nastepujace fakty.

Zaktadamy, ze badany krysztal moze byé¢ rozwazany jako uktad ani-
zotropowy opisywany w przestrzeni rzeczywistej hamiltonianem typu
Hubbarda, zawierajacym cztony jednoczastkowe i dwuczastkowe, i w ra-
zie koniecznosci kolejne wieloczastkowe czlony odpowiadajace mecha-
nizmom mikroskopowym wszystkich obecnych oddziatywan. Taki ha-
miltonian w ogdlnej postaci moze okazaé sie bardzo skomplikowany.
Na czton jednoczastkowy sktadaja sie elementy diagonalne wyraza-
jace energie pojedynczych, wedrownych elektronéw i niediagonalne
odpowiadajace przeskokom elektronu z wezta na wezet. Czlon odpo-
wiadajacy oddzialywaniom dwuczastkowym powinien zawieraé¢ zlokali-
zowane oddziatywania elektronéw z przeciwnie skierowanymi spinami,
oddzialywanie kulombowskie pomiedzy dwoma elektronami, skorelowa-
ne przeskoki elektronéw do najblizszych weztéw w obecnosci elektronu
z przeciwnym spinem itd. Moga roéwniez zostaé¢ wprowadzone czlony
opisujace oddziatywania z jonami. Taki problem rozwigzuje sie przy-
blizonymi metodami m.in. Hartree’go—Focka, RPA, CPA, efektywnego
potencjalu itp. Po zredukowaniu hamiltonianu uktadu do efektywnej
postaci i przeniesieniu rozwazan do przestrzeni odwrotnej, wyjsciowe
czastki (elektrony lub dziury) zostaja zastgpione przez nowe jednostki
— kwaziczastki o okreslonym widmie wzbudzen energetycznych. W tak
opisanym uktadzie mozna méwié¢ o powierzchniach izoenergetycznych,
rozumianych jako powierzchnie lub krzywe taczace punkty posiadajace
te sama energie. W podejsciu tym kwaziczastki moga by¢ obdarzone
tadunkiem ujemnym lub dodatnim, podobnie jak elektrony i dziury.
W dalszych rozwazaniach skoncentrujemy sie wylacznie na uktadach
przewodzacych i nadprzewodzacych, jak np.: zwiazki A15 z normal-
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nymi i paramagnetycznymi domieszkami oraz takich, jak nadprzewod-
niki wysokotemperaturowe, dla ktorych pokazemy jak mozna stosowaé
scenariusz van Hove'a [19, 21, 43].

Zawsze istnieje transformacja typu konforemnego, ktéra umozliwia za-
stapienie oryginalnego anizotropowego uktadu z dowolnym widmem
wzbudzen przez inny izotropowy uktad z liniowym widmem wzbudzen
i dodanym polem skalarnym [53, 54|. Poniewaz ped Fermiego ma stala
wartos$¢ na catej powierzchni Fermiego, ktora jest okregiem w przypadku
dwuwymiarowym i sfera w przypadku tréjwymiarowym, wiec efekty-
wne oddziatlywanie ma strukture oddzialywan rozwazanych w cieczy
Fermiego i moze by¢ zapisane w postaci sumy oddziatywania o struk-
turze: oddzialywania fermicieczowego i oddziatywania parujacego. Ta ich
struktura powoduje, ze moga byé¢ rozwijane w szeregi Fouriera w przy-
padku dwuwymiarowym i w szeregi wielomianéw Legendre’a w przy-
padku trojwymiarowym [52]. Inne czlony oddzialywania niespelniajace
tych kryteriow staja si¢ nieistotne [53, 55]. Oddziatywanie typu fermi-
cieczowego modyfikuje widmo wzbudzen za posrednictwem operatora
masowego (masy efektywnej), zachowujac jego liniowy charakter. Przy
tym zalozeniu jest ono pomijane w dalszych rozwazaniach.

Whlaczenie oddziatywania parujacego przeksztalca formalizm stuszny
dla uktadéw normalnych w formalizm opisujacy uktady nadprzewo-
dzace o tej samej symetrii i tym samym widmie wzbudzeri elemen-
tarnych. Po przetransformowaniu ukladu do izotropowej przestrzeni
pedoéw, w ktorej widmo jednoczastkowe jest liniowe, oddzialywanie paru-
jace moze zosta¢ roztozone na szereg Fouriera w przypadku dwuwy-
miarowym lub na szereg wielomianéw Legendre’a w przypadku trojwy-
miarowym. Istnienie w takim rozkladzie jednego lub wiecej ujemnych
wspotczynnikéw rozwiniecia determinuje symetrie stanu sparowanego.
Jezeli w rozktadzie takim wystepuja dodatnie wspotczynniki rozwiniecia,
to standardowo sa one pomijane i przyjmowane jako réwne zeru, gdyz
wplyw tych sktadowych oddzialywania jest zaniedbywalny w poréwna-
niu z innymi oddzialywaniami wystepujacymi w rozwazanym uktadzie
[56, 57, 82, 83, 84, 119|.

Rozwazany jest dwu- lub tréjwymiarowy model nadprzewodnika opi-
sany efektywnym hamiltonianem oddziatujacych fermionéw w drugim
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kwantowaniu w przestrzeni pedéw o dowolnym widmie wzbudzen je-
dnoczastkowych [98, 104], ktorego czton oddzialywania okresla stabe
przyciagganie typy BCS prowadzace do nadprzewodnictwa. Stan nad-
przewodzacy realizowany jest w formie kondensatu utworzonego przez
zwigzane pary fermionéw z przeciwnymi spinami i przeciwnymi pe-
dami, czyli tzw. pary Coopera w stanie singletowym. Medium wigza-
cym czastki w pary Coopera sa ogoélnie wirtualne bozony, ktérymi
w szczegdlnosei moga byé fonony, magnony, plazmony lub ekscytony.
Rozwazany uklad znajduje sie w fazie metalicznej, dlatego w ramach
tego modelu moga by¢ rozpatrywane wytacznie nadprzewodniki nisko-
temperaturowe oraz naddomieszkowane nadprzewodniki wysokotempe-
raturowe o prawie catkowitym zapelieniu pasma i ustalonej koncen-
tracji domieszek. W uktadach takich nosnikami tadunku sa elektrony
lub dziury czyli fermiony, ktére moga zajmowaé ograniczony obszar
stanéw w przestrzeni pedéw. Po przejsciu do granicy 7' — 0 i pominie-
ciu oddzialywania przyciagajacego mozna w takim ukladzie okresli¢
energie Fermiego, a zatem i poziom Fermiego. W celu uproszczenia
rozwazan przyjmuje sie, ze potencjal chemiczny rozwazanych fermionow
w(T), ktory w ogdlnosci moze zaleze¢ od temperatury, jest mierzony
od poziomu Fermiego. W obszarze rozpatrywanych (stosunkowo nis-
kich) temperatur w odniesieniu do uktadéw fermionéw mozna zanied-
ba¢ zmiany (7)) i podobnie jak w teorii BCS przyja¢, ze u(T) = 0.
Zgota odmienna sytuacja jest w osobliwych cieczach Fermiego, gdzie
w(T) zalezy w sposob istotny i rézny dla fazy normalnej i nadprze-
wodzacej od temperatury [48, 49, 142, 143]. Poniewaz w rozpatrywanym
uktadzie fermiony moga zajmowac stany tylko w pewnym ograniczonym
obszarze wokot powierzchni (linii) Fermiego, co wynika np. z ograni-
czonej dostepnosci stanéw w prawie calkowicie zapelionym pasmie
w zwiazkach nadprzewodzacych, wprowadza si¢ parametr obciecia w.
W teorii BCS parametr obciecia ogranicza tylko obszar sparowania
czastek i odpowiada energii Debye’a. W odniesieniu natomiast do nad-
domieszkowanych nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych parametr
ten, ktorego wartosé jest poréwnywalna z temperatura przejscia T,
nalezy utozsamia¢ z granicami dostepnego dla fermionéw obszaru wokot
poziomu Fermiego, przyjmujac, ze sparowanie zachodzi w calym tym
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pasmie. Dlatego przedstawiony model nie jest jedynie prostym poszerze-
niem zastosowania modelu BCS.

2.3. Transformacje przestrzeni odwrotnej

Przedmiotem rozwazan jest jednopasmowy model anizotropowego
uktadu dwu- lub tréjwymiarowego w stanie metalicznym z ustalonym
widmem wzbudzen jednoczastkowych. Zaktadamy, ze energia czastek jest
rozniczkowalna funkcja wszystkich sktadowych pedu p. Catkowita trans-
formacja przeksztatcajaca wyjsciowa przestrzenn pedéow z baza wektorow
odwrotnej sieci krystalicznej w inna przestrzen z ortonormalnym uktadem
wspotrzednych i liniowym widmem wzbudzen wymaga ztozenia kilku li-
niowych i nieliniowych transformacji przestrzeni, a zwtaszcza ortonorma-
lizacji przestrzeni, jej ewentualnego obrotu, tj. transformacji ortogonalne;j
oraz transformacji konforemnych (krzywoliniowych), ktore zawsze daja sie
okredli¢ przez odpowiednie macierze kwadratowe. Jakobian takiego prze-
ksztalcenia wyraza sie jako iloczyn jakobianow ciagu tych transformacji [53],
co wynika z twierdzenia o mnozeniu wyznacznikoéw, ktére mowi, ze wyzna-
cznik ztozenia (iloczynu) kilku macierzy tego samego rzedu wielkosei jest
rowny iloczynowi wyznacznikow tych macierzy.

2.3.1. Ortonormalizacja przestrzeni

Niech energia wzbudzen jednoczastkowych, ktora jest rozniczkowalna
funkcja wszystkich sktadowych pedu, bedzie postaci:

E=E&(p1y.--ypa), (2.1)

gdzie d = 2 lub d = 3, a wektor pedu p ma postac

d
p= Zpiei. (2.2)
i=1
Wektory ey, ..., e, tworza baze w d-wymiarowej przestrzeni pedéw i sa we-

ktorami bazowymi sieci odwrotnej. W najogolniejszym przypadku baza
uktadu anizotropowego e;, . . . , €4 nie jest ortogonalna i unormowana. Mozna
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jednak zastosowaé procedure ortonormalizacyjna D i utworzy¢ nowa orto-
normalng baze wektorow fi, ..., f;. Wowcezas wektory bazowe f; zostaja
wyrazone przez wersory e; w nastepujacy sposob

d

Jj=1

O liniowej transformacji przestrzeni pedéw opisanej macierza D zaktadamy;,
ze zachowuje ona topologie sieci odwrotnej oraz ze w nowej przestrzeni sie¢
odwrotna jest kwadratowa, a wektory fi, ..., f; stanowia jej baze. W tak
przetransformowanej przestrzeni z ortonormalng baza fy, ..., f;, wektor p
(wzor(2.2)) zostaje zastapiony przez wektor

d
P/ = sz‘fu (2~4)
i=1
ktory w bazie eq, ..., eq przyjmuje postac
d
p =) pei (2.5)
i=1

a stad wynikaja nastepujace relacje
d
pi =y D;'v), (2.6)
j=1

gdzie D! jest macierzg odwrotna do macierzy D. Na podstawie relacji (2.6)
mozemy okresli¢ energie kwaziczastki z rownania (2.1) jako funkcje pedow
P, ..., ply w nowym ortonormalnym uktadzie wspolrzednych. Ma ona postac:

d d
£E=¢ (Z Dj_llp;, . Dj_nlp;-) . (2.7)
=1 =1

Otrzymane wyrazenie (2.7), gdy & = const, pozwala znalezé powie-
rzchnie lub linie izoenergetyczne. W szczegdlnosci gdy & = 0, dosta-
jemy, w zaleznosci od wymiaru rozpatrywanego uktadu, powierzchni¢ lub



68 2. Transformacje przestrzeni i gestosé standw

lini¢ (dla uproszczenia nazywana tez powierzchnia) Fermiego. Ksztalt tych
powierzchni moze byé réznorodny, ale zawsze powinien odzwierciedlaé
symetrie uktadu. Skomplikowany ksztalt powierzchni izoenergetycznych
sugeruje, ze nie mozemy traktowaé¢ uktadu jako ciecz Fermiego. Z drugiej
strony nalezy pamieta¢ o wykonanej transformacji D uktadu wspotrzednych.
Prowadzenie obliczenn w nowym uktadzie wspotrzednych wymaga dodatkowo
wprowadzenia jakobianu:

Opi
op;

T0) = \ 23)

w formie wyznacznika, ktorego wartosé zgodnie z réwnaniem (2.6) wynosi
J(p') = det (D7) = (det D )" (2.9)

Jakobian transformacji ortonormalnej jest zatem réwny odwrotnosci wyzna-
cznika macierzy transformacji.

2.3.2. Transformacje krzywoliniowe i pole gestosci stanéw

Rozwazmy w przestrzeni d-wymiarowej, gdzie d = 2 lub d = 3, dwa
dowolne prawoskretne, ortogonalne, w szczegdlnosci krzywoliniowe uktady
wspotrzednych

T1y.e..,T¢g 1 Y1y -5Yd-

Niech wspotrzedne kazdego z uktadéw dadza sie wyrazi¢ jako funkcje para-
metréw drugiego uktadu

ri =x;(y1, -, Ya) oraz yj = y;(z1,. .., 2q),

gdzie 1,5 = 1,...,d oraz niech

~

X1y...,Xqg

jest baza (ortogonalnych wektorow jednostkowych) skojarzong z punktem
[T1,...,2q] W tej przestrzeni. Poniewaz zalozylismy, ze rozwazane uklady
wspotrzednych moga by¢ krzywoliniowe, wiec wektory bazy ortonormal-
nego uktadu wspotrzednych moga mie¢ rézna orientacje w przestrzeni dla
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poszczegbdlnych punktow tej przestrzeni. Roézniczkowy wektor przesuniecia

wystawiony z punktu [z, ..., z4] ma postaé
d
i1

Z drugiego uktadu wspotrzednych wektor dx wyraza si¢ nastepujaco

d
dx = Z%dyi, (2.11)
i=1 9y
gdzie wektory
. ox/0y;
Vi = — - 2.12
9% /0 212

tworza ortonormalng baze w drugim uktadzie wspotrzednych, gdyz sa sty-
czne do linii y;, a ich orientacja w przestrzeni takze moze by¢ rbézna
w poszczegolnych punktach tej przestrzeni. Poniewaz dla kazdej wspotrze-
dnej y; zachodza réwnosci

d
15)
dy; = Vxyidx = nyia; dy; (2.13)
J

j=1

zatem 5
b'e
Vilin— = 0ij. 2.14
Powierzchnia infinitezymalnego prostokata w przypadku przestrzeni
dwuwymiarowej lub objetos¢ infinitezymalnego prostopadtoscianu w przy-

padku trojwymiarowym, ktoérego przekatna stanowi wektor dx, a punkt

[1,...,2q] jest jednym z jego wierzchotkow, daje sie wyrazi¢ w nastepujacy
sposob
d
dr = [Xidzy,. .., Xedzg) = [] dai, (2.15)
i=1
gdzie dla d = 3 symbol [, -, -] oznacza iloczyn mieszany, natomiast dla
d = 2 symbol [, ] jest iloczynem zewnetrznym dwoch wektorow. W drugim
uktadzie wspotrzednych analogiczny infinitezymalny element ma postac
d ox ox d
dr' = H de; = |=—dy1,...,—dyq| =T (1,---,Ya) H dy;, (2.16)
i=1 ayl ayd =1
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gdzie

(2.17)

0 0 0x;
o= [ 2] |

373/17 Oy Y,
jest jakobianem transformacji od pierwszego ukltadu wspolrzednych
do drugiego.

Wykonanie obrotu pierwszego uktadu wspotrzednych w taki sposob, aby
wersory X; pokryly sie z odpowiednimi wersorami y; zapewnia, ze

d
dr' = dr =[] du;. (2.18)

i=1

Poniewaz obrot jest transformacja ortogonalna, wiec z twierdzenia
o mnozeniu wyznacznikow wynika, ze jakobian (2.17) zachowuje swoja
posta¢. Symetria rozwazanego problemu zapewnia, ze w przypadku przejscia
od drugiego uktadu wspotrzednych do pierwszego rownanie (2.16) przyjmuje
forme

d d
dei:j/(‘rla"‘axd)ndxia (219)
=1 =1

gdzie
T za) = |2 (2.20)
1y---54d) — 833'] . .

Podstawienie prawej strony rownania (2.19) do rownania (2.16) pozwala
stwierdzi¢, ze zdefiniowane jakobiany spetniaja relacje

j(yl,...,yd)j'(ml,...,xd):1,

Z rownania (2.14) wynika, ze w przypadku ortogonalnych ukladow
wspohrzednych jakobian (2.17) moze by¢ zapisany w postaci

%
Oy

1
N |ny1| ot |nyd|‘

(2.21)

‘@X
Ya

j(y17'-‘7yd) :‘

Nalezy podkreslié, ze podobnie jak jakobian przeksztalcenia, tak samo
gradient funkeji, a zwlaszcza wyrazenia |Vyy;|, sa niezmiennicze przy tran-
sformacji ortogonalnej. Rézniczkowy wektor przesuniecia wystawiony z pun-
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ktu [z1,...,z4], ktory jest przekatna elementu dr, moze by¢ zatem zapisany
W postaci
d
dx = yidx;, (2.22)
i—1
woOwczas
dy; = Vxyi - dx = |Vyyi| dz;, (2.23)
a zatem p
Yi
dr; = : (2.24)

Na podstawie rownan (2.16), (2.21) i (2.24) mozna stwierdzi¢ nastepu-
jaca rownowaznos¢ wyrazen

T, ya) [] dys = dpn—="—, (2.25)
i=1 ‘ny1|

gdzie elementy rozniczkowe dxo lub drs drs = dS sa elementami krzywej
lub powierzchni prostopadtej do wektora Vyy;.

Odnoszac powyzsze rozwazania do ortogonalnej przestrzeni pedow, dla
ktorej jest znana transformacja przejscia do krzywoliniowego, ortogonal-
nego uktadu wspotrzednych, gdzie jedna (pierwsza) wspotrzedna jest energia
wzbudzen jednoczastkowych £, na podstawie rownania (2.25) stwierdzamy,
ze nastepujace definicje gestosci stanéw dla d =2 lub d =3

2 H?:Q dp;
MO = Garyi ] T,
9 d
N(é) = W/j@w'-ygd)gdfi (226)

sa rownowazne, gdzie & lub & 1 & sa pozostalymi wspolrzednymi
uktadu krzywoliniowego. Catke w pierwszym wyrazeniu wykonuje sie
po powierzchni (jedno- lub dwuwymiarowej) stalej energii £, w drugim
wyrazeniu natomiast catkowanie przebiega po wynikajacym z transformacji
obszarze jednowymiarowej przestrzeni [{3] lub dwuwymiarowej przestrzeni
[£2, &3], odpowiednio.
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2.3.3. Uogoélniona transformacja konforemna

Jak stwierdziliSmy na wstepie kolejne rozwazane transformacje
przestrzeni pedoéw mozna wykonywacé niezaleznie. Niemniej jednak okresle-
nie transformacji krzywoliniowej, ktoéra odwzorowuje z zachowaniem katow
przestrzenn pedow okreslona w ortogonalnym (kartezjanskim) uktadzie,
w ktorej jest zdefiniowane widmo wzbudzen elementarnych &£(p1,...,pq),
w inng przestrzen o tym samym wymiarze d, a ktorej jedna z osi or-
togonalnego uktadu wspotrzednych jest wtlasnie energia wzbudzen elemen-
tarnych &, wymaga wykonania odpowiednich konstrukcji matematycznych.
Poniewaz gradient energii wzbudzen elementarnych, V¢, jest wektorem
prostopadtym do linii (d = 2) lub do powierzchni (d = 3) izoenergetycznych
okreslonych w przestrzeni pedéw, w celu wyznaczenia linii prostopadtych
do tej powierzchni formutujemy nastepujacy uktad réwnan:

23 23
dpi ... dpg=—:...: — 2.27
P1 Pd O Opa’ ( )
ktory prowadzi do réwnan roézniczkowych:
dp; _ 9¢/0p (2.28)
dpy  0§/0p:’ .

gdzie i = 2 lub 1 = 2 i« = 3, odpowiednio.
7 twierdzenia Picarda wynika, ze rozwiazanie takiego réwnania dla d =
2, 1 = 2 istnieje i prowadzi do jednoparametrowej rodziny krzywych:

o = &a(p1,p2), (2.29)

gdzie nowy parametr & jest staly, a rownanie (2.29) jest catka ogdlna row-
nania rézniczkowego (2.28).
Zauwazmy, ze kazda z otrzymanych krzywych jest prostopadta do linii
izoenergetycznych, gdyz
0 0,
déy = —== —=dpy =0, 2.30
) o, D1+ Ops D2 ( )
definiujac wiec gradient funkeji &(p1, p2) jako V&, i korzystajac z réwnania
(2.27), otrzymujemy
VpéVpéa = 0. (2.31)
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Tego typu transformacja jest nazywana transformacja konforemna. Dlat-
ego wykonanie analogicznej transformacji w przestrzeni troéjwymiarowe;
bedziemy nazywali uogdlniong transformacja konforemna. W przestrzeni
trojwymiarowej nalezy uwzglednié, ze ¢ = 2 oraz ¢ = 3, woéwczas roéw-
nania (2.28) tworza uktad réwnan rézniczkowych, dla ktérego podobnie
jak w przypadku jednego réwnania, jest stuszne twierdzenie Picarda.
Rozwiazanie ogélne takiego uktadu jest postaci:

& = &(p1, 2, D3), 3 = &3(p1,p2, 3), (2.32)

gdzie kazde z rownan jest catka uktadu rownan rézniczkowych, a para-
metry & 1 & sa state, ktorych wybor prowadzi do rozwiazan szcze-
gblnych [106, 139].

Rozwiazania  (2.32) okreslaja dwie jednoparametrowe rodziny
powierzchni, ktére sa prostopadte do powierzchni izoenergetycznych
&(p1, p2, p3)=const. Poniewaz gradienty V,¢; dla i = 2 oraz ¢ = 3 definiuja
kierunki prostopadte do powierzchni tych rodzin oraz zachodzg réwnania:

0&; & 9&;
= dps +
Ip; Opa b2 Ops

korzystajac zatem z relacji (2.27), otrzymujemy warunki ortogonalnosci
W postaci:

VplVpéi = 0. (2.34)

Zauwazmy ponadto, ze jezeli Z(-, -) jest dowolng funkcja rézniczkowalna,
to rOwnanie

= = Z(&(p1, pa, p3), E3(p1, p2, 03)) = E(p1, P2, p3) (2.35)

takze wyznacza jednoparametrowa rodzine powierzchni prostopadtych
do powierzchni izoenergetycznych. Dla uktadu trojwymiarowego nalezy
znalez¢ takie wyrazenie &;(py, p2, p3), aby powierzchnie obu zdefiniowanych
rodzin byly réwnoczesnie wzajemnie prostopadle. Zadanie to okazuje
sie znacznie prostsze, w przypadku gdy w otrzymywanych réwnaniach
rozniczkowych mozna rozdzieli¢ zmienne. Przy zastosowaniu prostych regut
ortogonalizacji wektorow mozna wykaza¢, ze lokalnie jest to mozliwe
w kazdym przypadku.
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Niech
&(p) = &(p) — & (p), (2.36)

wowcezas z warunku

V&3 Vpéa =0, (2.37)

mozemy wyznaczy¢ v i w rezultacie okresli¢

vp§3vp§2
(Vp€2)2

Podana metoda jest tylko jedna z mozliwych i dotyczy obszarow
lokalnych. W poszczegolnych przypadkach na ogét mozna znalezé dogodna
catke ogolna & = &(p), ktora spelnia warunek (2.37). Opierajac sie
na otrzymanych wynikach, mozemy ustanowi¢ nowa ortonormalng baze
g1, -,8q, gdzie wersory:

&(p) = &(p) — 2(p). (2.38)

g = Vpgz
‘vp§i|’

reprezentuja dwu- lub trojwymiarowy ortogonalny uktad wspotrze-
dnych krzywoliniowych, dla ktoérych pierwsza os & reprezentuje ener-
gie widma wzbudzen czastek. Zaprezentowana metoda pozwala odwzo-
rowaé¢ kazda dwu- lub trojwymiarowa przestrzen pedéw w odpowie-
dnig dwu- lub tréjwymiarows przestrzen o wspoétrzednych & oraz & lub
& 1 & Wspodlrzedna &, ktora okresla energie kwaziczastki wzgledem
powierzchni Fermiego moze przyjmowac¢ wartosci pomiedzy —u (potencja-
tem chemicznym) i nieskoriczonoscia w ramach dozwolonych szerokoscia
pasma. Zakres zmiennosci wspotrzednych & 1 €3 moze by¢ wybierany réznie
i w ogo6lnosci moze byé ograniczony lub nieograniczony. Wspoétrzednym tym
mozna probowaé nadaé sens fizyczny, wyrazajac przez wspolrzedne katowe
podobnie jak w uktadach biegunowym lub sferycznym. Przez wprowadze-
nie odpowiednich funkcji trygonometrycznych zakres zmiennosci nowych
wspotrzednych, np. ¢ i ¥ mozna standardowo ograniczy¢, wowcezas 0 < ¢ <
2ri10 <9 <.

Jak pokazano w poprzednim podrozdziale, dla podanych transformacji
w celu zachowania powierzchni lub objetosci transformowanych fragmen-
tow przestrzeni nalezy uwzgledniaé¢ jakobian odwzorowania, ktéry mozna
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utozsamiac¢ z lokalnymi zmianami gestosci przestrzeni. W przypadku trans-
formacji rozwazanych przestrzeni jakobian (2.17) nalezy przepisa¢ w postaci:

op1 Opa
no &

TE . &)= .. ... (2.39)
op1 pa
06 7" 0

Rozwiniety formalizm pozwala okresli¢ zasady przejscia od sumowa-
nia lub catkowania po przestrzeni pedéw do catkowania po wspotrzednych

&, ..., & wnowej” przestrzeni zgodnie z nastepujaca relacja:
2% = [t = e g6 ) (240)
p...—(QWh)d p_(Q’/Th)d d g esGQd) e .

Zauwazmy, ze jakobian definiuje nam dodatkowe pole skalarne
w przestrzeni [€, ..., &y]. Pole to jest niejednorodne i wyraza lokalna defor-
macje lub modyfikacje stanéw kwantowo-mechanicznych, co jest rezultatem
dokonanej transformacji. Uwzglednienie czynnika 2(27h)~¢ pozwala zdefi-
niowaé skalarne pole gestosci stanow w przestrzeni [¢, . . ., &;] nastepujaco:

2
27h)4

K, ... &) = T, ... &), (2.41)

—~

Skalarne pole K (,...,&;) jest jadrem funkcji gestosci stanow N ()
zdefiniowanej w rownaniu (2.26), gdzie pokazano, ze aby wyznaczy¢ funkcje
gestosci stanow, nalezy scatkowaé IC (&, ...,&;) po wszystkich izoenergety-
cznych liniach lub powierzchniach, czyli po & lub & i &3, ktore moga by¢ np.
odpowiednio dobranymi wspotrzednymi katowymi. W przypadku scatkowa-
nia po & lub & i & wylacznie K (€, ..., &) relacja (2.40) redukuje sie
do postaci:

22...:/d§N(5>..., (2.42)

w ktorej niestety zostaja pominiete, odpowiednio, jeden (&2) lub dwa (&2, &3)
stopnie swobody uktadu.
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2.4. Model kwaziczastek

Opisane transformacje anizotropowego uktadu fermionéw z dowolnym
widmem wzbudzen jednoczastkowych & = & (py, ..., pqs) umozliwiaja prze-
niesienie rozwazan do pewnej abstrakcyjnej przestrzeni [€,...,&,], gdzie
pierwsza wspotrzedng jest energia tych wzbudzern. Wspotrzedne &, dla
d = 21 &,& dla d = 3 mozna wyrazi¢ przez wspolrzedne ¢ lub ¢ i v
po wprowadzeniu odpowiednich funkcji trygonometrycznych wedtug zasad
odpowiadajacych biegunowemu lub sferycznemu uktadowi wspoétrzednych.
Wspélrzedne te powinny spetnia¢ warunki: 0 < ¢ < 2710 < ¢ < 7.
W otrzymanych modelach uktadéw krzywe (d = 2) lub powierzchnie (d = 3)
izoenergetyczne sg ptaskie, a skalarne pola gestosci stanéw zostaja wyrazone
w formie funkcji:

K(& @) = G T & 9), gdy d=2,

K(E.0.0) = g2eT(E9). edy d=3.

(2.43)

Odniesmy teraz przedstawione rozwazania do dwu- i tréjwymiarowego
modelu kwaziczastek Landaua w przestrzeni pedéw. W modelu tym widmo
wzbudzeni kwaziczastek ma tzw. paraboliczna forme:

1 2 2 *
é“—TW(ler---ern)—u, (2.44)
ktora w okolicy powierzchni Fermiego (£ = 0) mozna zredukowaé do postaci
liniowej

§=vr (Ip| —pr), (2.45)
gdzie vr i pp okreslaja predkosé i ped Fermiego oraz p* = p%/2m*. Dla
parabolicznego widma wzbudzen zachodza relacje

1
Vpé = oo [p1.- -, pd] (2.46)

oraz odpowiadajaca rownaniu (2.27)
dpp __dpa (2.47)

D1 ; Pd
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Rozwiazania rownania (2.47) maja postac

© = arctan <Z> , gdy d =2 (2.48)

oraz

2 2
© = arctan (m) , U= arctan\J <p1> + <p2> , gdy d=3, (2.49)
b P3 b3

z ktorych po przeksztatceniach algebraicznych dostajemy

po= 2w e+ p)cosy
pr = \2mr(E+p)sing
= m*

T (& ) (2.50)
gdy d = 2 oraz
p1o= msinﬁcosgo
pe = /2m* (&4 p)sindsin g
T 0) = m*\2m* (€ + p)sind (2.51)
gdy d = 3.

W ten sposéb dowolne wzbudzenia kwaziczastek i kwaziczastki Lan-
daua maja taka sama reprezentacje w przestrzeniach [€, ¢| i [€, ¢, J]. Jedyna
roznica miedzy takimi uktadami wyraza sie w postaci skalarnego pola gesto-
Sci standow. Gdy natozymy przeksztalcenie odwrotne na zwiazki okreslone
rownaniami (2.50) i (2.51), mozemy odzwierciedli¢ dowolne wzbudzenia
kwaziczastek na kwaziczastki typu Landaua. Nalezy uwzgledni¢ takze to,
ze w takim izotropowym ukladzie [py, ..., p4| stany kwantowo-mechaniczne
nie s rozlokowane w sposob jednorodny oraz ze pojawia sie¢ dodatkowo
pewne szczeg6Olne dla danego ukladu pole gestosci stanéw. Gdy d = 2,
wyraza sie¢ ono nastepujaco

K'(p1.p) = 5y T(E9), (252

(27h)
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a gdy d = 3, otrzymujemy odpowiednio
2

K'(pr, p2,ps) =
(B, P2, ) (2mh)3m*y/2m* (€ + p) sind

gdzie jakobiany sa postaci jak w rownaniach (2.43), w ktorych jednakze
wspotrzedne &, ¢ i 9 musza zostaé wyrazone przez pi, ps i p3 zgodnie z roéw-
naniami (2.44), (2.48) i (2.49). Jesli wejSciowy uktad jest izotropowy oraz
energi¢ kwaziczastek okresla rownanie (2.44), to réwnania (2.52) i (2.53)
redukuja sie do postaci

T (&9, 0), (2.53)

2
(2mh)d

K'(p1,...,pa) = (2.54)

Zaprezentowany formalizm dowodzi, ze dowolny anizotropowy uktad
elektronow lub dziur, dla ktoérego posta¢ widma energii wzbudzen czastek
jest znana, moze byé¢ rozwazany jako uktad cieczy Fermiego w izotropowe;j
przestrzeni pedéw z dodatkowym niejednorodnym skalarnym polem gestosci
stanow, K. W takich przestrzeniach pedéw linie lub powierzchnie Fermiego,
okreslone réwnaniem £ = 0, sa okregami lub sferami.

2.4.1. Uktad anizotropowy

W celu zilustrowania omoéwionego w podrozdziale 2.3.1 zagadnienia orto-
normalizacji przestrzeni i wynikajacych nastepstw tego procesu rozpatrzymy
dwuwymiarowy anizotropowy uktad, w ktéorym podstawowe wektory sieci
odwrotnej e; i ey nie sa ortogonalne i maja roézna dlugo$é. Zaktadamy,
ze |e1| = 1, wowcezas transformacja ortonormalna jest reprezentowana przez
nastepujace macierze:

— cot « lea| cosar ey sin «

1 0
D= . ] , Dl = [ L 0 (2.55)

|e2]| sin a

gdzie a jest katem miedzy wektorami e; i eq, a jakobian

J (P, ph) = |ez]sina. (2.56)
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Wykonanie transformacji pozwala przeniesé dalsze rozwazania do ortonor-
malnego uktadu wspoétrzednych z podstawowymi wektorami przetransfor-
mowanej sieci odwrotnej f; i fy takimi, ze |ei| = |fi| = |f2|. W ukladzie tym
sie¢ odwrotna jest siecig kwadratowa.
Gdy relacja dyspersji w uktadzie wyjsciowym zostalta przyjeta w postaci
parabolicznej, tj.
1

§(p1p2) = 5 (1 +3) — ", (2.57)

gdzie m* oznacza mase efektywng, a p* jest potencjatem chemicznym mie-
rzonym od dna pasma, wowczas po transformacji uzyskuje ona postaé

(s, ph) = 5 [())? + 20, phles| cosa + (ph)’feal?] — . (2.58)

2m*

Po dokonaniu obrotu ,nowego” uktadu wspotrzednych o kat

1 2|e| cos a
ﬁ = 5 arctan (1_‘62|2> (259)

mozemy relacje dyspersji zastapi¢ bardziej symetryczng, uproszczona
i rownowazna jej forma

1 1
omi ! 2ms

E(p), ph) = (ph)? — 1", (2.60)

gdzie mi 1 mj sa parametrami masy efektywnej dajacymi sie wyrazi¢
za pomoca m*, |es| 1 kata «, ktorych charakter wynika z anizotropowosci
uktadu wyjsciowego. Poniewaz obrét uktadu wspolrzednych jest transfor-
macja ortogonalna, wiec jakobian tej transformacji jest réwny 1. Za-
uwazmy, ze w wyniku przeprowadzonej transformacji w nowym kartezjan-
skim uktadzie wspotrzednych linie izoenergetyczne sa koncentrycznymi eli-
psami. W ten sposob pokazalismy, ze wzrost symetrii uktadu wspotrzednych
powoduje zmiany postaci relacji dyspersji, ktéra moze staé¢ sie bardziej
ztozona. Wtlasnosci symetrii uktadu odpowiadajace symetrii sieci krysta-
licznej w procesie ortonormalizacji uktadu wspotrzednych zostaja zatem
przeniesione do relacji dyspersji i sa zawarte w jakobianie transformac;ji.
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2.4.2. Jednopasmowy model Hubbarda

W  hamiltonianie Hubbarda energia jednoczastkowa, odpowiadajaca
przejsciom elektronu miedzy najblizszymi sasiadami sieci jest znacznie
mniejsza od energii oddzialywania (korelacji), sytuacja taka jest odwrotna
do przypadku teorii BCS, w ktorej szeroko$é pasma przewodnictwa jest
wicksza niz energia oddzialtywania parujacego. Zjawisko nadprzewodnictwa
w ukltadach metalicznych wymaga istnienia krotkozasiegowego oddziatywa-
nia przyciggajacego. Tego typu oddzialywanie zwigzane z wymiang wirtu-
alnych bozonow (fononéw, magnonow, ekscytonoéw, plazmonéw) pojawia
sie w efektywnym hamiltonianie w wyniku transformacji typu Frohlicha
[108]. Zgodnie z rezultatami obliczeni struktury pasmowej [67, 152] w nad-
przewodnikach wysokotemperaturowych pasmo przewodnictwa moze zostac
opisane w podejsciu modelu ciasnego wigzania. Jednoczasteczkowa postac
widma energetycznego dla ptaskiej sieci prostokatnej o symetrii Dy, gdzie
by 1 by odpowiadaja dtugosciom bokéw komorki elementarnej oraz a; = by /h
i ag = by/h, jest postaci [58]

£(p1,p2) = —2tg [cos(prar) + cos(paaz)] 4t cos(piar) cos(paaz) — i, (2.61)

a parametry ty, i t; odpowiadaja przeskokom do wezléw najblizszych
i kolejnych najblizszych sasiadéw. Parametr zapelienia pasma p wyraza
przesuniecie poziomu Fermiego w przypadku domieszkowania i niesy-
metrycznego wypelienia pasma. Jest on identyfikowany z potencjatem
chemicznym. Aby uprosci¢ obliczenia, dokonujemy nastepujacego prze-
ksztatcenia przestrzeni pedow

ki1 = pray, ks = paao. (2.62)

Transformacja ta, ktorej jakobian jest postaci J = (ajas)™!, pozwala

prowadzi¢ dalsze obliczenia w przestrzeni ortonormalnej. Réwnanie (2.61)
redukuje sie wowczas do postaci:

E(ky, ko) = —2tg [cos(ky) + cos(ks)] + 4t; cos(ky) cos(ka) — p, (2.63)
z ktorej otrzymujemy

Vo€ = [2tgsinky + 4ty sinky cos ko, 2tgsin kg + 4ty cos kysinks] . (2.64)



2.4. Model kwaziczgstek 81

Postepowanie zgodne z procedura opisana w podrozdziale 2.3.3 prowadzi
do nastepujacego rownania roézniczkowego

dky  2tgsinky — 4t; sin ky cos ko

de n Qto sin k‘g — 4t1 COS ]{?1 sin kQ ’
ktore w wyniku przeksztalcen algebraicznych umozliwia rozseparowanie
zmiennych £y i ko, i daje sie zapisa¢ w postaci

1—2%008/{71 1—2%008]432

(2.65)

1=

dks. (2.66)

sin ]{?1 sin /{32

Po scatkowaniu obu stron réwnania (2.66) otrzymuje sie wyrazenie

In tan Ll — Zt—l Insin k; = Intan ks — Zt—l Insin ky — &, (2.67)
2 to 2 t()
gdzie ki i ko spelniajg warunek 0 < ki, ky < .

Stala catkowania definiuje drugi parametr . Rownania (2.63) i (2.65)
stanowiag uktad réwnan definiujacych transformacje przestrzeni wektora k
w ortonormalna dwuwymiarowa przestrzen [€,&]. W tej nowej przestrzeni
wspotrzedna & przybiega zakres zmiennosci od minus do plus nieskonczo-
nosci, a wspotrzedna & przyjmuje wartosci od &nin do &nax Wyznaczone sze-
rokodcia pasma przewodnictwa. Wielkosci te zaleza od wzajemnych relacji
miedzy parametrami modelu g i £;. Aby uczyni¢ zakres zmiennosci drugiej
wspotrzednej ograniczony mozna zastapi¢ &, np. przez tany, wowczas
—7m/2 < @ < 7/2, lub przez Intan ¢, a wtedy 0 < ¢ < 7/2. W takim przy-
padku linie izoenergetyczne w przestrzeni [£,p] sa rownolegltymi odcinkami
o dlugosci 7/2. Moga one zosta¢ przedtuzone na przedzial [0,27] zgodnie
z warunkami symetrii Dy, wejSciowego uktadu. Obliczenia w przestrzeni
[€,¢] wymagaja wyznaczenia jakobianu J(£,¢). Rownanie (2.39) umozliwia
wowcezas zdefiniowanie pola gestosci stanow

K, ¢) = J (& ¢) (2.68)

(2mh)%a a9

oraz gestosci standéw (réwnanie (2.26))

T (&, ) dp. (2.69)

S
[N}
3
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S~—
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S
=

no

o\wh\
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K(0,2)

Rys. 2.1. Skalarne pole gestosci stanoéw w zaleznosci od ¢ (= ¢) i z dlat; =0

Jak juz pokazano wyznaczone transformacje umozliwiaja zdefiniowanie
uktadu rownowaznego rozpatrywanemu dla cieczy Fermiego z dodatkowym
skalarnym polem gestosci stanow, KC(€,¢). Zachowanie pelnej odpowiednio-
Sci miedzy skonstruowanym uktadem a ciecza Fermiego wymaga, aby kat ¢
przyjmowal wartosci od 0 do 27. Jednakze wykorzystujac wtasnosci symetrii
Dy, mozna rezultaty otrzymane dla 0 < ki, ky < 7w z pierwszej ¢wiartki
uktadu wspolrzednych i odpowiednio dla 0 < ¢ < 7/2 rozszerzy¢ tak,
aby zakres zmiennosci k; i ky obejmowal cala przestrzen, wowczas kat ¢
bedzie przybierat wartosci od 0 do 27. Zauwazmy, ze aby wyznaczy¢ jako-
bian J (£, ) nalezy rozwiaza¢ rownania (2.63) i (2.67). Po podstawieniu
& = Intan g (tan¢ > 0), rownanie (2.67) redukuje sie do postaci:

tan &2 . (sin k )_%1
P 2

2t1

tan & - (sinkl)_TJl

(2.70)

tanp =
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ol

!]‘

ol

amll

Rys. 2.2. Skalarne pole gestosci stanow w zaleznosci od ¢ (= ) i z dla t1/tg = 0,5

Po uwzglednieniu zwiazkow

tan
sin 3 = b

\/1+tan? 3

sin23 = 2sinfcos B, cos2f3 = cos® B — sin? B
oraz wprowadzeniu oznaczen

Ty = tan &2 (2.71)

Ty = tan & 2

2 )
gdzie x1, xo > 0, rownania (2.63) i (2.70) mozna zredukowaé¢ do postaci

2 2
= — 2 (-2
¢ 0( +1+x%+1+x§>

2 2 4
4t |1 — - —
A l 1+2? 1+ 23 (1+x%)(1+x%)] H
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bk

ld

W

t /t =-0.5

K¢.2)

1°

Rys. 2.3. Skalarne pole gestosci stanéw w zaleznosci od ¢ (= ¢) i z dla ¢ /tg = —0,5

2t

L2 xi:Q o
tan @ = (1“% (2.72)

z1 \ ‘to
1 (I—Hﬁ)

Wyznaczenie x; i xy jako funkcji € i ¢ dla dowolnych ¢y i ¢; w zakre-
sie stosowalnosci modelu moze zosta¢ wykonane wylacznie metodami nu-
merycznymi [58|. Po znalezieniu odpowiednich pochodnych czastkowych
mozna zgodnie z rownaniem (2.39) obliczy¢ jakobian. Natomiast réwnania
(2.72) mozna rozwiaza¢ analitycznie jedynie dla kilku szczegolnych przy-
padkow, kiedy to i ¢, spelniaja warunek t;/ty = 0,5 lub t;/tq = 0, lub
t1/to = —0,5 [58]. Aby uproscié¢ dalsze obliczenia, wprowadza sie nastepu-
jace oznaczenia:

_&tp

oraz f =tany > 0. (2.73)
2ty
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Po przeksztatceniach algebraicznych otrzymujemy (i = 1 lub i = 2)
hd gdytl/t0:0757 ‘Z_l‘gz

/1
ki = 2arctan,/— —1,
Yi

+1—\/(f+1)2+ (-3
Lot ¢<f2fi_3 -3 -

hd gdytlzoa ‘Z|§2

21+ F2) + /(1 + f2)22 + 4f2(4 — 22)]*
2\42 — 2) f2@-0) ] . (2.75)

k; = 2 arctan

/1
k; = 2arctan/— — 1,
Yi

(DA = N+ A= a-2)f .
Yi = 2 fi-1 : (2.76)
Na podstawie otrzymanych rozwiazan (2.74) i (2.76) mozna wyznaczy¢
doktadna postaé¢ jakobianu. Po podstawieniu do réwnania (2.39) réwnania
(2.68) otrzymujemy:
° gdytl/t020,5, —1<2<3

1 1+ f?

K(&, o) = .
&%) 2(2mh)*toaraz ¢[(1 — 2+ A+ 2)f1+2)f (277)
o gdyt;=0,-2<2<2
K& ») = ! L+ (2.78)

(2mh)%toaias \/22(1 — f2)2 4 162
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K(k k)

Rys. 2.4. Skalarne pole gestosci stanéw w zaleznosci
od zredukowanego wektora falowego dla t1/tg = 0,5

o gdyti/to=-0,5,-3<2z<1

1 1+ f?
@rh)*toaras (1= )2 + (1= 2)f)(1 = 2)f

gdzie parametry z i f jako funkcje £ i ¢ zostaly okre$lone przez roéwnanie
(2.73). Posta¢ funkcji IC(€, @) jest to postaé¢ pola gestosci stanow, zostata
przedstawiona na rysunkach: 2.1, 2.2, 2.3. Na rysunkach 2.7 przedstawio-
no dodatkowo rzuty funkcji IC(€, ¢) na plaszczyzne, gdzie zakreslono linie
rownych wartosci pola gestosci stanéw. Dla poroéwnania obok zamieszczo-
no postaé¢ funkcji z(k,, k), przedstawiona w tej samej dziedzinie. Krzywe
przedstawione po lewej stronie przedstawiaja sytuacje wyjsciowa, czyli linie
izoenergetyczne, a obok po prawej stronie znajdujemy ich odpowiedniki dla
skalarnego pola gestosci standéw. Mozna tatwo zauwazy¢, ze symetria uktadu
wyjsciowego zostaje zachowana.

. (279)

K& 9) =5
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Rys. 2.5. Skalarne pole gestosci stanéw w zaleznosci
od zredukowanego wektora falowego dla ¢1/tg = —0,5

Aby odwzorowaé¢ wzbudzenia jednoczastkowe na kwaziczgstki typu Lan-
daua rozmieszczone w izotropowej przestrzeni pedéw, przyjmuje sie, ze
z = k* — 2y oraz k; = p;a, wowczas € ma postaé okreslong w réwnaniu
(2.44). Jezeli m* = (4tga®) ™1 i u* = 2tpzo + 1, to ped Fermiego kwaziczastek

typu Landaua pp = \/ 20/a® + p/(2a%ty). Parametr a jest charakterystyczna
dhugoscia, ktora nalezy wyznaczy¢ z warunku wynikajacego z twierdzenia
Luttingera, ze catkowita liczba kwaziczastek jest rowna catkowitej liczbie
czastek. Na przyktad, zatozywszy, ze t; = up = 01 2y = 2 i korzystajac
z réwnania (2.87), otrzymamy a = \/a1a2/4 i pp = 8/y/2a;1a2. Na kolejnych
rysunkach 2.4, 2.5, 2.6 przedstawiono stosowne postaci funkcji K'(kq, k2)
(= K/m*) otrzymane z roéwnan (2.52), (2.72) i (2.77)-(2.79), ktora jest
zdefiniowana w izotropowej przestrzeni zredukowanych wektorow k, i k,.
Dla wszystkich przedyskutowanych przypadkow jest spetniony zwiazek

K5 — ) = K(E) (2:80)
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Rys. 2.6. Skalarne pole gestosci standéw w zaleznosci
od zredukowanego wektora falowego dla t; =0

wynikajacy z przyjetej symetrii Dy, uktadu wyjsciowego. Wyrazenia dane
rownaniami (2.77) i (2.79) dotycza przypadkoéw uwzglednienia oddzialy-
wania kolejnych najblizszych sasiadéow. Mozna woéwczas stwierdzi¢, ze dla
t1/to = £0,5 osobliwos¢ pojawia sie, jesli f dazy do zera lub nieskori-
czonosci, gdy (¢ — 0 lub 7/2), a takze, gdy z dazy do —1 lub +1. Ten
drugi warunek dotyczacy dazenia parametru z do granicy stosowalnosci
teorii, powoduje zatem, ze te osobliwosci nie pojawiaja sie w standardo-
wych rozwazaniach. Gestosé stanéow otrzymana z réownan (2.77) i (2.79)
po scatkowaniu ich po ¢ zgodnie z réwnaniem (2.69) ma ona postac

1 1 T [3Fz
N(§) = . Fl-{— 2.81
(5) 27?2712t0a1a2 vV 1+= (2 ’ 4 ) ’ ( )

gdzie F(¢, k) jest calka eliptyczna pierwszego rodzaju, ktora jest postaci
[45, 62|
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Rys. 2.7. Linie izoenergetyczne i odpowiadajace im linie réwnych wartosci
pola gestosci standéw dla wybranych parametrow uktadu

F( \/3?2) /m (2.82)

i nie ma ona biegunéw poza przypadkiem z dazacego do granicy stosowal-
nosci teorii. Gestos¢ stanow (2.81) jest wiec w tych przypadkach regu-
larng funkcja & W przypadku t; = 0, gdy f dazy do nieskonczonosci

(¢ — %), funkcja K(§, ) ~ z~' i nie ma osobliwosci poza przypadkiem
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z — 0. Ta szczegdlna osobliwosé wywiera istotny wptyw na wtasnosci catego
uktadu, gdyz nie zanika ona po scatkowaniu po ¢ i zawsze pojawia sie
w funkcji gestosei stanow N (). Jest ona klasyfikowana jako osobliwosé typu
van Hove’a [38, 46, 53, 58|.

W przypadku catkowania po kacie ¢ wyrazenia (&, ¢) danego row-
naniem (2.78) zastosowano metody wyznaczania pewnych grup calek
w formie catek eliptycznych Legendre’a podane w [62], a zwlaszcza metody
opracowane przez Zurawskiego lub Peirce’a. Otrzymana formuta dla gestosci
stanéw ma postac

2 1 . (7? ( 8v/4 — 22 )2)
m2h*toaras V- 22aayi— 2 \2\8-2+4v/a-22) |7

(2.83)
gdzie zgodnie z definicja calek eliptycznych czynnik x? < 1. Zauwazmy
jednak, ze roéwnanie (2.78) po zastosowaniu formut

N(§) =

1 cos 2¢

1 +tan®p = — 1 —tan® ¢ = 5 (2.84)
cos? cos?
mozna przeksztalci¢ do postaci
1 1
K(z,p) = (2.85)

(27Th)2toala2 \/22 cos?2¢p + 4 sin? 290'

Woéwczas po scatkowaniu po kacie ¢ otrzymujemy wyrazenie

1 N -2
N¢)=w—5—"F | {/1—— 2.86
(6) 27T2h2t0a1&2 (27 4 ) ’ ( )

gdzie warunek x? < 1 wynika z ograniczen natozonych na z = (€ + u)/2to.
Otrzymane formuly dla gestosci stanow (2.81) i (2.86), ktore odnosza sie
odpowiednio do przypadkow ¢/t = £0,5 oraz t; = 0, zostaly wyznaczo-
ne za pomoca metody uogélnionej transformacji konforemnej jako usred-
nione wartosci pola gestosci stanow K(z,¢). Sa one, oczywiscie, zgodne
formutami (1.14) i (1.24) otrzymywanymi metoda calkowania sieciowych
funkcji Greena |74, 75|. Nalezy jednak podkresli¢, ze w prezentowanej
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Niz)

N(z)

N(z)

Rys. 2.8. Charakterystyczny przebieg funkcji gesto$é¢ stanow
w dozwolonym obszarze zmiennej z = (£ + p) /2t

metodzie gestos¢ standéw jest jedna z wielu wielkosci zaleznych od pola
gestosci stanow, jakie trzeba wyznaczyé, rozwiazujac zagadnienie ani-
zotropowego nadprzewodnika. Gestosci stanow okreslone rownaniami (2.81)
i(2.83) odpowiednio dla t; /t; = £0,51t; = 0 wykazuja istnienie osobliwosci
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typu logarytmicznego, gdy t; = 0 w z = 0 oraz t; /ty = £0,5, gdy z — F1.
Ich formy zostaly przedstawione na rysunku 2.8. Wartosé¢ N(§), gestosci
stanow okreslonej réwnaniem (2.83), gdy z = +2 wynosi (47tgajas) ™!, po-

nadto

1

0 1 VI—2Z \? 2
/ F<W< 82 © 2) )dz:ﬂ. (2.87)
_2\/8—22+4 ) 2 \8—22+4/4—2 4

Poniewaz gestos¢ stanow N (£) jest osobliwa w & + p = 0, jej zachowanie
zostalo zbadane dla z = (£ + u)/2ty zmierzajacego do zera. W granicy
z — 0 czynnik x? pojawiajacy sie w calce eliptycznej F(7/2, k) redukuje sie

do postaci
K? = Svid - 22 —>1—<Z)4
8 — 22+ 44 — 22 4)
a wiec jest bliski jednosci. Funkcje F(7/2,k) w granicy k — 1 mozna
rozwinac¢ w specyficzny szereg |45, ktorego kolejne wyrazy sa rzedu wielkosci
—2"1n 2|, co pozwala zgodnie z zalozong dokladnoscig do z* przyblizy¢
wyrazenie (2.83) nastepujaca formula

1 2\ 2 8 1 8 1 2\4
NE) = — 1+<> o 4 (9m > — - () |
(S) 27r2h2t0a1a2 {[ 4 ‘| . |Z’ 4 ( . ’Zl 2) 4
(2.89)
Otrzymane przyblizenie jest zgodne z innymi formutami [11, 13, 53, 55],

ktore gestosé standow definiuja nastepujaco

(2.88)

B
N()=Aln——:, (2.90)
1€+
gdzie A i B sa pewnymi stalymi.
Zaprezentowane podej$cie umozliwia oszacowanie tych statych na pod-
stawie rownania (2.89), stad

1

Wspélezynniki A i B zostaly precyzyjnie okreslone przez parametry mo-
delu wystepujace w definicji widma energetycznego czastek. Zauwazmy,
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ze iloczyn AB = 8/(n?h’ajaz) jest niezalezny od parametru to. Poréwnu-
jac rownania (2.83) i (2.89), stwierdzamy, ze roznica ich wartosci zmierza
do zera, jesli z jest male oraz rzedu wielkosci 0,1/(2m2h*tgayas), gdy
|z| — 2. Zostalo zatem pokazane, ze zmodyfikowana teoria cieczy Fer-
miego moze zosta¢ zastosowana w odniesieniu do uktadu majacego tetra-
gonalng symetrie sieci i nieparaboliczne widmo wzbudzen. Nalezy zaakcen-
towac, ze chociaz model jest izotropowy, to jednakze wszystkie wtasciwosci
uktadu wynikajace z symetrii oraz ksztaltu widma wzbudzen sa zawarte
w funkcji K(&, ), reprezentujacej skalarne pole gestosci stanéw i istotnie
modyfikujacej wlasnosci izotropowego uktadu. Jezeli rozwazane zagadnie-
nie jest zatem niezalezne od kata ¢, to jedynie Srednie wlasnosci symetrii
sieci sa uwzgledniane.



Rozdzial 3

Rozszerzony scenariusz van Hove’a
dla nadprzewodnika typu s

3.1. Teoria typu BCS dla anizotropowego
nadprzewodnika

Nadprzewodnictwo w teorii BCS pojawia sie wtedy, kiedy do izotropowe;j
cieczy Fermiego zostaje wlaczone oddzialywanie parujace. O potencjatach
oddzialtywan wystepujacych w izotropowych uktadach cieczy Fermiego,
tj. o potencjale oddziatywania fermicieczowego i o potencjale oddzialywa-
nia parujacego zaktada sie, ze spetniaja one zadanie inwariantnosci wzgle-
dem odwrocenia biegu czasu oraz wzgledem obrotow przestrzeni. Wowczas
kazdy z potencjatow jest operatorem hermitowskim niezmienniczym wzgle-
dem obrotéw.

Przedmiotem prezentowanych rozwazan jest jednakze dowolny wieloelek-
tronowy uktad kwantowy przetransformowany do ortonormalnej przestrzeni
pedow, dla ktorego potencjatl oddzialywania dwuczastkowego, po wyelimi-
nowaniu dodatkowych stopni swobody zwiazanych z bozonami wirtualnymi
posredniczacymi w oddzialtywaniach, jest wyrazony w efektywnej kwazicza-
stkowej postaci. Po wprowadzeniu operatorow pola fermionéw efektywny
hamiltonian w formalizmie drugiego kwantowania ma postaé

H= Z €a (p)CI),aCP,Oé + Z Z VZJ;J;%& (pa pla q)CI)Jrq,JCI)’,wCP'JrqﬂCP»a7
pa p:p’,q @,3,7,0
(3.1)

gdzie cL’a i cp sa odpowiednio operatorami kreacji i anihilacji fermio-
now oraz €,(p) wyraza relacje dyspersji, tj. energie wzbudzen pojedynczych
czastek (kwaziczastek) ze spinem «, ktora jest periodyczna funkcja p. Postac
funkeji €,(p) powinna uwzglednia¢ mozliwie wszystkie elementy oddzia-

lywan jednoczastkowych, np. zwigzane ze stabym polem elektromagnety-
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cznym, $srednim potencjalem domieszek, lub inne. Ponadto, Va 3,6P, P, q)
jest elementem macierzowym transformacji Fouriera efektywnego poten-
cjalu dwuczastkowego oddzialywania, ktore uwzglednia wszystkie efekty
wielocialowe oraz spelnia zasade zachowania spinu. Aby objasni¢ mecha-
nizm oddzialtywania kwaziczastek przyjmujemy, ze dla Wszystkich dwu-
i trojwymiarowych uktadéw czesci spinowe oddziatywania Va B, s(p,P,q)
moga zosta¢ wydzielone w nastepujacy sposob [55, 119]:

szgms(P pha) = RO +RITm8 + RUT 575, — 70573 )
+ G¢ (ZT )aﬁ(T Z)%(s —I— GS(ZT T )a”g('r 7%0) 6
_'_

Na,ﬁ,'y,é(pa pla q)a

(3.2)
gdzie 7' sg macierzami Pauliego, a 7% jest macierzg jednostkows,
R = RY(p,p') (gdzie q = 0) definiuja spinowa wprost oraz

spinowe wymienne poprzeczna i podiuznag czesci amplitudy rozprasza-
nia, a G** = G**(p,p’) (gdzie q = —p —p’) moga by¢ odpowiednio
identyfikowane z antysymetrycznym (singletowym) i symetrycznym (triple-
towym) oddzialtywaniem parujacym. Czlon N, g.s(p,p’,q) odpowiada
niekoherentnemu rozpraszaniu kwaziczastek 1 moze by¢ pominiety,
gdyz rozwazane rozpraszania dotycza powierzchni (linii) Fermiego i jej
najblizszych okolic. Podkreslmy, ze stan sparowany moze pojawi¢ sie
w ukladzie, jesli oddzialywanie G®**(p,p’) zawiera przynajmniej jeden
ujemny czlon (parametr rozwiniecia) powodujacy przyciaganie. Ponadto,
jezeli zaden kierunek orientacji spinéw nie jest wyr6zniony, to cze$é¢ spinowa
wymienna oddziatywania jest izotropowa w przestrzeni spinéow i R! = R/,
W' rozwazanych przypadkach, tj. dwuwymiarowej i troéjwymiarowe;
izotropowej przestrzeni pedoéw istniejaca niezmienniczo$é uktadu wzgledem
obrotow powoduje, ze oddzialywania te mozna rozwina¢ w szereg Fouriera
(d = 2) lub szereg wielomianoéw Legendre’a (d = 3) [52, 175]. W przypadku
potencjalu oddzialywania parujacego rozwiniecie go w szereg pozwala
sklasyfikowaé¢ typ sparowania zgodnie z symetria funkcji falowej par
Coopera, co oznacza, ze jezeli w otrzymanym rozwinieciu potencjatu
oddzialywania parujacego istnieje doktadnie jedna harmonika z ujemnym
parametrem, to w uktadzie moze zostac zrealizowane czyste sparowanie typu
(s,d,...). Taka klasyfikacja stanéw sparowanych byta duzym sukcesem teorii
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BCS. Jak mozna zauwazy¢, rozwiniety formalizm umozliwia zastosowanie
identycznej klasyfikacji stanéw sparowanych w stosunku do zlozonych
uktadéw anizotropowych, ktéore w wyniku przeprowadzonych transforma-
cji oméwionych w podrozdziale 2.3 moga by¢ rozwazane w przestrzeni
izotropowej, w ktorej uwzglednia sie dodatkowo skalarne pole gestosci
stanow, K'(p1, - .., pq). W takich uktadach linie lub powierzchnie Fermiego
sa odpowiednio okregami lub sferami, zatem przetransformowane oddzia-
lywanie parujace jest okreslone w przestrzeni izotropowej i moze zostac
rozwiniete w szereg Fouriera lub szereg wielomianéw Legendre’a, co zapew-
nia jednoznaczna identyfikacje stanéw sparowanych.

W przedstawionej procedurze postepowania zaktada sie, ze w wyniku
wymiany wirtualnych bozonéw (fononéw, magnonoéw, plazmonoéw lub ekscy-
tonow) w ramach jednego z nastepujacych modeli: ciasnego wiazania,
BCS, prawie swobodnych elektronéw, Hubbarda, t—J lub jakiego$ in-
nego, w plaszczyznach miedziowo-tlenowych Cu-O pojawiaja sie pary
Coopera fermionow (elektronéw lub dziur). Do badania tego typu uktadow,
ktore reprezentuja nadprzewodniki wysokotemperaturowe, mozna wyko-
rzysta¢ formalizm funkcji Greena, stosowany dla nadprzewodnikéw ni-
skotemperaturowych, po uwzglednieniu istniejacych w obu podejsciach
roznic [91, 108, 109]. Dlatego definiujac po kolei normalne funkcje Greena
dla nieoddziatujacego i oddziatujacego uktadu, gdy relacja dyspersji jest
postaci €,(p) oraz anomalna funkcje Greena, uwzgledniajac czes¢ G**
oddziatywania (3.2) i funkcje energii jako macierze (2 x 2), mozna
rozszerzy¢ warunki stosowalnosci formalizmu funkeji Greena [86, 87].
Relacja Bethego-Salpetera zapewnia konsekwentne uwzglednienie wszyst-
kich wktadow oddziatywania metoda perturbacyjna, podczas gdy rownanie
Dysona umozliwia wyznaczenie funkcji Greena dla normalnego oddziatu-
jacego ukltadu, zapewniajac uwzglednienie efektéw rozpraszania zwigzanych
7 czescig ROV oddziatywania (3.2). Efekty te renormalizuja relacje dys-
persji odnoszaca sie do ,,gotych” czastek poprzez operator masowy, przez
co uzyte parametry zostaja zastapione przez ich efektywne wartosci, tak
jak to ma miejsce w cieczy Fermiego, gdzie masa ,gotych” czastek m jest
zastepowana masa efektywnag m*. Oczywiscie, te procedure mozna pom-
ing¢, jezeli zalozy sie, ze efekty renormalizacyjne, pochodzace od operatora
masowego, juz uwzgledniono w zadanej i znanej formule widma wzbudzen,
€o(P), lub sa one nieistotne.
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Postugujac sie metodami funkcji Greena samozgodne réwnanie na nad-
przewodzaca szczeline energetyczna, ktore stanowi podstawe badan uktadow
sparowanych, jest otrzymywane w postaci

A&, ¢,9)

= I ([ € GO, 0: €, 0) K(E, 9, 0') ey tanh FEE00)
(3.3)
gdzie < ... > oznacza $rednig po katach ¢’ 1 9" dla przypadku trojwymia-
rowego 1 po kacie ¢’ dla przypadku dwuwymiarowego, wowczas nalezy kon-
sekwentnie pomina¢ katy ¥ i ¢ w rownaniu (3.3). G*(&, ¢, 0; &', @', 1) jest
singletowym oddziatywaniem parujacym, o ktérym zaklada sie najczesciej,
ze ma separowalng strukture, tj.

G (& 0,08, ¢ 0) = G 9,9) - G(E, ¢, 0) (3.4)

i ktore mozna rozwazaé¢ jako niezalezne od £ i £ w przypadku stabego
wigzania lub gdy zmienia sie¢ w sposob nieistotny w obszarze sparowania,
np. w waskim pasmie przewodnictwa. Wowczas, dla czystego sparowania
s, potencjal oddziatywania parujacego G*(0, ¢, 9; 0, ', ¥) nie moze zaleze¢
od katow i redukuje sie do stalej oznaczanej najczesciej przez V. Stata V
pomnozona przez stata o wymiarze gestosci stanéw staje sie bezwymiaro-
wym parametrem teorii, od ktérego zalezy m.in. temperatura krytyczna.
W teorii BCS, w ktorej gestosé¢ standow jest stata i oznaczana jako N(0),
bezwymiarowym parametrem jest A = V N(0). W przypadku natomiast,
gdy gestosé stanow N (&) zalezy od energii czastek i moze mie¢ osobli-
wosdci, wybor statej o wymiarze gestosci standow jest niejednoznaczny i moze
powodowaé, ze ustalony bezwymiarowy parametr teorii bedzie r6zny od .
Energia wzbudzen kwaziczastek

BE 1) = [€ + A%, ¢,0)]° (3.5)

i szezelina A(E, p,9) zachowuja symetrie harmoniki parujacej. Caltkowanie
po & jest zredukowane do obszaru wystepowania oddzialywania paru-
jacego, co zachodzi wowczas, gdy [¢'| jest wieksze od energii Debye’a, wp.
Oddzialywanie to moze byé¢ réwniez obcinane przez granice pasma prze-
wodnictwa w symetryczny lub niesymetryczny sposob, albo redukowane



98 8. Rozszerzony scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnika typu s

przez inny mechanizm mikroskopowy, ktéry ogranicza zasieg sparowania.
Wszystkie anizotropowe wlasnosci uktadu wyjsciowego sa zawarte w funkcji
K(&, p,9). To powoduje, ze problem znalezienia rozwiazania roéwnania (3.3)
dla wyzszych harmonik parujacych staje sie trudniejszy w poréwnaniu
z przypadkiem czystego sparowania s. Jezeli zatem ograniczymy rozwazania
jedynie do czystego oddzialywania typu s oraz przyjmiemy, ze w oddziaty-
waniu tym mozna pomina¢ zalezno$¢ od £ i &', to A jest izotropowa i zalezy
jedynie od temperatury, a rownanie (3.3) redukuje sie do postaci

20-17 , P tanh Z&)
1=V [ K ) = (3.6)
Poniewaz
2 (K(¢', ¢, 0")) = N(€) (3.7)

i N(€) jest zwykla gestoscia stanow (réwnanie (2.69)), wnioskujemy stad,
ze dla nadprzewodnikéw z czystym sparowaniem s wplyw poszczegdlnych
elementow symetrii uktadu wyjsciowego zawartych w funkcji I na termody-
namiczne wilasnodci uktadu jest znaczgco ograniczony z powodu wystepo-
wania w rownaniu na szczeline (3.6) jedynie usrednionej wartosci funkcji
IC, czyli gestosci stanow N(§). Aby uwzgledni¢ osobliwosci van Hove’a
w rozwazaniach dotyczacych nadprzewodnictwa typu s, ktére moze by¢ re-
alizowane zarowno w uktadach dwuwymiarowych, jak i tréojwymiarowych,
wystarczy uwzgledni¢ jedynie wtasciwa posta¢ gestosci stanow N (&),
szczegdlowo omowiong w pierwszym rozdziale, czyli zastosowaé standar-
dowy scenariusz van Hove’'a. Zauwazmy ponadto, ze zupelnie odmienne
uktady o zdecydowanie réznej symetrii, w ktorych jest realizowany czysty
stan s, beda wykazywaé zblizone wtasnosci termodynamiczne, gdy funkcje
okreslajace ich gestosci stanéw maja zblizony ksztalt.

3.2. Analiza gestosci stané6w w modelu
ciasnego wigzania

W podrozdziale 2.4.2, gdzie rozwazono dwuwymiarowy model ciasnego
wigzania dla ptaskiej, prostokatnej sieci, w ktérym uwzgledniono przeskoki
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do najblizszych i nastepnych najblizszych sasiadéw oraz przesuniecie po-
tencjalu chemicznego odzwierciedlajace stopient zapelienia pasma przewod-
nictwa, stwierdzono, ze zaprezentowana metoda transformacji konforem-
nej do przeksztalcenia przestrzeni pedéow umozliwia wyznaczenie funkcji
skalarnego pola gestosci stanow K(&,¢) i funkeji gestosci stanow N ()
w formie analitycznej jedynie dla trzech wyszczegélnionych przypadkow,
dla ktorych t;/ty = —0,5, 0 lub 0,5. Poniewaz model ciasnego wiazania
jest powszechnie stosowany w badaniach nadprzewodnikéw wysokotempera-
turowych, do wyznaczenia funkcji gestosci stanéw i innych elementéw trans-
formacji dla wszystkich dozwolonych wartosci t1/tg i pu/ty, w rozwazanym
podejsciu zastosowano metody numeryczne. Niemniej jednak istnieje inny
sposob zastosowania metody transformacji konforemnej, ktory umozliwia
wyznaczenie funkcji (€, ) i N(§) w formie analitycznej dla dowolnych
wartosci ¢y /to.

W prezentowanych dalej rozwazaniach zastosowano relacje i oznaczenia
wprowadzone w podrozdziale 2.4.2. Energia wzbudzen jednoczastkowych
ma zatem postaé [58]

&(p1, pa) = —2tg [cos(pray) + cos(paasg)] + 4ty cos(pray) cos(paas) — p, (3.8)

gdzie parametry t; i t; odpowiadaja przeskokom do weztéw najblizszych
1 kolejnych najblizszych sasiadéw. Parametr zapelnienia pasma p wyraza
przesuniecie poziomu Fermiego w przypadku domieszkowania i niesyme-
trycznego wypelienia pasma i jest on identyfikowany z potencjatem
chemicznym. Aby uprosci¢ dalsze obliczenia, przyjmuje sie jak poprze-
dnio, ze

k1 = piay, ko = paas (3.9)
oraz wprowadza wygodne i uzywane w dalszych rozwazaniach oznaczenia
2t M
=1 = 3.10
n= C=2 (3.10)

wowezas z = £/2tg+(. W przypadku gdy n # 01 |n| < 1, wowczas rownania
(2.72) moga zosta¢ przepisane w postaci
2 2 T2

7 =2 — d=-—= 3.11
1—|—.§E% 1+LE%7 5617 ( )
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gdzie
Z = z(1-n)
. 422 - 2)° }
21+ 22+ 4122 — 2) + (L+ f2)/(1 — f2)222 + 162
1 22— 2)(f* - 1)
= In{ — .
b= {f 2(14+ f2)2+22—2)+ \/(1 — f2)222 + 16f2] } (312)

Struktura réwnania (3.11) jest taka sama jak dla przypadku n = 0, ale
teraz Z i ® sa funkcjami z i ¢ zaleznymi od parametréw 7 i (. Mimo to,
mozna formalnie rozwiaza¢ réwnanie (3.11), korzystajac z wynikow otrzy-
manych dla n = 0. Poniewaz dla ¢ = 1 oraz ¢ = 2

ok; akiaﬁ+akiag 1
o6 \0Z 9z 0P 0z ) 2t

Ok (0k 0D Ok OZ)\ Of
dp <8<I>8f 0z 8f> o’ (3.13)
wiec
YA 0z
$:1+77f1(2>f)7 W:an(Zaf)
0P 0P
Wzl‘f‘ﬁfs(%f)? azﬁle(zaf), (314)

gdzie f;(z, f) oznaczaja pewne funkcje zalezne od z i f, ktérych jawne posta-
cie nie sa istotne do dalszych obliczen prowadzonych metoda perturbacyjna.
Jakobian przeksztalcenia przyjmuje postac

T | @ %Y ow (3.15)
’ 2750(11&2 8752 TLPZ ng ’
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gdzie O(n) oznacza pozostale czlony proporcjonalne do 7 i 7%, ktére, jako
perturbacyjne, a zatem znacznie mniejsze od gtéwnego cztonu jakobianu
moga zosta¢ zaniedbane. Po pewnych przeksztalceniach oraz uwzglednieniu
relacji

ki(z, = —p) =kao(z,0) lub  ki(z, }) = ka(z, f) (3.16)

T
2

gestos¢ stanéw mozna zapisa¢ w postaci

1 1 1+ @2
N(f»ﬁ) = 7T2h2t0a1&2/0 (1 +f2)\/22(1 _ @)2_+_ 16H2 df, (317)

gdzie Z 1 ® zdefinowano réwnaniem (3.12).

Aby oszacowaé¢ asymptotyczne zachowanie sie funkcji gestosci stanow
N(&,7m) w jej punktach osobliwosci, zostato nalozone ograniczenie, ze |z| <
1, co narzuca warunek |n| < 1. Pominiecie matych czlonéw zawierajacych
z redukuje rownania (3.12) do postaci

Z=z4n(), o= (3.18)

Po podstawieniu rownan (3.18) do rownania (3.17) mozna zauwazy¢, ze 0so-
bliwos¢ w gestodci stanéw pojawia sie wylacznie w przypadku z = —n,
a przyblizona funkcja moze byé¢ otrzymana z réwnania (3.17), w ktorym
osobliwosci sg zwiazane z dolng granicg catkowania, gdy f — 0. Wszystko
to prowadzi do oszacowania

1 8

n )
7r2h2t0a1a2 |Z + 77|

N(&n) = (3.19)

z ktorego wynika, ze osobliwo$é typu logarytmicznego pojawia sie w gestosci
standow otrzymywanej w dwuwymiarowym modelu ciasnego wiazania, gdy
£ = —(4t1 + p), co jest zgodne z innymi rezultatami [67].

Warto zaznaczy¢, ze poprawnos$é¢ otrzymanego wyniku, a wiec i zasto-
sowanej metody perturbacyjnej, zostata potwierdzona przez niezalezne po-
dejécie analityczne i obliczenia numeryczne zamieszczone w dalszej czesci.
Przedstawione podejscie pokazuje, ze gestos¢ stanéw ma osobliwo$é typu
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logarytmicznego w punkcie £ = —(4t; + p) dla n < 1, ktora jest bardzo
wrazliwa na mate poprawki parametrow modelu. Z drugiej strony warto
podkresli¢, ze w przypadku okreslonym réwnaniem (2.81) osobliwosé loga-
rytmiczna w gestosci stanow pojawia sie dlan = +1, gdy |z| <11z — F1
i przybiera postac

1 1 | 64
w2 htgaa; 1tz 1tz

z czego mozna wnioskowaé, ze osobliwo$é logarytmiczna w gestosci stanow
pojawia sie zawsze, gdy & = —(4t1 + ).

N(§, £1) = (3.20)

3.3. Aproksymacje funkcji i obliczenia numeryczne

W poprzedniej czesci zostaly przedstawione rozwazania dla n nalezacego
do przedziatu —1 <7 < 1. Warunek ten wymusza ograniczenie na parametr
z, co uwzgledniajac ekstremalne wartosci energii £ (3.8), prowadzi do relacji

—24n<z<2+n. (3.21)

Aby otrzymaé¢ ogolnag postaé gestosci stanow N (&,7) dla wszystkich
wartosci 7, rozwazania nalezy rozpocza¢ od przeksztalcenia rownania (3.8).
Zauwazmy, ze jakobian wykonywanej transformacji dla dowolnych 7 moze
by¢ znaleziony w nastepujacy sposob: po zrézniczkowaniu obu stron rowna-
nia (3.8) oraz

tan &2 lsin(k:ﬁr (3.22)

f= tan & | sin(k;)
wzgledem £ i ¢ otrzymujemy uktad réwnan, z ktérego mozna wyznaczy¢
pochodne czastkowe 0k;/0¢ 1 Ok;/0¢ (i = 1 lub 2). Po podstawieniu tych
wyrazen do rownania (2.8) otrzymujemy jakobian w nastepujacej postaci

(1 —ncos kl)Q] Ao (3.23)

Aby zastapi¢ k; 1 ke zmiennymi £ i f w podanych formutach, nalezy wyko-
rzysta¢ rownania (3.8) i (3.22). Po wprowadzeniu dodatkowych oznaczer

sin kq sin ko

J = (2t0f)_1 (1 —ncos k2)2 +

sin ko sin kq

T 1
’U:—’ =

, (3.24)
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mozna rownanie (3.22) zapisa¢ jako

f=0v7"Q", (3.25)
gdzie
Q =v*+q—vq. (3.26)
Uwzgledniwszy, ze
5 2 2 el 2 2 . 4
z = 2-— - — — :
1122 1+a3 | 112 1+ A+ (1)

-n
i)
Z2 ( 1+x§ )

z1
1 (Hm%)

nalezy stwierdzi¢, ze w rozwazanym przypadku ¢ stanowi rozwigzanie row-
nania kwadratowego. Zmienna ta wyrazona przez v oraz parametry z i n
ma postac

tan ¢ = (3.27)

A1 =)+ (L —v2)(n+2) £ /(1 - v2)2(n+2)2 + 16v*(1 + 21)
A[l = n —v*(1+n)]

Gi2=1—

(3.28)
Zgodnie 7z definicja ¢ podang w réwnaniu (3.24) kazda z postaci ¢ moze by¢
rozwigzaniem, jezeli spetnia dodatkowy warunek

0<qg<1, (3.29)

ktory niemniej jednak moze by¢ spetniony wytacznie dla wartosci v wzietych
z przedziatu [0, 1], gdy parametry 7 1 z sa ustalone. Nieréwnosé¢ wynikajaca
z (3.21) implikuje ponadto dalsze ograniczenia
(1= [n)?* <1420 < (1+n)?
0<2+(z—1n) <4, (3.30)
21 —=n) <z+n<2(14+0n),
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ktore umozliwiaja oszacowanie g » nastepujaco:

 E|z+n[—(2+n)

qi2 = ) gdy v=20
4(1 —n)
oraz
l+nt/1+z2
Gro = — T gy w=1 (3.31)

2n

Jedynym rozwigzaniem spelniajacym warunki (3.29) w odniesieniu
do rozwazanego przedziatu n jest ¢;. Korzystajac z rownan (3.24), (3.28)
oraz rownania (2.72), mozna zastapi¢ w jakobianie (3.23) zmienne k; i ko
przez fiv. Wowczas, po pewnych przeksztatceniach, gestosé stanéw otrzy-
muje postac

2
N(g’ 77) B 7r2h2t0a1a2
. / Q(of)~'df )
b [ +m)1—v2) = 2n(Q — )P + [(1+7)(1 - v2)€ = 2n(¢ — )]
(3.32)
podczas gdy () wyraza sie nastepujaco
202
R s T s
y [ 2(1 — v?)(1 + 2n) -
VL= 02)% (2 = 0)? + 1602(1 + 2n) + (= — n)(1 — v?)
(3.33)

Aby wyznaczyé gestosé stanow N(&,n) okreslona réownaniem (3.32),
za pomoca metod numerycznych nalezy rozwiazac¢ rownanie (3.25) uwzgle-
dniwszy réwnanie (3.33) oraz po wyznaczeniu v jako funkcji f dla ogélnych
wartosci z i 7. Nalezy pamietaé, ze f przyjmuje wartosci od 0 do 1. Po pod-
staweniu f = f(v,z,n7) do rownan (3.31) i (3.32) mozna obliczy¢ calki,
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Rys. 3.1. Gestosé stanéw otrzymana metodami numerycznymi w zaleznosci
od parametréw n i z w zredukowanych, bezwymiarowych jednostkach,
gdzie N(z,n) odpowiada wyrazeniu N(z,n)/m*h*toa;az

a w konsekwencji wykresli¢ funkcje N(z,n7) = N(&,n) (rys. 3.1). Na pod-
stawie rownan (3.32) i (3.33) mozna wyznaczy¢ asymptotyczna postaé ge-
stosci stanéw dla danych wartosci z i 1 spelniajacych warunek |z + n| < 1.
Jezeli zatozy¢, ze z+n = 0 we wszystkich singularnych przypadkach, funkcja
@ redukuje sie do postaci

Y2 o/ VA ]

Q_U\/l—n+v\/1+n'

(3.34)

Zauwazmy, ze podczas gdy osobliwosci gestosci stanéw w réwnaniu
(3.32) sa zwiazane z calkowaniem wewnatrz obszaru f (f < 1), mozna
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i i
"

(

Rys. 3.2. Gestosé standéw okreslona przyblizeniem funkeji logarytmicznej
przedstawionej w zredukowanych, bezwymiarowych jednostkach,
gdzie N(z,n) odpowiada wyrazeniu N(z,n)/m?tgaias

m“

\

ograniczy¢ rozwazania réwnania (3.25) do przypadku matych v, ktére spet-
niaja warunek v < /1 — |n|. Otrzymujemy wowczas

Q_ 1+n

— d =0 3.35
» = gdy z+n (3.35)

2(1 —»?) _4
\/(z+n)2+16v2(1—772)+(z+7]) ’

gdy z+n#0.

(3.36)
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il
Mf
A
1 Iq" #
I i

fhyid

AN(z,n)

Rys. 3.3. Roznica pomiedzy dokladna (wyznaczona numerycznie) i przyblizona
analitycznie postaciami funkcji gestosci stanéow w zredukowanych, bezwymiarowych
jednostkach, gdzie AN(z,n) odpowiada wyrazeniu AN (z,n)/m*tpa1az

Jezeli konsekwentnie przyjmie sie, ze z+1n = 0 we wszystkich nieosobliwych
czesciach wyrazenia podcatkowego rownania (3.32) i podstawi

o (Lony?
f—v<1+n> : (3.37)

funkcja gestosci stanow (3.32), w przypadku gdy |z + n| < 1, redukuje sie

do postaci

1-n

1 1 8(1—n) =" (1+n)z
N = - 1 : 3.38
(2717) 7T2t0a1a2 \/1 —?72 . ‘Z‘i‘?ﬂ ( )

Nalezy zatem stwierdzi¢, ze osobliwos¢ logarytmiczna pojawia sie w gestosci
stanow zawsze, gdy £ = —(4t; + ), a gestosé stanéw ma tylko jedna osobli-
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wos¢ dla danego n = 2t /ty. Jednak uzyte przyblizenie zapewnia poprawnosé
otrzymanej formuty jedynie w bliskiej okolicy osobliwosci, poniewaz z dala
od nich otrzymana formuta przyjmuje nawet wartosci ujemne, gdy n — +1.
Na rysunku 3.2 przedstawiono posta¢ przyblizonej funkeji gestosci stanow
okreslonej rownaniem (3.38). W obszarach, gdzie funkcja ta przyjmuje
warto$ci ujemne, potozono jej wartos¢ rowna 0. Na rysunku 3.3 przed-
stawiono dodatkowo réznice miedzy funkcjami gestosci stanéw obliczonymi
numerycznie i jej analitycznym przyblizeniem w obszarze w poblizu osobli-
wosci.

3.4. Wlasno$ci nadprzewodnika ze sparowaniem s

3.4.1. Wprowadzenie

W przypadku nadprzewodnika, w ktéorym pary Coopera znajduja sie
w czystym stanie s, a szczelina energetyczna (parametr porzadku) jest
izotropowa, roéwnanie na szczeline energetyczng otrzymane w rozszerzo-
nym scenariuszu van Hove’a redukuje sie do postaci (3.6), odpowiada-
jacej zwyktemu scenariuszowi van Hove’a. Dlatego, gdy mozna pominaé
zaleznos¢ od energii izotropowego potencjatlu oddziatywania parujacego,
do wyznaczenia wlasnosci termodynamicznych s sparowanego nadprzewo-
dnika wysokotemperaturowego wystarczy jedynie znajomos$é postaci gesto-
$ci stanow N (€). Przedstawione dalej rozwazania dotycza wyznaczania za-
leznodci izotropowej szczeliny energetycznej od temperatury dla wybranych
postaci gestosci standéw. Poniewaz zasadniczym elementem scenariusza
van Hove'a w badaniach nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych jest
istnienie tzw. osobliwosci van Hove’a w funkcji gestosci stanow N(€),
rozwazane postaci gestosci standéw zostaly utworzone przez dodanie do stalej
gestosci stanow N (0) pewnych funkcji zmiennej £ definiujacych waskie piki
lub osobliwosci. Takie potraktowanie zagadnienia znajduje swoje uzasa-
dnienie m.in. w wynikach prac |2, 33, 95, 104, 147] oméwionych w czesci
1.2.4. Otrzymane tam postaci gestosci stanéow, ktore przedstawiono na ry-
sunkach 1.6, 1.7, 1.8, wykazuja obecnos$¢ waskich pikéw. W celu utworze-
nia gestosci stanow, ktore odzwierciedlaja charakter wyznaczanych osobli-
wosci, uzyto funkcje, ktore reprezentuja trzy szczegélne formy osobliwosci
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w gestodci stanow, tj. lorentzowska, trojkatna i logarytmiczna. Dotaczone
funkcje sa traktowane jako fluktuacje gestosci stanéw, ktorych obecnosé
moze powodowaé zaréwno wzrost, jak i obnizenie temperatury krytycznej
oraz ma wplyw na inne wielkosci charakteryzujace uktad.

3.4.2. Formalizm

W' celu wyznaczenia wlasno$ci termodynamicznych nadprzewodnika
z izotropows szczeling energetyczng korzysta sie ze scenariusza van Hove’a.
W rozwazanych w rownaniach wyrazenia podcatkowe, z wyjatkiem (&, ¢),
zaleza wytacznie od £, co powoduje, ze wykonanie catkowania po katach re-
dukuje w réownaniach skalarne pole gestosci stanoéw do gestosci stanow N (&).
Nie wnikajac w nature widma wzbudzen, z ktérego wynikaja uwzgledniane
fluktuacje, mozna przyjac¢, ze zmodyfikowana w stosunku do modelu cieczy
Fermiego gestos¢ stanoéw jest postaci

N (&, parametry) = N(0) (1 + fluktuacje) = N(0)J(§, parametry), (3.39)

gdzie wprowadzone ,parametry” skaluja dotaczone funkcje. W przeprowa-
dzonych badaniach przyjeto trzy standardowo rozwazane typy fluktuacii,
tj. pikow i osobliwosci, ktore moga by¢ dodatnie lub ujemne.
o Gestos¢ stanoéw z fluktuacjami typu Lorentza:
JEBRzn) =1+ — 0
(€ =14y iy

Formuta 3.40 stanowi superpozycje n pikéow typu Lorentza natozonych
na stata funkcje. Taka postac¢ gestosci stanow zostata wprowadzona przez
Mitrovi¢a i Carbotte [110, 131] dla miedzymetalicznych zwiazkéow typu
A15. Jej postaé¢ pozwolita na rozwazenie wplywu poszczegolnych para-
metrow fluktuacji na zmiane temperatury krytycznej i skoku ciepta wtas-
ciwego [58].

o Gestos¢ stanow z fluktuacjami typu trojkata:

¢ ’5-&\) < |5—R¢’>
J(E B Roawn) =1+ z; (1- 15— _ _
(&,B,R,x,n) 1+i:1x (1 B, o1 B,
(3.41)

(3.40)

W tym przypadku gestosé stanéw ma n trojkatnych pikow.
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o Gestosé standéw z fluktuacjami typu logarytmicznego:

(fBRxn—J+§)ﬂH€BR|®G—“ifM>,CM%

gdzie B, R i x oznaczaja n-wymiarowe wektory o wspotrzednych B;,

R; i x;, odpowiednio. Ta ostatnia posta¢ fluktuacji stanowi przyblizong

forme gestosci stanow (2.90) otrzymana w modelu ciasnego wigzania dla

uktadu dwuwymiarowego.

Parametry uzyte we wzorach tak zdefiniowano, ze parametr x; wyraza
wysokos¢ fluktuacji lorentzowskich lub tréjkatnych oraz ma wplyw na tempo
wzrostu fluktuacji logarytmicznej. Gdy x; ma warto$¢ ujemna, nastepuje
zmniejszenie obsadzenia odpowiednich stanéw energetycznych i moga po-
jawié sie szczeliny. Parametr B; jest identyfikowany z potoéwkowa szerokoscia
zaburzenia staltej gestosci stanéw fluktuacja, R; oznacza przesuniecie piku
fluktuacji wzgledem poziomu Fermiego oraz n jest liczba uwzglednianych
fluktuacji danego typu i wynosi od jednego do kilkunastu. O wszystkich fluk-
tuacjach zaktada sie, ze sa rozlokowane w poblizu lub na poziomie Fermiego
oraz ze ich potowkowa szeroko$é¢ jest bardzo mata w poréwnaniu z zasiegiem
sparowania (energia Debye’a) wp. Oznacza to, ze R;, B; < wp. Zaklada
sie ponadto, ze rozwazane fluktuacje sa na tyle mate, ze ich obecnosé nie
wplywa na zachowanie Sredniej liczby czastek dla dowolnej temperatury,

gdyz

=

-
I
A

w 1 n
/D&————f Ty B, (3.43)
=1

—wp 1+<§R>

T /_L:Zd§<1_|§_BEi|>@<1 |fBR|> Zj:
|- Ri|

wp B;
Z; /wa51n|§ R|@<1—BZ>—szz (3]

M= 11

@
I
—

oraz

/MN@RR@MzM@@@+ZWm&%ﬂM®@:N
—op i=1

(3.44)
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Aby uwzglednié, ze wystepujace fluktuacje moga by¢ roéznego typu,
czynnik gf, = 7,1, 2 zostal przyporzadkowany poszczegolnym fluktuacjom
t =1,...,n, a f oznacza kolejno fluktuacje lorentzowskie, trojkatne i lo-
garytmiczne. Gdy zatem x;B; < wp, §rednia liczba czastek zachowuje sie,
co powoduje, ze w rozwazanym modelu potencjal chemiczny moze by¢ trak-
towany jako staly, u = ep.

Punktem wyjscia do dalszych rozwazan jest rownanie na szczeling wy-
stepujace w scenariuszu van Hove’a, ktore moze by¢ traktowane jako uogol-
nione réwnanie na szczeline typu BCS

wp

A d¢

_ VET R
=2 ) Ve R

1
2T

J (&, B, R, x,n)tanh (3.45)

gdzie A = N(0)go oznacza bezwymiarowy parametr stalego oddzialywa-
nia parujacego. Symetryczna forma pozostatych funkecji podcatkowych oraz
granic calkowania w rownaniu na szczeling (3.45) pozwalaja zsymetryzowac
funkcje gestosci stanéow wzgledem poziomu Fermiego. Wowczas funkcja

(&) ==[J(& B,R,z,n)+ J(—=&, B, R, z,n)] (3.46)

DN | —

opisuje rozktad fluktuacji gestosci stanéw catkowicie symetryczny wzgledem
poziomu Fermiego, a réwnanie na szczeline moze zostac¢ przepisane w postaci

1 _ 73d5t hi\w
T VETA WHTOT
d§

7 VETA?

I (&, B,R,x,n)— 1] tanh —————  (3.47)

* 2T

gdzie na ogoét w przeksztatconych catkach granice calkowania moga zostac
rozciggniete do nieskonczonosci. Po wprowadzeniu oznaczen

&AM R, B

2T 2T 7 20,(0)’

(3.48)
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gdzie odmienna od pozostalych definicja parametru b zapewnia mu stala
warto$¢ w jednostkach bezwymiarowych oraz po scatkowaniu réwnania
na szczeline (3.45) przez czesci mozna sprowadzi¢ je do postaci

1 2
Y = 1n< wD) /du ln u+\/u2+72) IDT}

[ (u b1, x,n, e (0)> tanh \/W] (3.49)

lub

> =

= In (?) —/du ln(u+\/u2+7'2>
0

0 T
s h Va2 - 72 '
X aul (u,b,r,x,n A0(0)>tan U —|—T] (3.50)

We wszystkich dalszych obliczeniach przyjmuje sie, ze gdy u dazy
do granic przedziatu catkowania, (|u| — wp/2T), spelnione sa nastepujace
warunki

T 1
I (u, b,r,x,n, A(O)) =1 oraz gu =0, (3.51)

co jest spojne z warunkami natozonymi na fluktuacje gestosci stanow.
Po dokonaniu zamiany zmiennych w réwnaniach (3.49) i (3.50) pojawia
sie nowy parametr 7'/A(0), ktory moze modyfikowaé¢ udziat poszczegolnych
fluktuacji, zwlaszcza w obszarze niskich temperatur. Przyjmujac, ze fluktu-
acje maja bardzo mata szeroko$é¢ potowkows B;, ktora zapewnia, ze funkcje
podcatkowe w obszarze istnienia danej fluktuacji sg prawie state, a zatem
rowne wartosciom przyjmowanym dla & = R;, rownanie (3.49) dla T = 0

(T = o0) oraz réwnanie (3.50) dla 7" = T, (7 = 0) mozna zredukowac
odpowiednio do postaci

1 2 - i B

S P AR S ¢ il N (3.52)

A A(0) i V B?Z + A%(0)

oraz

1 Wp = sz'SCiBz‘
g | :
T ; R

R | .
tanh o7 O/du Inu cosh™2u, (3.53)
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gdzie ostatnia catka jest rowna —In(4de™7/m), a v = 0,577 jest stala
Eulera. Poréwnanie podanych wynikéw z wynikami otrzymanymi w przy-
padku braku fluktuacji os; = 0, co odpowiada modelowi BCS, prowadzi
do nastepujacych relacji

A(O) = A0(0) f[leXp (Qf,i RQ‘(E—:—BLQ(O)) (3.54)

T

n B, R
T. = 1T i ——tanh | — ) |,
o ILew foss v (57

¢

gdzie doktadnosé zastosowanego podejscia w wyznaczaniu A(0) i 7. metoda
perturbacyjna pozwala ograniczy¢ sie do pierwszego przyblizenia i potozy¢
po prawej stronie rownan A(0) = Ay(0) i T, = Tw. Po podzieleniu obu-
stronnie réwnania (3.54) mozna oszacowaé¢ wspotczynnik

2A(0
R, = Ti ) (3.55)
n 1 1 R;
= 2me 7 || exp |0fiviBi | ————= — —tanh —— ||,
i:l_[l ( R} +A3(0) 2T00)

gdzie Ay(0)/T.o = me™" = 1,76. Wartos¢ wspotczynnika R jest zwickszana
lub zmniejszana przez poszczegolne fluktuacje w zaleznosci od znaku para-
metru z;, ktory determinuje fluktuacje jako dodatnig lub ujemna i od znaku
wyrazenia

1 1 i
— tanh i (3.56)

R2 + A2(0) R 2T

Oszacowanie wyrazenia (3.56) pozwala stwierdzi¢, ze
e ody R; < Ay(0), Ty redukuje sie ono do postaci

1 AO(O) Rzz
Ao (0) {(1 - 2Ty ) ~ 6A3(0)

R, \°
0,12 — 0,24
<A0(0)>

1
 A(0)

ktora zapewnia, ze jest ono dodatnie,
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o gdy R; > Ay(0),T, funkcja tanh (%) ~ 1, a wyrazenie (3.56) re-

dukuje sie do postaci ,

1 (Ao(())) <0
2\ R,

1 staje sie ujemne,

o gdy R, =1,76T,, jego wartosé¢ jest réwna zeru.

Zatem zaréwno fluktuacje dodatnie rozlokowane blisko poziomu Fer-
miego, jak i fluktuacje ujemne potozone dostatecznie daleko od poziomu
Fermiego wplywaja na wzrost wspolczynnika R;. W przypadku istnienia
wytacznie fluktuacji dodatnich fluktuacje potozone dostatecznie daleko od
poziomu Fermiego beda zmniejszaly wartosé wspotczynnika R,. Gdy fluk-
tuacje sa skupione wylacznie na poziomie Fermiego i w jego najblizszym

sasiedztwie, tj., gdy R; < Ag(0), Ty, wowezas wspotezynnik Ry ograniczo-
ny do liniowych wyrazéw rozwiniecia jest postaci

Ri=3,52 [[exp |0,120f, iz, —— 3.57

i nie zalezy od R;. Zwickszenie parametru B;, szerokosci poléwkowej fluk-
tuacji, powoduje zwiekszenie wspotczynnika R .
W dalszych obliczeniach ze wzgledow rachunkowych wygodnie jest
wprowadzi¢ oznaczenia
T T A(T) A(T)

X (r) = ﬁe*CAO 0) =T Y(r)= ﬁe*CAO 0) =7 (3.58)

gdzie parametr 7 (7 = A(T')/2T) moze sie zmienia¢ od zera do nieskoriczo-
noscl.

3.4.3. Efekt izotopowy

Efekt izotopowy, zgodnie z ktérym roézne izotopy tego samego metalu
maja rozne temperatury krytyczne 7,, wyznaczono eksperymentalnie, zanim
powstata teoria BCS. Dla czystych metali spetniona jest zaleznosé T.M“ =
const, gdzie M jest masg atomowa izotopu wchodzacego w sktad struktury
krystalicznej nadprzewodnika, a wyktadnik « jest w przyblizeniu rowny 1/2.
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7 otrzymanej relacji mozna okresli¢ wyktadnik o nastepujacym wzorem

0lnT,
a=—goot (3.59)

Uwzgledniwszy, ze dla T, = T,y wyktadnik @ = 1/2, wyrazenie (3.59) mozna
przeksztalcié do postaci

1 alnTcg -
“T3 <8lnTc) ' (360)

Zastosowanie otrzymanego wzoru do wyrazenia na temperature kryty-
czng (3.54) prowadzi do relacji

-1

5T ng,ixiBi cosh™2 (2T6)] 7 (3.61)

¢ i=1

1
=—-|1
o 2[—1—

ktora dla R; < T, tzn. gdy wszystkie fluktuacje sa potozone dostatecznie
blisko poziomu Fermiego, redukuje sie do postaci

1 T\
=—(1+1 . 3.62
o= ( +ln TCO) (3.62)
W przypadku gdy R; > T., czyli gdy wszystkie fluktuacje sa rozlokowane
z dala od poziomu Fermiego, wspolczynnik o ma postac

1 2 & R;
a=g [1 T ; 0ri%iB; exp <_T)] : (3.63)

C

Z otrzymanych zwiazkéw wynika, ze w rozwazanej metodzie wzrost tem-
peratury krytycznej powoduje zmniejszenie warto$ci wyktadnika efektu izo-
topowego.

Pomiary efektu izotopowego dla optymalnie domieszkowanych ce-
ramik (odpowiadajacych maksymalnej temperaturze krytycznej) wskazuja
na bardzo male wartosci wspotczynnika «. W nadprzewodnikach lan-
tanowych o < 0,2, a w YBCO a < 0,05. Inaczej jest dla zwiazkow
o nizszej temperaturze krytycznej. Dla Lag_,Sr,CuO4 (z ~ 0,11), dla
ktorego T, ~ 30 K, otrzymano a ~ 0,6, dla Y;_,Pr,Ba;Cus0; i T, ~ 30 K
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otrzymano o =~ 0,4, natomiast dla zwiazkow Lay g5510,15Cu1-,M,O4 W za-
leznosci od koncentracji # domieszek M (M = Ni, Zn lub Fe) otrzymano
a = 0,2 + 1,3. Mozna zauwazy¢, ze wysokim temperaturom krytycznym
rzedu 90 K odpowiadaja mate wartosci wyktadnika izotopowego (o < 0, 1),
natomiast dla zwiazkéw o nieoptymalnym sktadzie, tj. osiagajacych nizsze
temperatury krytyczne, efekt izotopowy zaznacza sie wyraznie. Bardzo
mala wartos¢ o zaobserwowana w ceramikach byla jednym z gtoéwnych
powoddéw poszukiwania innych niz fononowy mechanizméw nadprzewod-
nictwa. Nalezy jednakze zaznaczy¢, ze brak efektu izotopowego nie wyklu-
cza mechanizmu fononowego. Potwierdzaja to przyktady rutenu i cyrkonu,
ktore to pierwiastki nadprzewodza zgodnie z przewidywaniami teorii BCS
i wiadomo, ze elektrony sa w nich sparowane za posrednictwem fononow,
natomiast nie zaobserwowano efektu izotopowego [29]. Jak zostalo pokazane
a moze przyjmowaé rézne wartosci, gdy gestosé standéw zalezy od energii
i ulega silnej redukcji wraz ze wzrostem temperatury krytycznej. Ponad-
to wraz z oddalaniem sie osobliwosci od poziomu Fermiego zwicksza sie
wspolezynnik izotopowy, a temperatura krytyczna maleje [20, 154].

3.4.4. Efekty obecnosci fluktuacji w gestosci stanow

Fluktuacje lorentzowskie. Roéwnania na szczeline zapisane w postaci
(3.53) oraz (3.58) staja sie uzyteczne w procedurze numerycznej pozwala-
jacej wyznaczy¢ zalezno$c¢ szczeliny energetycznej od temperatury. Rozwaza-
jac posta¢ fluktuacji (3.40), mozna okresli¢ nastepujacy uktad rownan para-
metrycznych

Y(r) = We_cexp{—;/duln[(u—k\/m)—lrw]}

0 n i
X — |1+ Z 9(: )2 tanh vu? + 72| ¥3.64)

a uU—"r; 2
B i=1 1+( i) (AOT(O)
oraz
Y (7)
X (r) = = (3.65)

Z otrzymanych rownan (3.64) i (3.65), np. po zastosowaniu metody
perturbacyjnej, mozna wyznaczy¢ postac¢ szczeliny energetycznej w za-
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Rys. 3.4. Wzrost temperatury krytycznej w odniesienu do modelu BCS
w zaleznosci od parametrow b i x fluktuacji typu Lorentza [58]

leznosci od temperatury. Aby okresli¢ zmiany temperatury krytycznej T,
i wspotezynnika Ry = 2A¢(0)/T. bezposrednio z rownan (3.64) i (3.65),
co pozwala uniknaé¢ ograniczen nakladanych na parametry B;, nalezy osza-
cowaé¢ wartos¢ X (7) w granicy 7 — 0 (A(T) — 0) oraz wartos¢ Y (1)
w granicy 7 — oo (T" — 0). W wykonanych badaniach numerycznych
skoncentrowano sie gtéwnie na przypadku istnienia w gestosci stanéw po-
jedynczego lorentzowskiego piku. Temperature krytyczna mozna wowczas
wyznaczy¢ z nastepujacego uktadu rownari [58|

1 i 0 x
0 b
oraz ;
T,
t — t —) = . .
e~ (3.67
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Aby rozwiaza¢ numerycznie otrzymany uktad réwnan, wygodnie jest
podstawi¢ ¢ = b/t, wowczas

t=t(x,c), b=ct(z,c). (3.68)

Z rysunku 3.4 wynika, ze temperatura krytyczna T, jest wzrastajaca
funkcja b 1 z oraz T./Ty > 1, jesli x > 0. Jednak nalezy pamietaé, ze
parametry te musza spelnia¢ warunek br < wp/2A0(0).

Aby wyznaczy¢ skok ciepta wlasciwego podczas przejscia uktadu
od stanu nadprzewodzacego do stanu normalnego w T° = T, stosuje sie
formute [43, 111]

AC(TL) = —2N(0) Jim A1) 22T

T—Te. orT (3:69)

Gdy ponadto T'— T, 1 A(T) — 0, z rownania (3.50) mozna otrzymac

_<1—£>0/du 1—1—1+ )f<T )2 C;Ltanh(u)

_AXT) 7du N T d [tanh(u)]
812 )2 (. \? | du
co L () (sm) ™

Po zrézniczkowaniu obu stron réwnania (3.70) po temperaturze T oraz

przyjeciu T'= T, (A(T.) = 0) i podstawieniu do réwnania (3.69) otrzymuje
sie formute na wspotezynnik Ry okreslajacy skok ciepta wlasciwego

(3.70)

u

[e9) . 4
AC(TC) _ _E ({du |5Ih + 1+(:)2t2‘| du tanh(U) (3 71)
CGl(T)  m ey, ’ '

du z d_[tanh(u)
i lHH(z)QtQ] da

gdzie zostalto takze uwzglednione, ze ciepto wtasciwe w fazie normalnej jest

postaci

Co(T) = §7T2N(O)T. (3.72)
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Rys. 3.5. Wartosé skoku ciepta wlasciwego podczas przejscia uktadu od fazy
nadprzewodzacej do fazy normalnej w T = T, w zaleznosci od parametréow b i x
fluktuacji typu Lorentza. Dla ustalonego x wartosé skoku wzrasta od wartosci BCS
(= 1,43), osiaga maksimum i staje si¢ malejaca funkcja b,
dazac znowu do wartosci BCS [58]

Wyznaczenie numeryczne skoku ciepta wlasciwego wymaga postuzenia
sie rezultatami otrzymanymi dla temperatury krytycznej. Odpowiedni
rezultat przedstawiono na rysunku 3.5. Nalezy podkresli¢, ze dla ustalonego
x 1 odpowiednio duzych b wartosé skoku ciepta wtasciwego dazy do wartosci
1,43 uzyskiwanej w modelu BCS, ktora jest takze otrzymywana dla x = 0
lub gdy b — 0.

Fluktuacje trojkgtne. W celu poréwnania wplywu fluktuacji opisanych
roznymi funkcjami, badania numeryczne, dotyczace wyznaczania szczeliny
energetycznej i temperatury krytycznej, zostaly powtérzone dla dwodch
pozostatych wyszczegélnionych postaci gestosci standw. Jezeli gestosé
stanow okreslona rownaniem (3.41) zawierajaca jedna fluktuacje o ksztaltcie
trojkatnym zostanie wprowadzona do rownania (3.49), to przez para-
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Rys. 3.6. Zmiany wartosci temperatury krytycznej w zaleznosci od szerokosci
potéwkowej fluktuacji typu Lorentza b dla » = 0 i wybranych wartosci parametru z

metryzacje prowadzaca do réwnania (3.48) otrzymuje sie podobnie jak
poprzednio:

(i)
Y(r) = We_cexp{—;/duln[(u%—m)—lnﬂ}

{3l (5 sm)e (-1 1)

X tanh\/u2+721 } (3.73)

X

(i)
x(r)= 200
27
Zachowanie sie uktadu, w ktéorym wystepuja fluktuacje o ksztalcie
trojkatnym, jest podobne jak w przypadku fluktuacji lorentzowskiej.
Fluktuacje logarytmiczne. Postepujac podobnie jak w poprzednich przy-
padkach, po podstawieniu logarytmicznej postaci gestosci stanow (3.42),
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Rys. 3.7. Szczelina energetyczna w zaleznosci od temperatury dla wybranych
parametréw modelu (fluktuacje trojkatne). Wysokosé fluktuacji x jest stala iz =0,5.
Fluktuacja jest zlokalizowana na poziomie Fermiego, r = (. Parametr b przybiera
od gory wartosci: 0,6;0,5;0,4;0,3;0,2. Krzywa kropkowana odpowiada krzywej BCS

zawierajacej jedna fluktuacje logarytmiczng, do réwnania (3.49) oraz po
wprowadzeniu parametryzacji (3.48), rownania pozwalajace wyznaczy¢ za-
leznodci szczeliny energetycznej od temperatury przyjmuja teraz postac

(i)
Y(r) = me “exp —;/duln[<u+\/u2+72)—ln7]

0 b |lu—r| T )
— |14+ | —— @(1—
ou (u—r)ﬁ b A(0)

X tanh vVu? + 72 ] (3.74)

X

(i)
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Rys. 3.8. Szczelina energetyczna w zaleznosci od temperatury dla wybranych
parametrow modelu (fluktuacje trojkatne). Szerokosé podstawy trojkata jest
stata b = 0, 3. Fluktuacja jest zlokalizowana na poziomie Fermiego, » = 0. Parametr x
przybiera od goéry wartosci: 1,5;1,2;1;0,5;0,3.

Krzywa kropkowana odpowiada krzywej BCS

Na zamieszczonych rysunkach pokazano przykladowe zmiany postaci
szczeliny energetycznej jako funkcji temperatury w zaleznosci od chara-
kterystyki uwzglednionej fluktuacji. Przeskalowana szczelina energetyczna
ma ksztalt zblizony do krzywej BCS. Istnienie fluktuacji dodatniej w poblizu
poziomu Fermiego zwicksza wartos¢ wspotczynnika R;. Chociaz pordw-
nanie wynikéw otrzymanych dla fluktuacji lorentzowskiej, trojkatnej i lo-
garytmicznej przy tak samo dobranych parametrach z, b i r pozwala
zauwazy¢ drobne odstepstwa, to jednak nalezy stwierdzi¢, ze otrzymane
wyniki wykazuja zgodne tendencje przy dostrzegalnych réznicach iloscio-
wych. Jest to zrozumiate, gdyz wktady poszczegdlnych fluktuacji do réw-
nania na szczeline sa roézne, co znajduje swoj wyraz w roéznych warto-
Sciach wspotczynnika o ;. W przypadku oddalania si¢ fluktuacji od poziomu
Fermiego nastepuje zmniejszenie jej wpltywu na zmiane wlasnosci uktadu.
Przeskalowana szczelina energetyczna zachowuje ksztaltt zblizony do krzywej
BCS, a obecnosé fluktuacji dodatniej w poblizu poziomu Fermiego zwieksza
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Rys. 3.9. Zmiany temperatury krytycznej w zaleznosci od szerokosci fluktuacji b
(fluktuacje trojkatne). Wysokosé trojkata jest stata = 0,5. Parametr r od gory
przyjmuje wartosci: 0; 1; 10; 20; 30.

wartos¢ wspotezynnika Ri. Wykonane zestawienie wlasnosci termodynami-
cznych uktadu nadprzewodzacego dla trzech wybranych typéow fluktuacji
potwierdza stusznosé scenariusza van Hove’a, w ktérym obecnosé fluktuacji
(osobliwosci lub piku), a nie jej matematyczny opis, ksztaltuje odmiennie
w poréwnaniu z modelem BCS wtasnosci uktadu.

3.4.5. Nieosiggalnos$é nadprzewodnictwa

Chociaz obecno$¢ dodatnich fluktuacji gestosci stanéw powoduje wzrost
temperatury krytycznej, to fluktuacje ujemne przyczyniaja sie do jej ob-
nizenia. Dlatego obecnosé¢ roznych fluktuacji (dodatnich z; > 0 i ujemnych
x; < 0) moze prowadzi¢ do nieosiggania stanu nadprzewodzacego,
co ma zwiazek z nieograniczonym zmniejszaniem sie temperatury krytycznej
przy niekorzystnym ksztalcie gestosci stanéw. Poniewaz gesto$é stanow
w réwnaniu na szczeline moze zostaé¢ zastapiona przez jej zsymetryzowang
posta¢ (3.46), nie zmniejszajac ogdlnosci rozwazaii mozna przyjaé, ze fluk-
tuacje gestodci stanéw sg rozlozone symetrycznie wzgledem powierzchni
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VS —

45 .

Rys. 3.10. Zmiany temperatury krytycznej w zaleznosci od szerokosci fluktuacji b
(fluktuacje trojkatne). Fluktuacja jest zlokalizowana na poziomie Fermiego, r = 0.
Parametr z od gory przyjmuje wartosci: 1;0,7;0,5;0,3

Fermiego. Wowczas moga byé one aproksymowane superpozycja fluktu-
acji typu Lorentza umieszczonych na poziomie Fermiego, dla ktérych R; =
0. Warunek ten zapewnia wymagang symetrie gesto$ci standéw, a wybor
pozostatych parametrow, tj. wysokosci x; 1 szerokosci potowkowej B;,
umozliwia nadanie gestosci stanoéw okreslonego ksztattu. W prezentowanych
rozwazaniach zaklada sie, ze gestos¢ stanow zawiera n fluktuacji lorentzo-
wskich z R; = 0. Przyjawszy w rownaniu (3.47) T = T, oraz korzystajac
z formuty
> 1

tanh(u) = 2u 5 :

k=0 2 (k + %) + u2

(3.75)

po wykonaniu pierwszej catki i uwzglednieniu oznaczen
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otrzymuje sie robwnanie

t n
In % = Z t2

=1

>

= 1 1
x /0 Y - ORET du,  (3.76)

ktore po wykonaniu calek redukuje sie do postaci

ln— %x,Z(ki 11 bj). (3.77)

Otrzymane réwnanie mozna zapisaé

ln— szl ( L) —@(é)] (3.78)

U(z) = jzln I'(2) (3.79)

jest funkcja ¥ Eulera, tzw. digamma oraz

gdzie

1 m
\I/<i >:— —2In2+2 . 3.80
g FM) T T EmET k; 2% — 1 (3.80)
Poniewaz w rozwazanym przypadku chcemy wykazaé, ze istnienie ujem-
nych fluktuacji moze powodowac znaczne obnizenie temperatury krytycznej,
mozna zatem przyjac, ze T, < B; lub t < b;. Funkcja ¥(z) dla duzych

z (z =1/2 4 b;/nt) daje sie przedstawi¢ w nastepujacej formie

>~ B
U(z) = lnz———ZQk;’;k (3.81)

gdzie By, sg liczbami Bernoulliego oraz By = %, B, = 30, co po uwzglednie-
niu (3.80) oraz ze t — 0, pozwala zredukowa¢ rownanie (3.77) do postaci

t " b, 1 /mt\?
n—=>Y 2 |lnde” +In— — — (=) —...], 82
" ;x nae I T g (b) ] (3:82)
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z ktorej po uwzglednieniu wprowadzonych oznaczeri i pominieciu wyrazow
rzedu t? i dalszych otrzymuje sie nastepujace réwnanie

n n v
i=1 c0 i=1

Z+m) (3.83)
c0 ™

Szukanie rozwigzan réwnania (3.83) pokazuje, ze dla pewnych zbiorow
odpowiednio dobranych parametrow z; i B;, ktorych istnieje wiele, tempe-
ratura krytyczna T, moze sta¢ sie nawet o kilka rzedéw mniejsza od T.
Dla przykladu rozwazmy sytuacje, gdy n = 1 i zalézmy, ze T, ~ 1073T
oraz By ~ 10Ty, wtedy réwnanie (3.83) jest spelione dla z; = —0, 74.
Ta fluktuacja odpowiada znacznemu, bo prawie czterokrotnemu zmniejsze-
niu gestodci stanéw w dosé szerokim obszarze wokoét poziomu Fermiego,
co mozna identyfikowaé z pseudoszczelina.

Uwzglednienie wiekszej liczby fluktuacji oraz ich przemieszczenia wzgle-
dem poziomu Fermiego bedzie prowadzi¢ do rozpatrywania postaci gestosci
stanow zblizonych do wyznaczanych eksperymentalnie. Pewne szczegblne
fluktuacje gestosci stanéw spowodowane posrednio np. przez niekorzystne
domieszkowanie moga prowadzi¢ do nieosiggania przez dany zwiazek stanu
nadprzewodnictwa lub do jego zaniku przy zmianie sktadu stechiome-
trycznego zwiazku. Wydaja sie mozliwe takze sytuacje odwrotne, w ktorych
np. uzycie ciénienia spowoduje zwiekszenie i przemieszczanie sie fluktuacii,
w wyniku czego temperatura krytyczna zostanie podniesiona do wartosci
mierzalnych.

3.4.6. Wlasnosci szczeliny energetycznej dla T—T. i T— 0

Dla zsymetryzowanej funkcji gestosci standéw réwnanie na szczeline ener-
getyczna (3.45) mozna zapisa¢ w postaci

o dg JVETA?
0 &+ A? 2T
W przypadku gdy 7' — T, oraz T = T,, réwnanie (3.84) redukuje sie
do postaci

1= I(¢) tanh (3.84)

“p
e

1 wWp d

T = o2~ [ duln(u)- [T(uT) tanh

) non J du n(u)du[ (uT) tanh(u)]
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A(T)? * du d (tanh(u)
v S 0/ —I(uL) 4 < : ) (3.85)
— = [I(uT,) tanh(u)], (3.86)

gdzie zgodnie z przyjetymi Warunkaml dla duzych wartosci £ I1(€) = 1 oraz

dI(€)/d€ = 0.

Po wyeliminowaniu \ i rozwinieciu I(uT') w szereg potegowy

d

[(uT) = I(uT. +w(T - T¢)) = I(uT.) + du

T —T) = I(uT.) +.... (3.87)

T

oraz po wykonaniu przeksztalcern algebraicznych wyrazenie na szczeline
energetyczna, gdy T"— T, przyjmuje postac

—2 [ du I(uT,) L tanh(u)] ’ T (3.88)

o d?u I(UTc)i (M) T

u

A(T) = 2T, [

ktora dla I(uT,.) = 1 staje sie dobrze znana formuta BCS

A(T) = Tc\l 8”2) (1- ;) (3.89)

7¢(3

Rownanie (3.88) dowodzi, ze gestosé stanow zawierajaca fluktuacje nie
zmienia pierwiastkowej, otrzymywanej w modelu BCS, zaleznosci funkcji
A(T) od temperatury w poblizu T.. Rezultat ten w pelni potwierdzaja
przedstawione wyniki numeryczne. Potwierdzaja to rowniez wyniki ekspery-
mentalne oraz inne oszacowania analityczne. Z kolei oszacowania wykonane
w obszarze niskich temperatur, gdy 7" — 0, prowadza do nastepujacej for-
muty

A(T) = A(0) = \/21TA(0) - e 7 (x 27TTA(0)> = (3.90)
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ktora potwierdza, ze szczelina energetyczna, gdy T' — 0, wykazuje nieza-
uwazalng w sensie numerycznym zalezno$¢ od temperatury, czyli tzw.
plateau. Potwierdza to zgodnos¢ otrzymanych rezultatow z trzecig zasada
termodynamiki, gdyz ciepto wtasciwe, ktore w stanie nadprzewodzacym
jest proporcjonalne do pochodnej szczeliny energetycznej po temperatu-
rze, dazy do zera [59, 60, 111, 112]. Ksztalt funkcji o= zapewnia szybka
zbieznosé calki, ntomiast to, ze argument x,/27T'A(0) jest maty, gdy T' — 0,
powoduje, ze wytacznie fluktuacje zlokalizowane na poziomie Fermiego moga
modyfikowaé formule (3.90) w stosunku do wartosci BCS.

3.5. Wnioski

Wprowadzenie fluktuacji do gestosci standéw zmienia warto$é¢ tempera-
tury krytycznej oraz ksztalt funkcji A(T'). Rozwiniete podejscie pozwala
rozwazac nie tylko fluktuacje zwickszajace gestosé standéw, ktore prowadza
do wzrostu temperatury krytycznej, ale réwniez fluktuacje zmniejsza-
jace gestos¢ stanow, ktore powoduja spadek temperatury krytycznej,
a odpowiednio rozmieszczone moga powodowaé obnizenie T, do zera, czyli
zanik nadprzewodnictwa. Wszystkie typy fluktuacji zmieniajg w podobny
sposob warto$¢ wspotezynnika Ry = 2A(0)/T,, ktory dla jednej doda-
tniej fluktuacji ulokowanej na poziomie Fermiego zawsze wzrasta. Szczelina
energetyczna dla temperatur bliskich zera ma obszar ,plateau”, w ktory
w niewielkim stopniu zalezy od temperatury i bardzo powoli zbliza sie
do granicznej wartosci A(0). Otrzymane rezultaty numeryczne sa wiec
zgodne z oszacowaniami uzyskanymi z rownan (3.54). Numeryczny obszar
plateau wystepuje jednak dla stosunkowo niewielkiego zakresu temperatur,
a wyznaczony ksztalt szczeliny energetycznej jest zblizony do przeskalowanej
postaci szczeliny otrzymywanej w modelu BCS. Chociaz male fluktu-
acje zmieniaja zauwazalnie wartos¢ temperatury krytycznej, maja znacznie
mniejszy wplyw na zmiane wartosci wspolczynnika R,. Obliczenia nu-
meryczne pozwalaja wyznaczaé¢ wartoéci temperatury krytycznej T, dla fluk-
tuacji o wickszych szerokosciach potéwkowych. Maksymalna wartos¢ tem-
peratury krytycznej jest osiggana dla fluktuacji o ustalonym ksztaltcie, gdy
jest ona zlokalizowana doktadnie na poziomie Fermiego.
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W przeprowadzonych rozwazaniach zostaly zaprezentowane metody
umozliwiajace numeryczne wyznaczanie postaci szczeliny energetycznej jako
funkcji temperatury oraz wartosci temperatury krytycznej dla uktadu nad-
przewodzacego ze sparowaniem s po uwzglednieniu zaproponowanych form
gestosci stanow. Zostaly ponadto podane metody szacowania temperatury
krytycznej, wspolczynnika R, i wykladnika efektu izotopowego o« oraz
wyznaczono analitycznie ksztalt szczeliny energetycznej dla obszaréw ni-
skich i podkrytycznych temperatur. Rezultaty otrzymane wykazuja zgo-
dnos¢ z danymi otrzymanymi eksperymentalnie i w ramach innych podejsé
[30, 37, 42, 72, 103, 157, 172].

W ramach rozwazanego modelu zaktada sie, ze zmiana caltkowite]
liczby czastek wynikajaca z uwzglednienia dodanych fluktuacji gestosci
stanow moze byé¢ pomini¢ta. Pozwala to na zachowanie postaci potencja-
tu chemicznego [58]. Model ten zgodnie z zaprezentowanym rozszerzonym
scenariuszem van Hove’a moze stanowié¢ opis nadprzewodnika wysokotem-
peraturowego, a otrzymane wyniki znajduja potwierdzenie eksperymen-
talne. W ten sposob potwierdzono, ze jezeli srodek (maksimum) fluktu-
acji pokrywa sie z poziomem Fermiego, to wzrost wartosci temperatury
krytycznej jest najwiekszy. Przez odpowiedni dobér parametrow fluktuacji
mozna dopasowaé ksztalt szczeliny energetycznej do postaci szczeliny ener-
getycznej wyznaczanych eksperymentalnie. Wzrost temperatury krytycznej
zalezy takze od rozmiaru fluktuacji. Najwiekszy wzrost temperatury kryty-
cznej otrzymano dla fluktuacji typu logarytmicznego, odpowiadajgcej dwu-
wymiarowemu punktowi siodtowemu wedtug klasyfikacji van Hove’a. Wszys-
tkie rozwazane modyfikacje gestosci stanéw zmieniaja warto$é¢ wspotczyn-
nika Ry, przy czym dla ustalonych parametréow z, B i R logarytmy wyzna-
czonych temperatur krytycznych maja sie jak 7: 2:1. Model nadprzewo-
dnictwa uwzgledniajacy mechanizm parujgcy typu BCS z uwzglednieniem
pojedynczej fluktuacji byl stosowany do wyjasnienia relatywnie wysokiego
wzrostu temperatury krytycznej w NbgSn i PbMogSg [41]. Waznym efe-
ktem rozwazanego modelu jest mozliwo$¢ nieograniczonego obnizania tem-
peratury krytycznej T, po uwszglednieniu ujemnych fluktuacji, co moze
prowadzi¢ do zupelnego zaniku nadprzewodnictwa. Efekt ten moze ttu-
maczy¢ dlaczego niektore metale, jak np. Cu, nie sa nadprzewodnikami,
a staja podstawowym elementem nadprzewodnictwa w zwiazkach z tlenem,
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lub dlaczego pewne pierwiastki, jak Bi, Ce, Te, Y, Ge, Sb, Se, Ba, Cs, P
i Si, czy tez zwiazki organiczne, jakimi sa kwazijednowymiarowe sole Bech-
gaarda, moga przechodzi¢ w stan nadprzewodzacy dopiero pod wpltywem
ci$nien érednich ok. 10 kbaréw lub wysokich przekraczajacych 100 kbarow.
Takze zwiazki nadprzewodzace z grupy nadprzewodnikéw wysokotemper-
aturowych moga pod wplywem cisnienia uzyskiwaé¢ wyzsza temperature
przejscia, jak np. HgBayCasCusOg, ktorego temperatura krytyczna wzrasta
od 135 K do 150 K dla 150 kbarow (por. [100]). Wydaje sie, ze we wszy-
stkich tych przypadkach nastepuje przemieszczenie sie w kierunku poziomu
Fermiego i wzrost fluktuacji gestosci stanow.

Wprowadzone parametry fluktuacji daja sie powiagza¢ z pewnymi
wielkosciami ustalanymi w eksperymentach. Parametr x wysokosci fluk-
tuacji jest wiazany z koncentracja domieszki. Parametr B, ktéry okresla
szerokos¢ potowkowa piku lub osobliwo$ci, odpowiada potowie szerokosci
osobliwosci obserwowanej w eksperymentach. Parametr R # 0, okresla-
jacy odleglos¢ dodatniej fluktuacji od poziomu Fermiego, stanowi tzw.
pseudoszczeline, gdyz w przypadku istnienia wyraznego piku w gesto-
Sci stanéw znajdujacego sie powyzej poziomu Fermiego, obszar miedzy
poziomem Fermiego a tg fluktuacja jest znacznie mniej dostepny dla czastek
niz obszar zajmowany przez fluktuacje. Dlatego miedzy poziomem Fermiego
a fluktuacja powstaje pseudoszczelina o szerokosci R [20].



Rozdzial 4

Rozszerzony scenariusz van Hove’a
dla nadprzewodnika typu d

4.1. Formalizm

W podrozdziale 1.2.4 stwierdziliémy: w nadprzewodnikach wysokotem-
peraturowych funkcje falowe par Coopera powinny by¢ singletowe, czyli
uwzgledniajace, ze catkowity spin pary Coopera jest réwny zeru, z czego
wynika, ze parametr porzadku musi by¢ parzysta funkcja pedu i miec
symetrie stanu singletowego s, d itd., lub by¢ mieszaning takich stanow.
Poniewaz wyniki eksperymentéw tunelowych na zwigzkach nadprzewodza-
cych wskazuja zar6wno na istnienie par Coopera o symetrii funkcji falowej s,
jak i d [15, 77, 113, 146, 167|, znaczna czes¢ wykonanych badan teore-
tycznych nadprzewodnikéow wysokotemperaturowych odnosi sie do przy-
padku sparowania typu d. W badaniach opartych na scenariuszu van Hove’a
uwzglednia sie symetrie ukladu, ktora okreslaja elementy grupy Cl,,
co pozwala wyrazi¢ oddziatywanie parujace i anizotropows szczeline poprzez
funkcje bazowe nieredukowalnych reprezentacji grupy Cjy, [26, 127, 130,
156, 161]. Uwzglednienie domieszkowania za posrednictwem gestosci stanow
pozwala na poréwnanie otrzymanych rezultatéw z danymi eksperymental-
nymi dla wybranych rodzin naddomieszkowanych overdoped probek np.
TlyBasCuOgys 1 Yo5Cag2BasCuzOr_s (21, 174]. Pomimo ze przebadane
dwuwymiarowe uktady wykazuja dobra zgodno$é¢ z wynikami uzytego mode-
lu teoretycznego, jednak istnieja pewne przyczyny tkwiace w zastosowanym
podejsciu utrudniajace to poréwnanie. Opracowane w poprzednich rozdzia-
tach niezalezne podejscie stanowiace rozszerzenie scenariusza van Hove'a
dla uktadéw z innym niz czystym s sparowaniem, umozliwia subtelniejsze
porownanie takich uktadow.
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Opracowany formalizm umozliwia badania wtasno$ci termodynami-
cznych dwuwymiarowego uktadu w stanie d w modelu ciasnego wiazania,
gdzie domieszkowanie jest reprezentowane przez przemieszczenie poziomu
Fermiego, do oznaczenia czego uzyto parametru p (potencjal chemiczny).
W dalszych rozwazaniach wprowadzono bezwymiarowy parametr ¢ = p/2t,
ktory gdy ¢ > 0 odpowiada efektowi nadmiernego domieszkowania over-
doped, natomiast gdy ¢ < 0 odnosi si¢ do materiatéw niedodomieszkowanych
underdoped 1 wymaga ostroznosci w postepowaniu, gdyz moga pojawic sie
wowczas fluktuacje magnetyczne.

Opracowany formalizm pozwala przenie$é¢ rozwazania z dwuwymiarowe;j
przestrzeni pedéow do innej dwuwymiarowej przestrzeni [£, ], w ktorej
uwzglednia sie dodatkowo skalarne pole gestosci stanow, ktorego doktadna
posta¢ zostala wyznaczona i przeanalizowana w poprzednim rozdziale.
Podkreslmy raz jeszcze, ze do rozwazan zagadnienia dotyczacego ukladu,
w ktorym pary Coopera znajduja sie w stanie d, nie wystarcza jedynie
znajomosé postaci tradycyjnej gestosci standéw zaleznej tylko od energii.
Wymagana jest znajomos¢ funkeji K(&, @) okreslajacej pole gestosci stanow
w dwuwymiarowej przestrzeni [£, ], gdyz funkcja N (&) definiujaca gestosé
stanow w jednowymiarowej przestrzeni [£] wyraza jej Srednia wartosc:

N = [ K ) de, (4.1

z czego wynika, ze N(§), jako warto$¢ usredniona funkcji KC(&, @)
rownowaznej jakobianowi transformacji, zawiera znacznie mniej informacji
o uktadzie niz funkcja K(§, ). Dlatego mamy prawo twierdzi¢, ze scena-
riusz van Hove’a dla wszystkich innych uktadéw niz uktady z czystym s
sparowaniem musi uwzglednia¢ skalarne pole gestosci stanéw, a nie jedynie
gestos¢ stanow.

Rozpocznijmy  jednakze  prezentacje  szczegdlowych — rozwazan
od pewnych ogdélnych formut. Wykorzystanie odpowiednio zaadaptowanego
formalizmu funkcji Greena zawierajacego normalne i anomalne funkcje
Matsubary-Greena dla ukladéw ze sparowaniem pozwala na podstawie
calkiem ogolnej samozgodnej procedury i rownania Dysona wyznaczy¢
standardowa posta¢ réwnania na szczeling. Poniewaz réwnanie to jest
wyrazone we wspolrzednych pedowych dowolnej anizotropowej przestrzeni,
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w ktorej widmo wzbudzen elementarnych ma, w ogélnosci, nieparaboliczng
posta¢, zaktadamy, ze stosujac odpowiednia transformacje konforemng lub
ztozenie takich transformacji mozemy przetransformowaé otrzymane réw-
nanie na szczeline do innej ortonormalnej przestrzeni pedéw z paraboliczna
lub liniowa, w okolicy powierzchni Fermiego, relacja dyspersji. Podczas
transformacji obu uktadéw nalezy uwzglednié, ze chociaz transformacje
przeksztalcajace pedy jednej przestrzeni w pedy drugiej przestrzeni moga
by¢ opisane ztozonymi funkcjami, jednak pedy réwne 0 i odpowiadajace
im energie wzbudzen w obu przestrzeniach musza by¢ sobie rowne. Na mocy
twierdzenia Luttingera energie lub ped Fermiego w drugiej przestrzeni
pedéw nalezy wyznaczy¢ z warunku, ze liczby kwaziczastek zostaja
zachowane. Po wprowadzeniu jakobianu takiego przeksztalcenia w formie
diagonalnej macierzy jakobianéw, J(q), co pozwala uwzgledni¢ w réwnaniu
na szczeline roéznice standow czastek ze spinem w gore i spinem w dot
spowodowang np. obecnoécia pola magnetycznego, rownanie na szczeline
energetyczng otrzymuje postac

tanh (;T \/ [5(01,)}2 + AT(q’)A(q’)>
\/ @)] + Ata)A(a)

Aq) = Y G(a,q) J(q) A(d).
"
(4.2)
Aby uprosci¢ dalsze rozwazania, zaklada sie pelna symetrie stanow
spinowych czastek, a wspolrzedne ¢, 1 ¢o =zostaja zastapione przez
wspotrzedne £ i ¢ biegunowego ukladu wspoélrzednych. Wprowadza sie
ponadto ograniczenie na potencjat oddziatywania parujacego, zgodnie
z ktorym potencjal ten rozwiniety w szereg Fouriera wzgledem funkcji
cosll(p — ¢')], gdzie [ jest liczba naturalna, ma tylko jeden dla [ = 2
ujemny, odpowiedzialny za przyciaganie, element —go(&,¢’), bedacy sym-
etryczng i dajaca sie rozseparowaé funkcja £ i &', tj.

92(£,€") = g(&) 9(&). (4.3)

Funkcja ta jest statla w modelu BCS i moze by¢ traktowana jako stata
w innych modelach, gdy jest funkcja wolnozmienna i zmienia si¢ w zanied-
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bywalny spos6b w obszarze istnienia sparowania. Wowczas funkcja szczeliny
energetycznej, wyrazona we wspotrzednych £ i ¢, ma by¢ postaci
A = A(T) D(g, ) ir*

(4.4)
D(&, p) = di(§)cos(2¢) + da (&) sin(2¢p)

gdzie dy (&) = |d12(€)| exp(ibh 2(€)) sa zespolonymi wspolezynnikami spel-
niajacymi warunek normalizacji

|di(©)* + [da(E)* = 2. (4.5)
W przypadku gdy mozna przyjaé, ze ga2(&, &) = const, wspotezynniki d o

sa niezalezne od &, a wiec takie same jak dla £ = 0. To zalozenie pozwala
przepisa¢ rownanie (4.2) w postaci

D(0.g) = 52 {eos2p— ¢)D(0,¢) (1.6
wp tanh (551/62 + A2(T) [D(0, &) ?) >
s J(&, ¢ )
< [, e &+ 22(T) D0, )P

dzie Ay = 25 gy jest bezwymiarowym parametrem oddzialywania paru-
g s G2 ] y y
jacego
2m do!
<...>= / i e
0 27

oraz sumowanie po przestrzeni q zostalo zgodnie z zasadami rozwinietego
podejscia zastapione catkowaniem po & i .

4.2. Przypadek temperatur podkrytycznych

Poniewaz istotne informacje o uktadzie uzyskuje sie z pomiaréw ekspery-
mentalnych prowadzonych w okolicy przejs¢ fazowych, przeprowadzone
badania zostaly skoncentrowane na obszarze temperatur podkrytycznych
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tj., gdy T. — T < T.. Po podstawieniu jawnej postaci D(0, ) do réwnania
na szczeline (4.6) otrzymuje sie rownanie:

m*tpaias d L2 = d12 {ln wp [ <WD> 1H(C<JD)]

v P du L (tanhu[F(QTu)—%H(QTcU)])
(= ) I it (st 072100~ 0T

d
2 o0 du anh u
+ISHE Joo du (b)) {4, o|dy o[2[T(2T.) — 1H(QTU)]
+ <2d172|d271|2 + di2d%,1 — d172|d1 2| ) Qt U, (2TCU,)]},
(4.7)

gdzie u = £/2T,,

L) = bae < [J(E¢) + J(=E¢)] >,

) = Mo < () +I(-Ee)sidpato >
() = 16“&““2 < [J(&9) + J(—&, )] sin* pcost p > '
A= e e ge (e p)

Oszacowanie wartoéci funkcji sin? ¢; cos? ¢ i sin® ¢; cos? ¢ oraz wykorzysta-
nie relacji
1 (2n
2
<cos"c,0>:22n<n> (4.9)

pozwala stwierdzi¢, ze funkcje T'(§), I1(§) oraz X (§) speliaja nieréwnosci

['(€) —II1(§) + X(§) = 0, 2I'(§) = IL(§) = 2X(¢). (4.10)

Aby moéc porownywaé stabilno$é otrzymywanych rozwigzan w prowa-
dzonych badaniach, nalezy uzupeknié¢ rownanie (4.7) wyrazeniem na roznice
potencjaléow termodynamicznych miedzy faza nadprzewodzaca z d sparowa-
niem a faza normalna, ktore jest postaci [39, 50|

AQ = gl om@(immd 2l [PQT) — 32T )

32tpaias T2 u \du u
+ (lda? + [doa[Pe= 12020 — |dy [2) [311(2t.u) — £(2Tu)]}.
(4.11)
Poniewaz A jest funkcja rzeczywista, réznica ¢, 9 — 021 musi by¢ réwna

%7‘['71, gdzie n = 0,1,2 lub 3, co odpowiada wartosci wspotczynnika +1.
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Po uwzglednieniu, ze

dtanhu 0 T(2Tu) >0, I(2T.w) >0, S(2T.u) >0 (4.12)

dla dowolnych u oraz korzystajac z nieréwnosci (4.10), mozna stwierdzic,
ze warto$¢ A jest ujemna dla wszystkich mozliwych stanow d. Je-
dnak wartos¢ AQ zalezy od konkretnej postaci jakobianu, a to powoduje,
ze pewne stany powinny wykazywaé uprzywilejowanie. Analiza rownania
(4.7) prowadzi do nastepujacych rozwiazan

d1 = :l:d27 zatem |d1| = ‘dg‘
oraz odpowiednio
dy=0 lub dy=0, wtedy |do] =+/2 lub |di] = V2, (4.13)

gdzie rozwiazanie pseudoizotropowe zostalo pominiete, zatem D(0, )
mozna przedstawi¢ w postaci

D(0, ) = £v2 cos(2¢ + ag) (4.14)

gdzie ag rowne 0,47, 7 definiuje mozliwe stany réwnowagowe. Stany

(4.13), po zastosowaniu odwrotnej transformacji konforemnej, w podsta-
wowej przestrzeni pedéow p przeksztatcaja sie do postaci

1
D(p) ==+
(p) (tan 25%)2| sin pyag |77 + (tan P272)2| sin paag| =27
V2 {(tan BLL)2 | sin prag |72 — (tan 22%2)?| sin paag|~ 2"} , gdy ap =10

2/2 [tan BM tan P22 | sin pia; sin paas|” 77} gdy ag =2

(tan P4H)? |smp1a1| 1 — (tan P22)?| sin ppag| ="

+2tan P2 tan P22 |sin pia; sinpoas|™" gdy g = £7
(4.15)

ktore determinujg ich ksztalt na powierzchni (linii) Fermiego z uwzgle-
dnieniem ksztaltu krzywej Fermiego w przestrzeni p. Otrzymane rezultaty
odzwierciedlaja ztozong strukture stanéw sparowanych o symetrii d, co jest
konsekwencja przyjetych dla uktadu symetrii tetragonalnej i relacji dysper-
sji. Wybrane postacie funkeji (4.16) przedstawiono na rysunku 4.1. Funkcja
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a=01=-0.5 a=n/2 N=-0.2

—

Rys. 4.1. Linie konturéw funkeji szczeliny D(p) dla stanu d
w przypadku dwuwymiarowym dla wybranych parametréw modelu

ta zachowuje symetrie rozwazanego uktadu. Ktadac n = 0, D(p) redukuje
sie do postaci

Dp) =t
— COSP1a1 COS Pas
V2 (cos paas — cospras), gdy ap=0
X { /2 sinpja; sin poas, gdy ap=7%
COS Paay & Sin pray Sin paas| sin paas| ™" — cospaas  gdy ap = +7

(4.16)

Zauwazmy, ze otrzymane funkcje sa wcigz bardziej ztozone niz inne
zdefiniowane jako nieprzywiedlne parzyste reprezentacje grupy Dy, [26].
Niemniej formuty otrzymane dla ap = 0 i ag = 7/2 odpowiadaja symetrii
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r? — y? oraz zy, podczas gdy formuta otrzymana dla ay = +7/4 jest ich
prosta kombinacjg.

W celu okreslenia wtasnosci termodynamicznych stanéw d nalezy wyko-
rzystaé¢ posta¢ rownania (4.7), gdy T = T,

m*t0a1a2 . wWp 1
mn = {22 [Pwn) - M)
— oo du Inu 4 ([F(ZTCU) — —TI(2Tu)] tanhu) .

(4.17)

Po poréwnaniu ich z formula otrzymana w teorii BCS (I'(e) = Il(e) = 1

i m*tpa;as = A) mozna za pomoca metody kolejnych przyblizen oszacowaé
zmiane temperatury krytycznej z nastepujacego réwnania

W c

T D 1 m*toaias | 2wpe
L= —exps — n
2 PV T(wp) — Mi(wp) | 2A T (4.18)

+  fo¥dulnu % ([P(2Tcu) - %H(QTcu)] tanh u)” '

Jednak do wykonania szczegdtowych obliczen potrzebna jest znajomosé
jawnej postaci jakobianu. Ponadto rownania (4.7) i (4.17) pozwalaja osza-
cowaé amplitude szczeliny energetycznej dla temperatur podkrytycznych
w nastepujacy sposob

A . [T
2T, T.
« { D(wp)—3T(wp)+ [, du nuL (utanh u L [D(2Tu)— FT1(2Tu)]) 3
-

o7 (L tanh ) (3020 u)— ST1(2Tew) £ [0 (2Teu) — 3T1(2Teu) +45 (2T u)] )

(4.19)
gdzie ag = 0,7/2, gdy w rownaniu (4.19) uwzglednia sie plus oraz ay =
+7/4, gdy minus. Podstawienie rownania (4.18) do réwnania (4.10) pozwala
stwierdzi¢, ze stan g = +m/4 jest faworyzowany przez uktad, jesli I'(e) —
2TI(e) + 4%(e) > 0.

Waznym parametrem uktadu jest wspotezynnik Ry = AC(T.)/Cn(Te),
gdzie AC(T.) = Cs(T.) — Cn(T.) jest skokiem ciepta wlasciwego miedzy
fazami nadprzewodzaca i normalng w temperaturze przejscia. Wspotcezynnik
ten mozna wyrazi¢ nastepujaco [45, 58]

OA(T)
or

AC(TC) = —/;toalag jl‘lznjl‘c A(T) (420)
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co pozwala, korzystajac z rownania (4.7), otrzymac

S = - s {T(n) — §Tl(wp)
+ ¥ dulnul (u tanh u-L[T'(2Tu) — %H(QTCU)D}
x {fode (Ltehe) (3[0(2Tu) — A11(2T.u)] (4.21)
+ [[(2Tw) — $IQ2T.0) + 45(2Tu)])} .

Poniewaz ciepto wlasciwe w stanie normalnym wyraza si¢ formuta

ColT) _ 4A / ¥ duu? cosh 2 uT(2Tw), (4.22)
0

T Wtoalag

wiec relacja C5(T) = AC(T') + C,(T') okresla cieplo wlasciwe fazy nadprze-
wodzacej ze sparowaniem d w obszarze temperatur podkrytycznych.

Rownanie (4.22), po uwzglednieniu postaci I'(§), (4.8) i przyblizonej for-
muly dla gestosci stanow [46, 53] N(§) = Aln(B/|{ — p|), redukuje sie
do postaci otrzymanej w [20].

W' rozszerzonym scenariuszu van Hove'a uwzglednia sie funkcje
skalarnego pola gestosci standéw wyrazajaca si¢ za pomoca jakobianu tran-
sformacji konforemnej, a nie, jak w zwyklym scenariuszu van Hove’a, jedynie
jej wartosci usrednione po kacie p okreslajace gestosé stanow, N (). Jesli
przyja¢, ze jakobian jest niezalezny od kata ¢, mozna tatwo zredukowaé
otrzymane rezultaty do odpowiadajacych im postaci bedacych nastepstwem
zastosowania standardowego scenariusza van Hove’a. Funkcje II(£) oraz
(&) daja sie wowczas wyrazi¢ za pomocy funkcji I'(§), a w konsekwencji

N(§), gdyz

MEO=TE)  oms B =T(E), (1.23)

gdzie
09 = ™ v 4 v o A= TR T ey
(4.24)

Takie uproszczenie wynikéw prowadzi do pomijania stopni swobody
uktadu wynikajacych z wzajemnych relacji parametréow n i (. W ogdélnym
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przypadku funkcje II(¢) i 3(§) nie daja sie wyrazi¢ za pomoca funkcji
['(€), a ich postaci zaleza w istotny sposob od 1 i ¢ lub od innych para-
metréow widma wzbudzen wystepujacych w innych modelach. Dlatego za-
prezentowana metoda pozwala na subtelniejsze rozréznianie poszczegolnych
uktadow ze sparowaniem typu d.

4.3. Wyniki numeryczne

W obliczeniach numerycznych wymagana jest pelna znajomosé postaci
jakobianu, ktory dla dowolnych wartosci parametru 7 zostal wyznaczony nu-
merycznie. Znajomosé jakobianu umozliwia wyznaczenie funkcji I'(€), T1(£),
> (&) oraz wielkosci A, ktore zostaly zdefiniowane w réownaniu (4.8). Aby
otrzymane wyniki mogty by¢ odniesione do nadprzewodnikéw wysokotem-
peraturowych, nalezy w obliczeniach uwzgledni¢ parametry tg,t; i  wyste-
pujace w realnych uktadach. Z danych eksperymentalnych otrzymanych dla
nadprzewodzacych zwiazkéw LSC i YBaCuO parametry te zostaly oszaco-
wane nastepujaco: tg = 0,24 eV, t; = 0,045 =+ 0,11 eV i p = —0,43 eV
[105]. Poniewaz energia Debye’a wp = 0,026 + 0,065 eV przyjeto, ze wp =
0,043 eV, co odpowiada temperaturze Debye’a okoto 500 K. W konsek-
wencji zredukowane parametry n = 2t;/tg i ( = pu/2ty mogty sie zmieniac
w przedzialach —1 < <11 —0,4 < ¢ < 0,4. Otrzymane wyniki zostaly
przedstawione w bezwymiarowych jednostkach.

4.3.1. Temperatura krytyczna

Korzystajac z formuty (4.18), mozna wyznaczy¢ temperature krytyczna
T., dla wybranych parametréw modelu. Na rysunku 4.2 przedstawiono
wartosci temperatury krytycznej w zaleznosci od parametrow 7 i (,
zmieniajacych sie w przedziatach —1 <n <11 —-0,4 < ( < 0,4. Jak mozna
zauwazy¢ temperatura krytyczna, jako funkcja ¢ dla ustalonego 77, ma dwa
maksima i jedno minimum przesuwajace sie w poprzek ptaszczyzny n,C
wraz z parametrem 7. Wyniki, jakie uzyskano sa zgodne z obliczeniami
wykonanymi innymi metodami oraz intuicja, tzn. maksymalna temper-
atura krytyczna powinna odpowiadaé¢ sytuacji, kiedy osobliwo$¢ zwiazana
z gestoscig stanow lezy dokladnie na powierzchni Fermiego oraz T, powinna
zmniejsza¢ sie wraz z oddalaniem sie osobliwosci od powierzchni Fermiego.
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4.8. Wyniki numeryczne
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Rys. 4.2. Temperatura krytyczna w zaleznosci od parametréow 7 i ¢

POTENCJAL CHEMICZNY (eV)

d potencjatu chemicznego (u)

$ci o

Rys. 4.3. Temperatura krytyczna w zalezno:
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obliczona na podstawie modelu t
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Rys. 4.4. Wartosci skoku ciepta wlasciwego w zaleznosci od parametréow 7 i ¢

Dla poréwnania na rysunku 4.3 przedstawiono wartosci temperatury
krytycznej w zaleznosci od parametru p identyfikowanego z potencjatem
chemicznym otrzymane w modelu t-J w [20]. Wyniki te dotycza jedynie
przypadku ¢t; = 0 (n = 0), podczas gdy wyniki otrzymane w ramach
rozwinietego podejscia umozliwiaja uwzglednienie szerokiego zakresu zmi-
ennosci parametrow 71 ¢ (rys. 4.4).

4.3.2. Skok ciepla wlasciwego i ciepto wlasciwe fazy normalnej

Skok ciepta wlasciwego zostal wyznaczony z rownan (4.21) i (4.22).
Na rysunku 4.4 przedstawiono zredukowane wartosci skoku ciepta wta-
sc1wego AC(T,.)/Cn(T.) w zaleznosci od parametrow n i (. Funkcja

AC(T.)/Cn(T,) ma jedno wyrazne minimum i dwa rozleglte obszary o pod-
wyzszonych warto$ciach rozciggajace sie po obu stronach obszaru minimum,
w ktorych moga byé osiagane lokalne maksima.
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Rys. 4.5. Przebieg funkcji ciepta wlasciwego fazy normalnej w zaleznosci
od zredukowanej temperatury dla wybranych wartosci parametréw modelu
to=0,24 eV, n=—1oraz ( =0;-0,1;0,1;-0,2;0,2

CTIG(T)

Rys. 4.6. Przebieg funkcji ciepta wlasciwego fazy normalnej w zaleznosci
od zredukowanej temperatury dla wybranych wartos$ci parametréw modelu
to =0,24 eV, n=0oraz ( =0,3;0,2;0,15;0,1;0

Poniewaz rozwiniety formalizm dotyczy dwuwymiarowych uktadéw ani-
zotropowych z relacja dyspersji (2.61), na podstawie rownania (4.22) mozna

wyznaczy¢ ciepto wtasciwe w stanie normalnym w szerokim zakresie tem-
peratur.
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Rys. 4.7. Przebieg funkcji ciepta wlasciwego fazy normalnej w zaleznosci
od zredukowanej temperatury dla wybranych wartosci parametréw modelu
to =0,24eV,n=1o0raz ( =0;0,1;-0,1;0,2; -0,2

Na rysunkach 4.5, 4.6, 4.7 przedstawiono przyktadowe przebiegi zmien-
nosci ciepta wlasciwego Cn(T')/Cn(T.) w zaleznosci od T'/T.. Ciepto wtas-
ciwe w normalnej cieczy Fermiego wzrasta liniowo wraz z temperatura.
Uwzglednienie gestosci stanéw otrzymanej w modelu ciasnego wigzania
narusza te relacje w sposob zalezny od wartosci parametrow modelu.
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Podsumowanie

Wykrycie nadprzewodnictwa w zwiazkach o ztozonej strukturze krysta-
licznej, w ktoérych zaobserwowano wzrost temperatury przejécia do stanu
nadprzewodzacego oraz stwierdzono istotny wpltyw domieszkowania (relacji
stechiometrycznych) na wlasnosci tych nadprzewodnikow spowodowaty,
ze izotropowa teoria BCS oparta na modelu cieczy Fermiego, ktéra pozwolita
wyjasni¢ zjawisko nadprzewodnictwa w izotopach metali, nie mogta by¢
bezposrednio zastosowana do tej nowej grupy nadprzewodnikéw. Poniewaz
zwigzki, ktore wykazywaly wysoka temperature przejscia wywodzity sie
z rodziny magnetykow (antyferromagnetyki), przewazal poglad, ze do opisu
zjawiska nadprzewodnictwa w tych zwigzkach sa wlasciwe wytacznie mode-
le bazujace na hamiltonianie Hubbarda, jak model ciasnego wiazania lub
model t-J, uwzgledniajace anizotropowos¢ uktadu. W modelach tych elek-
trony dokonuja przeskokéw do sasiednich stanéw, podczas gdy w modelu
BCS rozwazane sg prawie swobodne elektrony, ktore tworza tzw. ciecz Fer-
miego 7z liniowa relacja dyspersji. Pomimo réznic w obu tych podejsciach,
w kazdym z nich zaklada sie istnienie cze$ciowo wypelnionego pasma prze-
wodnictwa, w ktéorym nosnikami tadunku moga byé elektrony lub dziury
traktowane jako czastki (fermiony), a stan nadprzewodzacy jest realizowany
w formie kondensatu utworzonego przez zwiazane pary czastek (fermionow)
z przeciwnymi spinami (a w przestrzeni pedow takze z przeciwnymi pedami),
czyli tzw. pary Coopera w stanie singletowym, z ta tylko réznica, ze kiedy
w teorii BCS medium wiazacym czastki w pary Coopera sa fonony, w in-
nych podejsciach sg to ogdlnie wirtualne bozony, ktérymi w szczegdlnosci
moga by¢ fonony, magnony, plazmony lub ekscytony. Zadaniem obu typow
hamiltonianéw modelowych jest przyblizony opis stanu metalicznego [165].
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Taki punkt spojrzenia stat sie¢ czynnikiem inspirujacym poszukiwania metod
rozwoju teorii BCS, prowadzacym do unifikacji rezultatow obu podejsé.
Zaprezentowany formalizm rozszerzonego scenariusza van Hove’a zostat
oparty na zalozeniu mozliwosci otrzymania dla badanego uktadu nadprze-
wodzacego efektywnego hamiltonianu modelowego wyrazonego w reprezen-
tacji wektoréw sieci odwrotnej, ktéora w ogélnym przypadku jest ani-
zotropowa i ma symetrie zgodna z symetrig rozpatrywanego ukltadu. Ener-
gia wzbudzen jednoczastkowych £(p) jest funkcja rozniczkowalna, ktorej
posta¢ mozna ustali¢ lub zapostulowaé, a efektywny potencjal oddziatywa-
nia parujacego jest odpowiedzialny za tworzenie sie par Coopera o okreslonej
lub mieszanej symetrii. W celu zbadania i okre$lenia wtasnosci termody-
namicznych uktadu wyznacza sie, stosujac np. formalizm funkcji Greena
lub metode Bogolubowa [4, 17, 18, 39, 64, 91, 103, 126, 127, 162, 172],
posta¢ réwnania na szczeling energetyczna A, i wyrazenia na calkowita
liczbe czastek N w reprezentacji przestrzeni sieci odwrotnej. Wyrazenie
na N staje sie istotne w rozwazaniach jedynie wtedy, gdy w uktadzie,
w ktorym musi by¢ zachowana catkowita liczba czastek, N = const, po-
tencjal chemiczny p zauwazalnie zmienia sie wraz z temperatura w ob-
szarze istnienia fazy nadprzewodzacej. Wykonujac transformacje ortonor-
malizacji oraz konforemne (krzywoliniowe), mozna przenie$¢ prowadzone
rozwazania do innej ortogonalnej przestrzeni, w ktorej jedna wspotrzedna
jest energia widma wzbudzen &, a pozostale (jedna lub dwie) sa np. ka-
tami odpowiednio: biegunowego ¢ lub sferycznego ¢, uktadu wspodtrzed-
nych. Wowczas sumowanie lub catkowanie po przestrzeni sieci odwrotnej,
tj. po wektorze p zostaje zastapione catkowaniem po energii £ i kacie ¢,
lub katach ¢ i ¥, w ktérym nalezy dodatkowo uwzglednié¢ jakobian trans-
formacji przestrzeni sieci odwrotnej w przestrzen [£, ¢| lub w przestrzen
€, @, V], a wspotrzedne wektora p we wszystkich wyrazeniach podcatkowych
zostaja wyrazone jako funkcje nowych wspotrzednych. Jakobian transforma-
cji okresla zmiany gestosci, jakie nalezy multiplikatywnie uwzgledni¢ w sto-
sunku do poszczegélnych stanéw kwantowo-mechanicznych zdefiniowanych
w zaleznosci do nowych wspotrzednych. W rozwinietym formalizmie stwier-
dzono, ze uwzglednienie zmian lokalnej gestosci stanéw ma forme skalarnego
pola nakladanego na przestrzen, nazwanego skalarnym polem gestosci
stanow [C, ktore odzwierciedla symetrie badanego uktadu. Pole gestosci
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stanow K usrednione po pozostatych wspohrzednych (z wyjatkiem &) wyz-
nacza standardowsa gestosé stanow N (§), stanowiaca fundamentalny element
scenariusza van Hove’a, w ktorym sumowanie lub catkowanie po przestrzeni
sieci odwrotnej jest zastapione jedynie catkowaniem po energii wzbudzen &
z uwzglednieniem gestosci stanow N (€) zawierajacej osobliwosci. W rozsze-
rzonym zatem scenariuszu van Hove’a obowigzuje relacja

Z...:/dg (K(E,6,7)...) (5.1)

gdzie funkcja K jest wyznaczana na podstawie relacji dyspersji &(p),
wielokropek odnosi sie do pozostalych wyrazéw, a < ... > oznacza usred-
nienie po katach, podczas gdy w zwyklym (standardowym) scenariuszu
van Hove’a analogiczna relacja ma postac

Z...:/di(g) (., (5.2)

gdzie gestosé stanow N (€) jest wyznaczana wedlug pierwszej z formut (2.26)
lub formuty jej réwnowaznej, ktére nie wymagaja znajomosci transformacji
przestrzeni oraz zachodzi zwiazek

N(&) = (T (&, 0,))- (5.3)

Z poréwnania relacji (5.1) i (5.2) wynika, ze zwykly scenariusz
van Hove’a moze by¢ stosowany jedynie, gdy

(T 0,) ) =(T (o)) () (5.4)

Oznacza to, ze pozostate wyrazenia wystepujace w réwnaniu nie moga za-
leze¢ od katow, gdyz w przeciwnym przypadku

(T 0,) ) #{T (&) () (5.5)
Warunek (5.4) jest spelniony jedynie dla czystego sparowania s, gdy
< ... >= ..., natomiast w przypadku sparowan typu d, p lub innych

oraz mieszanych, scenariusz van Hove’a staje sie niepoprawny i nalezy za-
stapi¢ go rozszerzonym scenariuszem van Hove’a, ktéry wymaga znajomosci
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odpowiednich jakobianéw. Oznacza to, ze symetria sieci krystalicznej nie
ma bezposredniego wptywu na witasnosci nadprzewodnikow, w ktoérych re-
alizowany jest czysto izotropowy stan s.

W przedstawionym formalizmie rozszerzonego scenariusza van Hove’a
zasadniczym elementem zapewniajacym jego stosowalnos¢ do uktadow
anizotropowych jest konsekwentne zachowanie liczby uwzglednianych
wspotrzednych, tj. liczby stopni swobody, réwnej wymiarowi przestrzeni
wyjsSciowego uktadu. Wspohrzedna ¢ odpowiadajaca energii wzbudzen
jednoczastkowych ma jednoznaczna interpretacje fizyczna. Chociaz
ze wzgledoéw rachunkowych i interpretacyjnych wygodnie jest wybraé jako
jedna lub dwie pozostale wspotrzedne ¢ lub ¢ i ¥, to jednak nalezy
stwierdzi¢, ze wybor pozostalych wspotrzednych w uktadzie krzywolinio-
wym jest catkowicie dowolny, co oznacza, ze zakres ich zmiennosci moze
by¢ takze nieograniczony. Usrednianie po katach w rownaniach (5.1) i (5.3)
nalezy wowczas zastapi¢ calkowaniem po dodatkowych wspoétrzednych,
np. &, & dla d = 3 w odpowiadajacym im zakresie zmiennosci, przez
co nieréwnosé (5.5) otrzymuje postac

/d§2 /d&i T (&, 62,83) - -

e [aagces) o [de [a o 60)

ktora silnie uwydatnia ograniczony zakres stusznosci formuty (5.4) i w ktorej
dla uktadéw dwuwymiarowych nalezy konsekwentnie pomina¢ &s.

Najdalej idaca konsekwencja zaprezentowanego formalizmu jest mozli-
wos¢ odwzorowania uktadu czastek z dowolnym (rézniczkowalnym) wi-
dmem wzbudzeri opisanego w anizotropowej dwu- lub trojwymiarowej
przestrzeni pedéw p na uklad kwaziczastek z parabolicznym widmem
wzbudzen opisany w izotropowej przestrzeni kwazipedow q, w ktorej nalezy
dodatkowo uwzgledni¢ istnienie skalarnego pola gestosci stanow K'(q).
Taka transformacje mozna zawsze ustali¢ przez transformacje ortogona-
lizujaca i konforemna do uktadu o wspoétrzednych &, ¢ lub & .9 oraz
transformacje odwrotna do transformacji przenoszacej opis cieczy Fer-
miego ze zlinearyzowanym widmem wzbudzenn z kartezjanskiego uktadu
wspotrzednych w przestrzeni pedéw do ukladu biegunowego lub sfery-
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cznego, co szczegdtowo omowiono w rozdziale 2.4. Istnienie takiej trans-
formacji umozliwia formalnie sprowadzi¢ opis dowolnego anizotropowego
dwu- lub tréjwymiarowego uktadu metalicznego, bedacego w fazie nor-
malnej lub tworzacego stan nadprzewodzacy, do postaci réwnowaznej nor-
malnemu lub nadprzewodzacemu uktadowi kwaziczastek (nie oddzialuja-
cych w kanale czastka—dziura) w izotropowej przestrzeni pedéow, na ktora
natozono skalarne pole gestosci stanéw odzwierciedlajace relacje dyspersji
i symetrie wyjéciowego uktadu. W takim podejéciu relacja dyspersji moze
okresla¢ np. dyspersje dziur w antyferromagnetycznym tle z potéwkowym
zapelnieniem i by¢ otrzymana w ramach dwuwymiarowego modelu t-J.
Oddzialywanie parujace jest wowczas typu BCS i okredla oddziatywania
bozonowych dziur w kanale tadunku [170]. W takim izotropowym uktadzie,
podobnie jak w modelu BCS, nie znikajacy wyraz lub nie znikajace wyrazy
potencjalu oddzialtywania parujacego roztozonego w szereg Fouriera, dla
uktadu dwuwymiarowego, lub w szereg wielomianéw Legendre’a, dla uktadu
tréjwymiarowego, determinuja symetrie parametru porzadku fazy nadprze-
wodzacej. Wspotezynnikami rozwiniecia sg separowalne funkcje energii, &,
ktore okreslaja energie i zasieg sparowania.

Z przedstawionych rozwazan wynika, ze dla dowolnego dwu- lub
trojwymiarowego uktadu nadprzewodzacego, dla ktorego efektywny hamil-
tonian ma posta¢ (3.1) z potencjatem oddziatywan dwuczastkowych o struk-
turze (3.2), mozna formalnie zastosowa¢ podejscie typu BCS z liniowa
relacjg dyspersji, uwzgledniajac w réwnaniach dodatkowa funkcje K'. Po-
dejécie to mozna takze stosowaé¢ do uktadéw osobliwych cieczy Fermiego,
gdzie potencjal chemiczny istotnie zalezy od temperatury [48, 49, 160].
Przez zamiang zmiennych i przjscie odpowiednio do biegunowego lub sfery-
cznego ukladu wspotrzednych, rownania te otrzymuja posta¢ adekwatna
dla rozszerzonego scenariusza van Hove’a. Gdy w uktadzie jest reali-
zowany izotropowy stan nadprzewodzacy s, zadna z funkcji podcatkowych
z wyjatkiem /C nie zalezy od katow. Wowcezas przez scatkowanie po kacie pole
gestosci stanow K zostaje zredukowane do gestosci stanow N (§), a rowna-
nia otrzymuja postac¢ zgodna ze scenariuszem van Hove’a. Poniewaz w przy-
padku gdy parametr porzadku nie jest izotropowy, w rownaniach wystepuja
inne funkcje podcatkowe zalezne od katow, dlatego procedura polegajaca
na udrednieniu po katach funkcji K i wprowadzeniu w to miejsce gestosci
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stanow N (§) oraz dotozeniu do réwnan dodatkowego usredniania po katach
jest niepoprawna. Pomimo to wynikajace z niej rOwnania sa powszechnie
wykorzystywane w badaniach uwzgledniajacych scenariusz van Hove’a do
uktadow ze sparowaniem typu d [13, 20, 32, 63, 73, 105, 110, 152, 157, 172,
173].

Rezultaty rozwinietej teorii pozwolity wykaza¢, ze zastosowanie roz-
szerzonego scenariusza van Hove’a do naddomieszkowanych nadprzewod-
nikéow wysokotemperaturowych z anizotropowym oddzialywaniem paruja-
cym i dowolnym widmem wzbudzeni oraz do izotropowych nadprzewodnikoéw
niskotemperaturowych z liniowym widmem wzbudzen prowadzi do uniwer-
salnej postaci réwnan na szczeline energetyczna i liczbe czastek. Rownania
te sa wyrazone we wspotrzednych katowych i & lub w zaleznosci od sktado-
wych wektora o wymiarze pedu q. Zawierajg one pewna szczegblng funkcje
KC, a w rownaniu na szczeline energetyczna wspolczynniki rozwiniecia po-
tencjatlu oddzialywania parujacego zaleza od energii wzbudzen. W przy-
padku modelu BCS K = 1, a wspolczynniki rozwiniecia sg stale. Zas-
tosowanie scenariusza van Hove’a w nadprzewodnikach niskotemperaturo-
wych, w ktorych jest realizowany wylacznie izotropowy stan s, prowadzi
do uwzglednienia zmiennej gestosci stanow N (€), wyznaczonej np. ekspery-
mentalnie, ktéra chociaz moze nie mie¢ osobliwosci, to jej doktadna postac
powinna poprawi¢ zgodnos¢ wynikéw teoretycznych z eksperymentem.

Wykorzystanie rezultatow rozwinietej metody umozliwia wyznaczenie
uniwersalnych zalezno$ci miedzy amplituda szczeliny energetycznej a po-
tencjalem termodynamicznym, entropia i cieplem wlasciwym oraz magne-
tycznym polem krytycznym dla szerokiej klasy modeli nadprzewodnictwa
ze sparowaniem singletowym [50, 59, 60, 112].

Pomimo wykazanej unifikacji zasadniczych réownan nalezy podkreslic,
ze modele nadprzewodnictwa niskotemperaturowego i wysokotemperatu-
rowego naddomieszkowanych zwiazkéw majag wiele istotnych roznic, ktore
omoéwiono w czesci pierwsze]j.

Model nadprzewodnictwa BCS sformutowano w ramach teorii stabego
wigzania z uwzglednieniem koniecznosci zachowania okreslonej doklad-
noséci stosowanych formut. W realnych metalach, w ktoérych moze by¢
realizowany stan nadprzewodzacy niskotemperaturowy, istnieje szerokie
pasmo przewodnictwa zapetlnione w potowie nosnikami pradu — elektrona-
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mi. Dlatego mozna przyjac¢, ze czastki sa rozlokowane w catej przestrzeni
pedow, energia wzbudzen czastek lub kwaziczastek, gdy wprowadza sie
model czastka—dziura, lezacych przy powierzchni Fermiego zalezy liniowo
od wartosci pedu, gesto$é¢ stanéw elektronowych jest stata, a powierzch-
nia Fermiego jest sfera lub okregiem. Jest to zwiazane z duza wartoscia
energii Fermiego (ep/kp ~ 10°K), co pozwala w obliczeniach przesunac
dolng i gbérna granice energii kwaziczastek do nieskoriczonosci. W mode-
lu BCS mechanizm parujacy jest fononowy, dlatego sparowaniu podlegaja
wytacznie kwaziczastki wokot powierzchni Fermiego, ktére znajduja sie
w obszarze odleglym od niej o co najwyzej wp, gdzie wp ~ 10% + 10K jest
energia Debye’a, czyli maksymalng energia drgan fononowych. Poniewaz
€er > wp oraz wp > kT, (A(0) = 1,76kgT.), aby nie przewyzszac
rzedu doktadno$ci modelu stabego wigzania, parametr erp nie wystepuje
jawnie w modelu, a wyrazenia postaci kgT./wp w potegach 2 i wyzszych
sa pomijane. Dlatego zachowujac doktadnos¢ formut w ramach modelu
BCS jest uprawnione przejscie graniczne wp/kgT, — oo we wszystkich
zbieznych wyrazeniach, co dla modelu oznacza rozszerzenie zasiegu sparowa-
nia na wieksza liczbe czastek. Nie ma jednak wplywu na otrzymywane
wyniki. Taki schemat postepowania nie moze byé¢ stosowany w odniesie-
niu do nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych tlenkowo-miedziowych,
w ktorych zaktada sie istnienie silnego elektronowo-fononowego sparowania.
Roéwnania teorii BCS nalezy wéwczas zastgpi¢ rownaniami teorii Elishberga,
ktore uwzgledniajg wzajemne relacje miedzy parametrami uktadu i z nich
wywodzi¢ odpowiadajace realnym uktadom przyblizenial4, 126, 172].

W nadprzewodnikach wysokotemperaturowych szerokosé¢ pasma prze-
wodnictwa wypelnionego na ogdét cze$ciowo i niesymetrycznie nosnikami
tadunku elektrycznego, dziurami lub elektronami, jest mala w poréwna-
niu z szerokoscia pasma przewodnictwa w metalach. Przyktadowe wartosci
energii Fermiego, energii Debye’a i temperatury krytycznej wyrazone w skali
temperaturowej dla typowych zwiazkéw nadprzewodzacych sa nastepujace
[42, 108, 154]:

e La-Sr-Cu-O  €p ~5500 K, wp~ 400 K+750 K, T, ~ 40 K,
e Y-Ba-Cu-O €p~8300K, wp~300K=750K, T, ~90 K,
co oznacza, ze €p/wp ~ 10, a wp/T, moze sta¢ sie poréwnywalne
z A(0)/T.. Wszystko to powoduje, ze w badaniach wlasnosci nadprze-
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wodnikéw wysokotemperaturowych, w ktorych wykorzystuje sie scenar-
iusz van Hove’a, nalezy uwzglednia¢ wzajemne relacje miedzy parametrami
uktadu. Dlatego metody obliczeniowe umozliwiajace okreslenie z otrzy-
manych réwnan wtasnosci termodynamiczne nadprzewodnikéw, wykorzys-
tujace przyblizenia dla modelu BCS, moga by¢ stosowane w przypadku
nadprzewodnikow wysokotemperaturowych wytacznie z zachowaniem peitne;j
kontroli ich doktadnosci.

Warto tez dodaé, ze rozwiniety formalizm oraz otrzymane rezultaty
powinny okazac sie przydatne w badaniach zjawisk transportu w zwiazkach
nadprzewodzacych w fazie normalnej. Dotyczy to miedzy innymi prze-
wodnosci elektrycznej o oraz przewodnosci cieplnej k. Ciepto w ciele
stalym jest przenoszone zardéwno przez elektrony, jak i przez fonony, dla-
tego catkowita przewodnos¢ cieplna jest sumag sktadowych elektronowe;j
i fononowej. W metalach, gdzie elektrony przenosza przewazajaca czes¢
ciepta, stosuje sie teori¢ transportu elektronowego. Jednak w nadprzewo-
dnikach wysokotemperaturowych sktadowa fononowa moze by¢ tego samego
rzedu wielkosci co sktadowa elektronowa, np. w monokrysztatach YBCO
[40] albo BisSraYCuyOg [5], lub nawet 10 + 100 razy wieksze w probkach
polikrystalicznych (np. REBayCusO7 [71]). Oszacowanie elektronowej skla-
dowej przewodnoéci cieplnej w materiatach HTSC opiera sie na pomiarach
wykonywanych w silnych polach magnetycznych. Przytozenie pola kryty-
cznego H., umozliwia wykonanie pomiaréw w stanie normalnym. Porow-
nanie pomiaréw w tym samym zakresie temperatur wykonanych w stanie
nadprzewodzacym pozwala na ekstrakcje obu skladowych, gdyz pary
Coopera nie przenosza entropii. Metode te nalezy stosowa¢ w niskich tem-
peraturach.

Wyznaczenie przewodnosci elektrycznej i sktadowej elektronowej prze-
wodnosci cieplnej, np. stosujac zaprezentowany formalizm w podejsciu
funkcji Greena dla liniowej odpowiedzi uktadu, umozliwi okreslenie, wys-
tepujacej w formule Wiedemanna-Franza, liczby Lorentza:

L=l (6>2 :
To k’B

ktora dla metali wynosi L = w2k% /3¢
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Badania te moga by¢ rozszerzone i dotyczy¢ tzw. hallowskiej liczby

Lorentza [171]
K e \?
La: - Y () )
v TO';By k)B

gdzie kg, jest poprzeczng przewodnoScia cieplna, a o,, — hallowska
przewodnoécia elektryczna. Wiaza sie one ze zjawiskiem Reghi-Leduca,
zwanym takze termicznym efektem Halla, ktore przejawia sie powstawaniem
poprzecznego gradientu temperatury w probce, do ktérej przytozono
podtuzny gradient temperatury i pole magnetyczne prostopadte do obu
gradientéw. Przyczyna pojawienia sie roznicy temperatur jest sita Lorentza,
roznie wpltywajaca na elektrony o réznych predkosciach i separujaca w ten
sposob czastki o réznych energiach.
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