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Abstract

The superconducting state occurring in phosphor under the pressure at p €
{20,30,40,70} GPa and in hydrogen under the pressure at 802 GPa and 3.5 TPa has
been subjected to the theoretical analysis in the presented doctoral dissertation. Due to
the fact that the superconducting phase is induced by the electron-phonon interaction, the
calculations have been conducted in the framework of the classical Eliashberg formalism,
which is the natural generalization of the mean-field BCS theory.

The properties of the high-temperature superconducting state inducing in cuprates
have been described in the framework of the generalized Eliashberg method. The pairing
mechanism has been reproduced with the help of the Hamiltonian, which models the
effective electron-phonon interaction and the electron-electron-phonon interaction, whereas
the calculations have been conducted for s symmetry. The presented work discusses also the
properties of the high-temperature superconducting state of d symmetry on the example
of the following compounds: Y;_,Ca,Bay (Cu;_yZny), O7_5 and Lay g6—xSrxHog,04CuOy.

In particular, it has been shown that the relatively not-high values of the critical tem-
perature in phosphor ([Tc] 23, gp, = 845 K) result from the low values of the electron-
phonon coupling constant and from the very strong Coulomb depairing interactions. Slight
strong-coupling and retardation effects force the other thermodynamic parameters of the
superconducting state, such as: the order parameter, the specific heat and the thermody-

namic critical field, to take the values close to the values predicted by the BCS theory.

For the case of the metallic atomic hydrogen under the pressure at 802 GPa, the values
of the critical temperature (T € (259.4,332.7) K) and the order parameter (A(0) €
(50.4,67.3) meV) in the dependence on the Coulomb pseudopotential p* € (0.1,0.2) have
been calculated. Due to the significant strong-coupling and retardation effects, the values
of the order parameter, the thermodynamic critical field and the difference between the
specific heat of the superconducting state and the specific heat of the normal state are
significantly different from the predictions of the classical BCS theory. As a result, the
dimensionless parameter: Ra, Ry and R take the following values: Ra (u*) € (4.51,4.70),
Ry (%) € (0.130,0.132) and Re (%) € (2.50,2.57).

This dissertation also determines the thermodynamic properties of the superconduc-
ting state for the metallic hydrogen under the pressure at 3500 GPa. A wide range of the
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Coulomb pseudopotential (p* € (0.1,0.3)) has been taken into account, so the destructive
effect of the electron correlations on the superconducting phase might be precisely cha-
racterized. After conducting the numerical calculations it has been found that the critical
temperature is able to change in the range from 312 K to 447 K and Ra (p*) € (4.61,4.88),
Re (n*) € (2.37,247), Ry (p*) € (0.133,0.135). Then, it was pointed out that the other
thermodynamic quantities, such as: the order parameter, the specific heat of the super-
conducting state and the thermodynamic critical field, very significantly deviate from the
predictions of the classical BCS theory. On the basis of the function 7 (*) and the lite-
rature values of the critical temperature estimated for the lower pressures, the dependence
Ts on p was calculated, where Ts denotes the value of the temperature of the effective
surface layer of the planet of the Jovian-type, for which - for given p and p* - the super-
conducting state would induce in the inner layer of hydrogen. It has been shown that the
rotating planet — after the induction of the superconducting state — would be a source of

the very weak magnetic field with an induction of ~ 107! Gs.

The calculations based on the generalized Eliashberg formalism enabled to explain some
of the complex properties of the high-temperature superconducting state in cuprates. The
thermodynamic equations set determining the order parameter function (y), the wave
function renormalization factor (Z) and the band energy shift function (x) was derived
in the first step. It has been shown that the simplified form of the Eliashberg equations
boiled down to an integral equation for the order parameter generalizes the model based
on canonical transformation, which in the quantitatively way linked with each other the
value of the critical temperature (7¢), the Nernst temperature (7%*) and ¢ for 7' = 0 K.
The conducted analysis allowed additionally to designate a diagram To-7"*. It has been
shown that the existing experimental data confirm its form. On the basis of the diagram,
a limit on the maximum value of the Nernst temperature for the very low T was set and
also a limitation from the bottom for 7™ - appearing for the critical temperatures higher
than 150 K. At the level of the Eliashberg equations it has been proven that in the case of
the high value of the electron-electron-phonon potential, the order parameter as a function
of the donation has a course analogous to the one observed experimentally. It has been
found that the energy gap observed in the electron density of states in the range of the
temperature’s values from 0 K to 7* (the so-called: ,pseudogap temperature”) is induced

by the functions describing the properties of the normal state (Z and ).

The influence of the hole density, the in-between- and inner-plane disorder and
the isotopic mass of the oxygen on the value of the energy gap on the Fermi sur-
face (2A(0)) for the example of the superconductors: Y;_,Ca,Bas (Cu;_yZny ), O7_5 and
Laq g6_xS1, H0p 04CuOy4 has been analyzed in the last step. All the calculations have been
performed in the framework of the theory, which assumes that the pairing mechanism
in cuprates is induced by the electron-phonon interaction and the electron-electron inte-

raction, which is renormalized by the virtual phonons. Additionally, through appropriate
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selection of the band energy of the electrons, the significant influence of the quasi-two-
dimensionality of the copper-oxygen planes on the physical properties of the tested systems
has been taken into account. On the basis of the analysis of the fundamental thermody-
namic equation that determines the properties of the high-temperature superconducting
state of d symmetry it has been found that independently of the type of the studied ma-
terial, the energy gap is strictly correlated with the pseudogap’s temperature 7*. On the
other hand, the correlation between 2A (0) and the critical temperature has not been ob-

served. The obtained results allowed to determine the values of the dimensionless ratios
RA and Ra~.



Streszczenie

W rozprawie doktorskiej analizie teoretycznej poddany zostal stan nadprzewodzacy,
wystepujacy w fosforze pod cisnieniem p € {20, 30,40,70} GPa oraz w wodorze pod ci-
$nieniem 802 GPa oraz 3,5 TPa. Ze wzgledu na fakt, ze faza nadprzewodzaca indukowana
jest przez oddzialtywanie elektron-fonon, rachunki przeprowadzono w ramach klasycznego
formalizmu Eliashberga, ktory stanowi naturalne uogolnienie $redniopolowej teorii BCS.
W ramach uogoélnionej metody Eliashberga opisano wtasciwosci wysokotemperaturowego
stanu nadprzewodzacego indukujgcego si¢ w miedzianach. Mechanizm parujacy odtwo-
rzono przy pomocy hamiltonianu, ktory modeluje efektywne oddziatlywanie elektron-fonon
i elektron-elektron-fonon, przy czym rachunki przeprowadzono dla symetrii typu s. W
pracy przeanalizowano takze wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodza-
cego o symetrii typu d na przyktadzie zwiazkow Y, _CacBay (Cui_yZny), O7_s
i Laj g6_xSrcHog04CuOy4. W szczegdlnosci wykazano, ze w fosforze stosunkowo niskie war-
tosci temperatury krytycznej ([To],Z5) gp, = 8,45 K) wynikaja z niskich wartosci stalej
sprzezenia elekton-fonon oraz bardzo silnych deparujacych oddzialywan kulombowskich.
Nieznaczne efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe powoduja, ze pozostate parametry
termodynamiczne stanu nadprzewodzacego, takie jak parametr porzadku, cieplo wlasciwe
i termodynamiczne pole krytyczne, przyjmuja wartosci bliskie wartoSciom przewidywa-
nym przez teorie BCS. W przypadku metalicznego atomowego wodoru pod ci$nieniem 802
GPa obliczono wartosci temperatury krytycznej (T € (259,4;332,7) K) oraz parametru
porzadku (A(0) € (50,4;67,3) meV) w zaleznosci od pseudopotencjalu kulombowskiego
w* € (0,1;0,2). Ze wzgledu na znaczne efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe wartosci
parametru porzadku, termodynamicznego pola krytycznego i roznicy ciepta wtasciwego
pomiedzy stanem nadprzewodzacym i normalnym znaczaco roéznia sie¢ od przewidywan
klasycznej teorii BCS. W rezultacie bezwymiarowe parametry Ra, Ry 1 Rc przyjmuja
wartosci: Ra (%) € (4,51;4,70), Ry (1) € (0,130;0,132) oraz Re (p*) € (2,50;2,57).

W rozprawie wyznaczono rowniez wlasciwosci termodynamiczne stanu nadprzewodza-
cego dla metalicznego wodoru pod dziataniem cisnienia 3500 GPa. Wzieto pod uwage
szeroki zakres pseudopotencjatu kulombowskiego (u* € (0,1;0,3)) tak, by mozna bylo
§cisle scharakteryzowa¢ destruktywny wplyw korelacji elektronowych na faze nadprze-
wodzaca. Po przeprowadzeniu obliczenn numerycznych stwierdzono, ze temperatura kry-
tyczna moze si¢ zmienia¢ w zakresie od 312 K do 447 K oraz Ra (u*) € (4,61;4,88),
Re (w*) € (2,37,2,47), Ry (u*) € (0,133;0,135). Nastepnie zwrdcono uwage, ze pozostale
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wielko$ci termodynamiczne, takie jak parametr porzadku, ciepto wtasciwe stanu nadprze-
wodzacego 1 termodynamiczne pole krytyczne, bardzo istotnie odbiegaja od przewidywan
klasycznej teorii BCS. Na podstawie funkcji T (pu*) oraz literaturowych wartosci tempe-
ratury krytycznej oszacowanych dla nizszych cisnien obliczono zalezno$é¢ Ts od p, gdzie T
oznacza warto$¢ temperatury efektywnej warstwy powierzchniowej planety typu Jowisza,
dla ktorej dla danego p i pu* w warstwie wewnetrznej wodoru wyindukuje sie stan nadprze-
wodzacy. Wykazano, ze rotujaca planeta, po przejsciu do stanu nadprzewodzacego, bedzie

zrodlem bardzo slabego pola magnetycznego o indukeji ~ 107! Gs.

Obliczenia bazujace na uog6lnionym formalizmie Eliashberga pozwolily wyjasni¢ nie-
ktore ztozone wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego w miedzia-
nach. W pierwszym kroku wyprowadzono uktad réwnan termodynamicznych, determinu-
jacy funkcje parametru porzadku (), czynnik renormalizujacy funkcje falowa (Z) oraz
funkcje przesuniecia energii pasmowej (x). Wykazano, ze uproszczona posta¢ rownan Elia-
shberga, sprowadzajaca sie do rownania catkowego na parametr porzadku uogolnia model,
bazujacy na transformacji kanonicznej, ktory w sposob iloSciowy wiazal ze soba wartos¢
temperatury krytycznej (T¢), temperatury Nernsta (7**) i ¢ dla T = 0 K. Przeprowadzona
analiza pozwolita dodatkowo wyznaczy¢ diagram T-T**. Wykazano, ze istniejace dane eks-
perymentalne potwierdzaja jego posta¢. Na podstawie diagramu wyznaczono ograniczenie
na maksymalne wartosci temperatury Nernsta dla bardzo niskich T oraz ograniczenie
od dotu dla T** - wystepujace dla temperatur krytycznych wyzszych niz 150 K. Na po-
ziomie rownan Eliashberga udowodniono, ze w przypadku wysokiej warto$ci potencjatu
elektron-elektron-fonon parametr porzadku w funkcji dotowania ma przebieg analogiczny
do obserwowanego eksperymentalnie. Stwierdzono, ze przerwa energetyczna, obserwowana
w elektronowej gestosci stanow w zakresie wartosci temperatury od 0 K do T* (tzw. tem-
peratura pseudoszczeliny), jest indukowana przez funkcje opisujace wlasciwosci stanu nor-
malnego (Z 1 x).

W ostatnim kroku przeanalizowano wplyw gestosci dziur, nieporzadku miedzy-
i wewnatrzplaszczyznowego oraz masy izotopowej tlenu na warto$¢ przerwy ener-
getycznej na powierzchni Fermiego (2A(0)) na przykladzie nadprzewodnikow
Y1-xCaxBay (Cui_yZny), O7_5 1 Lajgs_xSriHog s CuOy4. Wszystkie rachunki przepro-
wadzono w ramach teorii, ktora zaklada, ze mechanizm parujacy w miedzianach
indukowany jest przez oddzialywanie elektron-fonon i zrenormalizowane przez wirtualne
fonony oddziatywanie elektron-elektron. Dodatkowo poprzez odpowiednie dobranie
energii pasmowej elektronow uwzgledniono istotny wpltyw quasi-dwumymiarowosci plasz-
czyzn miedziowo-tlenowych na wlasciwosci fizyczne badanych uktadéw. Na podstawie
analizy fundamentalnego réwnania termodynamicznego, determinujacego wlasciwosci
wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego o symetrii typu d, stwierdzono, ze
niezaleznie od rodzaju badanego materiatu przerwa energetyczna jest $cisle skorelowana z

temperatura pseudoszczeliny 7. Nie zaobserwowano natomiast zadnej korelacji pomiedzy
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2A(0) a temperatura krytyczng. Uzyskane rezultaty pozwolity wyznaczy¢ wartosci

bezwymiarowych stosunkow Ra i Rax.



Wstep

W ramach rozprawy doktorskiej omoéwiono wtasciwosci termodynamiczne stanu nad-
przewodzacego, indukowanego przez oddzialywanie elektron-fonon [1], [2], jak rowniez
elektron-elektron-fonon w nadprzewodnikach o symetrii typu s oraz typu d [3], [4], [5],
6], [7], [8], [9]- W rozwazaniach uwzgledniono przede wszystkim pierwiastki i zwiazki che-
miczne posiadajace wysokie wartosci temperatury krytycznej [10], [11], [12], [13], [14].
Obliczenia przeprowadzono w ramach formalizmu Eliashberga, ktory stanowi uogolnienie
teorii BCS [3], [4], [15].

Rozprawa doktorska sktada sie z siedmiu rozdziatow.

W rozdziale pierwszym omoéwiono wysokotemperaturowy stan nadprzewodzacy, in-
dukujacy sie w pierwiastkach i zwiazkach chemicznych. Rozdzial drugi uzasadnia wy-
brane kierunki badan. W rozdziale trzecim przedstawiono charakterystyke klasycznego
elektronowo-fononowego formalizmu Eliashberga na przyktadzie wysokocisnieniowego
stanu nadprzewodzacego, indukujacego sie w fosforze. Jednym z glownych celow zapre-
zentowanych rozwazan jest zapoznanie czytelnika z formalizmem wykorzystywanym w
dalszej czesci pracy. Kolejne dwa rozdzialy zawieraja opis wlasciwosci stanu nadprzewo-
dzacego w atomowym metalicznym wodorze dla cisnien 802 GPa oraz 3,5 TPa. Rachunki
przeprowadzono przy uzyciu klasycznego formalizmu Eliashberga. Znaczne efekty retarda-
cyjne i silno-sprzezeniowe pozwolily uzyskaé¢ wyniki istotne, odbiegajace od przewidywan
teorii BCS. W rozdziale szostym dokonano analizy wlasciwoséci wysokotemperaturowego
stanu nadprzewodzacego w miedzianach. Uzyto uogoélnionego podejscia Eliashberga. Me-
chanizm parujacy odtworzono przy pomocy hamiltonianu, ktory modeluje efektywne od-
dzialywanie elektron-fonon i elektron-elektron-fonon. Rozdzial siodmy prezentuje rezultaty
otrzymane w wyniku analizy korelacji pomiedzy wartoscia przerwy energetycznej a war-
toscig temperatury pseudoszczeliny dla nadprzewodnikow Y;_CacBay (Cui_yZny), O7_s
i Laj g6_xSryH0g 04CuO,4. Rozwazania zaprezentowane w pracy konczy podsumowanie, za-
wierajace najwazniejsze uzyskane wyniki.

Rozprawa doktorska zawiera cztery dodatki (A-D) oraz spis literatury naukowej, do-

tyczacy omawianych zagadnien.



Rozdzial 1

Wysokotemperaturowy stan

nadprzewodzacy

Nadprzewodnictwo przez znaczng czesS¢ naszego stulecia stanowito zagadke naukowa
[16]. Jego odkrycie 25 pazdziernika 1911 roku przez Heike Kamerlingha Onnes’a podczas
badan prowadzonych nad oporem rteci dato silny impuls rozwojowy fizyce niskich tempe-
ratur. Nalezy zwroci¢ uwage, ze nagly spadek rezystancji do wartosci rownej zero, ponizej
charakterystycznej temperatury, zwanej temperatura krytyczna, zaobserwowano nie tylko
w rteci, ale rowniez w wielu innych pierwiastkach i zwiazkach chemicznych [9], [17], [18]. W
roku 1933 nastapito odkrycie drugiej podstawowej cechy stanu nadprzewodzacego, tak zwa-
nego efektu Meissnera-Ochsenfelda [19]. Charakteryzuje sie on wypychaniem zewnetrznego
pola magnetycznego z wnetrza materialu znajdujacego sie w stanie nadprzewodzacym.
Zanik oporu elektrycznego oraz efekt Meissnera-Ochsenfelda stanowia dwie podstawowe
cechy fazy nadprzewodzacej. Obecnie uznaje sie, ze istnieja trzy przyczyny, ktore moga
doprowadzi¢ do powstawania stanu nadprzewodzacego o bardzo wysokiej temperaturze
krytycznej. Duze wartosci T mozna najprawdopodobniej uzyska¢ w uktadach znajduja-
cych sie pod dziataniem wysokiego ci$nienia m.in. w wodorze oraz zwigzkach zawierajacych
wodor [6], [7]. Wysokotemperaturowy stan nadprzewodzacy jest rowniez indukowany przez
mechanizm parowania, ktory wystepuje w miedzianach (8], [9]. Nalezy dodatkowo zazna-
czy¢, ze wysokie wartosci T zaobserwowano w nadprzewodnikach, charakteryzujacych sie
duza anizotropig oddzialywania elektron-fonon m.in. w MgBs, ktory nadprzewodzi w tem-
peraturze 39,4 K [20]. W rozprawie doktorskiej pod uwage wzieto zagadnienia zwiazane z
dwiema pierwszymi przyczynami, odpowiedzialnymi za powstawanie wysokotemperaturo-

wego stanu nadprzewodzacego.

Wodor jest najprostszym i najbardziej rozpowszechnionym pierwiastkiem we wszech-
Swiecie. Jego wlasciwosci pod wysokim cisnieniem okreslaja procesy fizyczne we wnetrzu
duzych planet gazowych (Jowisz), jak rowniez innych obiektow astrofizycznych [21], [22],

[23], [24]. Charakterystyczne wlasciwosci fizyczne i chemiczne wodoru, w szczegolnosci
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mozliwos¢ jego metalizacji pod wplywem wysokiego ci$nienia, staty sie jednym z pod-
stawowych kierunkow badan w fizyce materii skondensowanej [25]. Przypadek wodoru
zastuguje na szczegolng uwage, gdyz obliczenia teoretyczne sugeruja wystepowanie stanu
nadprzewodzacego o maksymalnie wysokiej wartosci temperatury krytycznej posrod ukta-
dow o czysto elektronowo-fononowym mechanizmie parowania. Ma to zwiazek z minimalna
masa jadra atomu wodoru, ktora jest rowna masie pojedynczego protonu (m,), co oznacza
anomalnie wysoka warto$¢ czestosci Debey’a: wy ~ ﬁ Nie bez znaczenia jest rowniez
brak wewnetrznych powtok elektronowych, co przyczynia sie do wzrostu stalej oddziaty-
wania elektron-fonon [26], |27]. Historycznie pierwsza publikacja na temat metalicznego
wodoru byta praca napisana przez Wignera i Huntingtona w roku 1935 [28|. Autorzy
przewidzieli w niej, ze pod wpltywem wysokiego ci$nienia faza molekularna wodoru (izola-
tor) przejdzie w stan metaliczny. Najnowsze oszacowania sugeruja, ze ci$nienie metalizacji
dla wodoru wynosi okoto 400 GPa [29], [30]. Na mozliwo$¢ indukeji stanu nadprzewodza-
cego w metalicznym wodorze zwrocil uwage po raz pierwszy Ashcroft w roku 1968 [6].
W ciggu nastepnych lat fizycy, zajmujacy sie teoretyczna strong omawianego zagadnie-
nia, potwierdzili shusznos¢ tej hipotezy. W szczegdlnosci obliczenia ab initio sugeruja, ze
stan nadprzewodzacy w molekularnym wodorze pojawi sie dla p ~ 400 GPa [31], [32]. Naj-
prawdopodobniej bedzie to stan silnie anizotropowy o temperaturze krytycznej wynoszacej
okoto 80 K [1], [33], [34], [35]. Przy dalszym wzroscie ci$nienia, dla wartosci wynoszacej
~ 500 GPa, nastapi dysocjacja fazy molekularnej wodoru w faze atomowa [36]. Jak wyka-
zaly zaawansowane obliczenia numeryczne tuz powyzej cisnienia dysocjacji (p = 539 GPa)
warto$¢ temperatury krytycznej bedzie rowna 360 K, co ma rowniez zwigzek ze stabymi
deparujacymi korelacjami elektronowymi, ktére modelowane byly przez pseudopotencjat
kulombowski [37]. W zakresie ci$nien od 550 GPa do 800 GPa nalezy si¢ spodziewac
wartosci T rzedu 330 K [36]. Dla jeszcze wyzszych cisnien oszacowanie temperatury kry-
tycznej zostalo przeprowadzone przez McMahona i Ceperleya [10]. Autorzy omawianej
pracy ustalili, ze w zakresie cisnien od 1000 GPa do 3500 GPa temperatura krytyczna
powinna rosng¢ od okoto 360 K do 425 K. Nalezy jednak podkresli¢ dwa istotne fakty:
(i) obliczenia przeprowadzone w pracy [10| bazuja na zalozeniu stabych deparujacych od-
dzialywan elektronowych (p* ~ 0,1) oraz (ii) nie prezentuja wynikéw dla przedzialu od
1500 GPa do 2500 GPa (errata do pracy [12]). Nawiazujac do omawianych rezultatow,
warto w tym miejscu wspomnieé¢ o publikacji Maksimova i Savrasova |26 oraz pracy |27].
Przedstawione tam wyniki wskazuja, ze dla p = 2000 GPa temperatura krytyczna osiaga
bardzo wysoka wartos¢ Te (u*) € (413,631) K, przy czym p* € (0,1;0,5).

Omowione dotychezas wlasciwosei stanu nadprzewodzacego wodoru dotyczyly tempe-
ratury krytycznej. Nie mozna jednak zapominaé o pozostatych wielkosciach termodyna-
micznych, takich jak parametr porzadku, ktory bezposrednio zwigzany jest z istnieniem
przerwy energetycznej na powierzchni Fermiego, cieple wlasciwym stanu nadprzewodza-
cego oraz termodynamicznym polu krytycznym. W odniesieniu do poruszonego powyzej

problemu rezultaty zawarte w pracach 27|, [32], |33|, |37] wyraznie dowodza, ze warto-
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Sci omawianych wielko$ci termodynamicznych bardzo silnie odbiegaja od przewidywan
klasycznej teorii BCS [3], [4]. Z fizycznego punktu widzenia fakt ten wynika z istnienia
znacznych efektow retardacyjnych i silno-sprzezeniowych w metalicznym wodorze. Podsta-
wowe prametry termodynamiczne stanu nadprzewodzacego wodoru dla reprezentatywnych
wartosci ci$nienia i pseudopotencjalu kulombowskiego zebrano w tabeli 1.1.

Warto w tym miejscu wspomnie¢ o rodzinie zwigzkéw wodorowanych poddanych dzia-
laniu wysokiego cisnienia [7], [40], [41], [42], [43], [44], [45]. W rozpatrywanym przypadku,
przewidywania teoretyczne réwniez sugeruja bardzo wysokie wartosci T, tyle ze przy
znacznie nizszych wartosciach ci$nienia niz w przypadku czystego wodoru. Wynika to z
dodatkowej kompresji chemicznej wodoru, ktora jest wywolana przez sie¢ krystaliczng
ciezszych pierwiastkow. W szczegolnoscei dla CaHg pod cisnieniem 150 GPa maksymalna
warto$¢ temperatury krytycznej powinna wynosi¢ az 243 K [46], [47]. Wynik ten nie zo-
stal jeszcze zweryfikowany do$wiadczalnie, to jednak w grudniu 2014 roku przedstawiono
najnowsze dane eksperymentalne, dotyczace odkrycia kondensatu nadprzewodzacego o
ekstremalnie wysokiej wartosci temperatury krytycznej w HoS oraz HsS [48], [49]. Wyniki
potwierdzity prawdziwos¢ wezesniejszych badan teoretycznych [50], [51], [52]. Dla zwiazku
HsS przy cisnieniach z zakresu od 115 GPa do 200 GPa temperatura krytyczna zmienia
sie od 31 K do 150 K, natomiast w przypadku zwiazku H3S dla ci$nienia przekraczajacego
150 GPa uzyskano temperature krytyczna wynoszaca okoto 200 K. Nadprzewodnictwo
w zwiazkach tlenkow miedzi (miedzianach) zostalo odkryte w roku 1986 przez Bedno-
rza i Miillera [8], [9]. Obecnie wiadomo, ze w rodzinie miedzianoéw wystepuja zwiazki
chemiczne o wysokich wartosciach temperatury krytycznej. Na przyktad w nadprzewod-
niku HgBayCayCuzOg.s, znajdujacym sie pod dziataniem ci$nienia 31 GPa, stwierdzono
warto$¢ To wynoszaca okoto 164 K [53|. Jednak Takeshita et al. donosza, ze poprawna
maksymalna warto$é¢ temperatury krytycznej dla HgBayCasCuzOg,s jest nieco nizsza i
wystepuje przy znacznie mniejszym cisnieniu (153 K pod dziataniem cisnienia 15 GPa)
[54]|. Pozostate zwiazki chemiczne, nalezace do rodziny miedziandw, charakteryzuja sie
znacznie nizszym 1. Niemniej jednak niektore z nich maja temperature krytyczna wyz-
sza niz temperatura wrzenia cieklego azotu (np. maksymalna temperatura krytyczna dla
YBayCuzO7_, wynosi 93,78 K [55], [56]).

Termodynamika wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego w miedzianach
istotnie odbiega od przewidywan klasycznej teorii BCS, poniewaz oprécz wysokiej wartosci
Te wystepuje jeszcze przynajmniej jedna charakterystyczna temperatura, zwana tempera-
tura pseudoszczeliny (7). Uzna¢ mozna za kontrowersyjny rowniez mechanizm parowania
w miedzianach, nie istnieje bowiem ogoélnie akceptowana teoria, ktora wyjasniataby, w jaki
sposob indukuje sie wysokotemperaturowy stan nadprzewodzacy. W zasadzie dominuja
dwa poglady na ten temat. Wedlug czesci uczonych za powstawanie stanu nadprzewodza-
cego odpowiedzialne jest oddzialywanie gazu elektronowego z siecia krystaliczna [57], [58].
Z kolei inni dopatruja sie zwigzku mechanizmu parowania z czystymi korelacjami elektro-

nowymi, ktére mozna modelowaé za pomoca hamiltonianu Hubbarda [59], [60]. Interesu-
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Tabela 1.1: Podstawowe parametry termodynamiczne dla stanu nadprzewodzacego w wo-
dorze. Wrzieto pod uwage wybrane wartosci ci$nienia oraz pseudopotencjatu
kulombowskiego [1], [10], [12], [21], [26], [27], [31], [32], [33], [34], [35], [36], [37],
[38], |39]. Doktadne definicje stalej sprzezenia A i bezwymiarowych parametrow
RA, Ry oraz Rc znajduja sie w rozdziale trzecim.

p [GPa] A w* Tec [K] Ra Ry Rc
414 formalizm formalizm 84 3,53; 3,96; 5,55 - -
trojpasmowy | tréjpasmowy
428 1,2 (0,08;0,15) (141,179) (3,60;4,71) [0,140]1“2071 [2’39]u*:0,1
450 formalizm formalizm 242 -
trojpasmowy | trojpasmowy
539 2,03 0,1 360 4,95 0,126 2,78
802 1,7 (0,1;0,2) (259,4; 332,7) (4,51;4,70) (0,130;0,132) | (2,50;2,57)
1000 5,88 (0,1;0,3) (352;466) - - -
1500 4,71 (0,1;0,3) (301,414) - - -
2000 7,32 (0,1;0,5) (413,631) (6,17;6,63) [0,162] ;. (1,68;1,82)
2500 2,42 (0,1;0,3) (308,437) - - -
3500 3 (0,1;0,3) (312,447) (4,61;4,88) (0,133;0,135) | (2,37;2,47)




Wysokotemperaturowy stan nadprzewodzacy 20

jacym rozwiazaniem wydaje sie potaczenie ze sobg dwoch przeciwstawnych dotad podejsé.
Dodatkowo w 2012 roku zasugerowano, ze przy wykorzystaniu rozszerzonego hamiltonianu
typu Frohlicha mozna w zaskakujaco dobry sposob modelowa¢ wysokotemperaturowy stan
nadprzewodzacy, indukujacy sie w miedzianach [55].



Rozdzial 2
Motywacja do prowadzenia badan

Badania nad wysokotemperaturowym stanem nadprzewodzacym naleza do najbardziej
fascynujacych w dziedzinie fizyki ciata statego. Obecnie przyjmuje sie, ze kondensat nad-
przewodzacy o ekstremalnie wysokiej wartosci temperatury krytycznej moze sie tworzy¢ w
wodorze, znajdujacym sie pod dziataniem wysokiego ci$nienia, w zwigzkach wodorowanych
oraz w miedzianach. W przypadku wodoru wyznaczenie wlasciwosci termodynamicznych
(w szczegbdlnoscei wartosci temperatury krytycznej) stanu nadprzewodzacego wydaje sie
stosunkowo proste z uwagi na fakt, ze mechanizm odpowiedzialny za powstawanie par Co-
opera zwigzany jest z klasycznym oddziatlywaniem elektron-fonon [61], [62]. Z tego powodu
do opisu wtasciwosci stanu nadprzewodzacego mozna zastosowa¢ formalizim Eliashberga,
ktory pozwala uzyska¢ wyniki na poziomie ilosciowym [15], [17]. Oczywiscie nalezy zdawaé
sobie sprawe, ze wymagana analiza numeryczna musi by¢ przeprowadzona bardzo staran-
nie, co wymusza zastosowanie zaawansowanych procedur numerycznych [63]. Niemniej
jednak mozna dokladnie okresli¢ Ty, a wiec przewidzie¢ istnienie lub nieistnienie wyso-
kotemperaturowego stanu nadprzewodzacego dla z gory zadanego ci$nienia zewnetrznego.
Warto podkresli¢ fakt, ze obecnie tego typu badania odgrywaja w fizyce stanu nadprzewo-
dzacego fundamentalng role z uwagi na odkrycie kondensatu par Coopera o ekstremalnie
wysokiej wartosci T (~ 150 K, ~ 200 K) w zwiazkach HsS i H3S.

Opis stanu nadprzewodzacego w miedzianach jest duzo bardziej skomplikowany, gdyz
wiadomo, ze klasyczne oddzialywanie elektron-fonon nie moze by¢ samodzielnie odpowie-
dzialne za zaobserwowane anomalne wlasciwosci kondensatu (np. stata zaleznosé przerwy
energetycznej od temperatury w obszarze optymalnie domieszkowanym lub niedomieszko-
wanym oraz istnienie pseudoszczeliny) [18], [64]. Z tego powodu, analizujac wlasciwosci
stanu nadprzewodzacego w miedzianach, nalezy w pierwszym kroku zdecydowaé sie na
okreslony mechanizm parujacy. W rozprawie doktorskiej zastosowany zostaje mechanizm
parowania oparty na klasycznym oddziatywaniu elektron-fonon oraz nieklasycznym od-
dzialywaniu typu elektron-elektron-fonon. Wybér umotywowano wynikami zawartymi w
publikacjach [55], [56], [65], [66], [67], [68], [69], [70], [71], [72], [73], [74], [75], [76], [77],
ktore dowodza, ze brany pod uwage scenariusz parowania pozwala powiazac ze soba dane

eksperymentalne na poziomie ilosciowym. Nie bez znaczenia jest rowniez fakt, ze dla od-
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dzialywania elektron-fonon i elektron-elektron-fonon mozna wyprowadzi¢ uogélnione row-
nania Eliashberga. Istnieje zatem duze prawdopodobienistwo, ze uzyskane przewidywania

teoretyczne beda stosunkowo doktadne.



Rozdzial 3

Charakterystyka
elektronowo-fononowego formalizmu
Eliashberga na przykladzie
wysokoci$snieniowego stanu

nadprzewodzacego w fosforze

W rozdziale omowiono wtasciwosci termodynamiczne wysokoci$nieniowego stanu nad-
przewodzgceego indukujgcego sie w fosforze: p € {20, 30, 40, 70} GPa. Rachunki przepro-
wadzono w ramach elektronowo-fononowego formalizmu Eliashberga, ktory stanowi na-
turalne uogdlnienie Sredniopolowej teoric BCS. W odniesieniu do stanu nadprzewodzg-
cego w fosforze wykazano, ze: (i) stosunkowo niewysokie wartosci temperatury krytycz-
nej ([Tol,25 apa = 8:49 K) wynikajq z niskich wartodci stalej sprzezenia elektron-fonon
oraz bardzo silnych deparujgcych oddziatywan kulombowskich, (ii) nieznaczne efekty re-
tardacyjne i silno-sprzezeniowe powodujq, ze pozostate parametry termodynamiczne stanu
nadprzewodzgcego, takie jak parametr porzqdku, ciepto wtasciwe i termodynamiczne pole

krytyczne przyjmuje wartosci bliskie wartosciom przewidywanym przez teorie BCS.

3.1 Hamiltonian 1 fundamentalne réwnania modelu

BCS oraz formalizmu Eliashberga

Pierwsza mikroskopowa teoria stanu nadprzewodzacego zostala sformutowana w roku
1957 przez Bardeena, Coopera i Schrieffera (tzw. model BCS) [3], [4]. W ramach metody

drugiego kwantowania hamiltonian BCS mozna zapisa¢ wzorem |[78], [79]:

H = Z EkCLo_Cko— -V Z ,CI(TCT—kJ,C—k,iCkIT7 (31)
ko

kk’
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gdzie funkcja ey to elektronowa energia pasmowa, V jest efektywnym potencjatem paruja-
cym, ktorego warto$¢ wyznaczona jest przez elementy macierzowe oddziatywania elektron-
fonon, elektronowa energie pasmowa oraz fononowsa relacje dyspersyjna. Standardowo,
symbole CLJ oraz ¢y, reprezentuja elektronowy operator kreacji i anihilacji w reprezentacji
pedowej (k) dla spinu o € {1, [}. Nalezy zwroci¢ uwage, ze sume oznaczona przez znak '
powinno sie obliczy¢ tylko po tych wartosciach pedow, dla ktorych spetniony jest warunek:
—wp < ek < wp. W rozpatrywanym przypadku efektywny potencjal parujacy jest dodatni,
co umozliwia utworzenie si¢ kondensatu nadprzewodzacego.

Fundamentalne réwnanie teorii BCS na parametr porzadku (A = V37, (e i cir))
wyprowadza sie wprost z hamiltonianu (3.1), stosujac przyblizenie $redniego pola do cztonu

oddziatywania. W rezultacie mozna otrzymac:

, 1 ez + |A(T)|?
1=V tanh Y—X , 3.2
Zk: 2 /et + |A(T)? 2kpT (3:2)

gdzie kg to stata Boltzmanna.
Rownania (3.2) nie mozna rozwiaza¢ analitycznie. Jakkolwiek w przypadkach granicz-
nych " — T oraz T' — 0 K stosunkowo proste obliczenia pozwalaja uzyska¢ wzory na

temperature krytyczng i warto$¢ parametru porzadku:

1
kgTc = 1,13wg exp [—X} , (3.3)

A (0) = 2wp exp {-ﬂ , (3.4)

gdzie stala sprzezenia elektron-fonon (\) dana jest przy pomocy formuty A = p (0) V' (wiel-
kos¢ p (0) reprezentuje elektronowa gestos¢ stanéw na powierzchni Fermiego). Teoria BCS
przewiduje istnienie uniwersalnych stosunkoéw termodynamicznych, ktore zdefiniowane zo-

staja ponizej:

_2A(0)
Ra= " =353 (3.5)
ToCN (To)
Ry = o) 0,168 (3.6)

oraz

= 1,43. (3.7)

Symbole wystepujace we wzorach (3.6) i (3.7) oznaczaja odpowiednio: (CV) cieplo wla-
$ciwe stanu normalnego, (C®) ciepto whasciwe stanu nadprzewodzacego oraz (He) termo-
dynamiczne pole krytyczne. Nalezy zwroci¢ uwage, ze przewidywania teorii BCS zgadzaja
sie ilosciowo z danymi eksperymentalnymi jedynie w granicy stabego sprzezenia elektron-
fonon (A < 0,3).

Elektronowo-fononowy formalizm Eliashberga stanowi naturalne uogolnienie modelu
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BCS. Punktem startu teorii jest hamiltonian, ktory jawnie modeluje liniowe sprzezenie

pomiedzy podukladem elektronowym i fononowym [61], [80]:

H = Z 5kckack0 + Z wqb bq + Z Jx k+qck+qackg <bT_q + bq> : (3.8)

ko

Symbol wq reprezentuje fononows relacje¢ dyspersyjna, gk k+q to elementy macierzowe od-
dzialywania elektron-fonon. Operatory bil oraz bq kreuja lub anihilujg stan fononowy
o pedzie q. Opierajac sie na operatorze (3.8) oraz wykorzystujac formalizm termodyna-

micznych funkcji Greena typu Matsubary mozna wyprowadzi¢ rownania Eliashberga na

osi urojonej (i = /—1) [15], [17]:

AZy = kT Y K (ieon = itom) = 1" (@) 5 (3.9)

" Vw2, + A2

oraz

K (iw, — iwp,) Wi

/w2 A2 w, m:

Wielkos¢ A,, = A (iw,) oznacza parametr porzadku, natomiast Z, = Z (iw,) to czyn-

Zyp =1+ mkpT Z (3.10)

nik renormalizujacy funkcje falowa. Symbol w, to fermionowa czestos¢ Matsubary: w, =
kT (2n — 1), gdzien =0,£1,+2,..., £+ M.

Wartosci jadra parujacego nalezy obliczy¢ na podstawie wzoru:

wo w
K(z)=2 [ d °F (w). 3.11
©=2 [ dgtoetP W) (3.11)
Oznaczenie o?F (w) reprezentuje tzw. funkcje Eliashberga, ktora modeluje ilosciowo od-
dziatywanie elektron-fonon. Funkcje o F (w) mozna wyznaczy¢ korzystajac z danych eks-

perymentu tunelowego lub odwotujac sie do obliczen z pierwszych zasad:
2 — 1 v v 2
(&% = —0 Z 5 €k €k/ ( — wk_k/) }gkyk/} , (312)

gdzie wskaznik v oznacza kolejna gataz fononows.

W klasycznym formalizmie Eliashberga deparujace korelacje elektronowe uwzglednione
zostaja w sposOb parametryczny: p* (w,) = p*0 (we — |wn|), przy czym p* nosi nazwe
pseudopotencjatu kulombowskiego, symbol 6 to funkcja Heaviside’a, a we oznacza tzw.
czestos¢ odciecia, ktorej warto$c zazwyczaj jest kilkukrotnie wyzsza od wartosci wg. Row-
nania Eliashberga na osi urojonej pozwalaja doktadnie obliczy¢ temperature krytyczna i
roznice energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym i normalnym. Nie mozna
natomiast przy ich pomocy wyznaczy¢ $cistych wartosci parametru porzadku i masy efek-

tywnej elektronu. W tym celu rownania Eliashberga na osi urojonej nalezy analitycznie
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kontynuowaé tak, by uzyska¢ rownania w reprezentacji mieszanej (okreslone jednoczesnie

na osi urojonej i rzeczywistej):

¢ (w+id) = kaTm:f_:M (K (w — iwpm) — (¥ (wi)] \/%ZW (3.13)
+ am /0+°0 dw o*F (w/) [ |:fBE <wl> + frp <w/ — w)]
y ) (w —w + ié)
V@ -0 22 (0 - +i8) - 6 (w - + i)
+ am /0+°0 dw o*F (w/) |:fBE <wl> + frp <w/ + wﬂ
y ¢ (w+w +i6)
\/(w+w')2Z2(w+w’ +i0) — ¢? (w4 w' + i)
oraz
. M
Z(w+id) = 1+ éﬂk‘BT Z K (w —iw,,) nZm (3.14)

me—M VWi Zh + o7,
+

o [t () | [ () 4 g (4 - )]

(w—w')Z(w—w'+i5)

X

V@ =) 22 (- +i8) - 62w — o' +i0)
o [T () [ () oo (4
y (wt+w)Z (w+w +id)

)

\/(w+w’)2Z2(w+w'+i5)—¢2(w+w'+z’5)

gdzie symbole fpg (w) oraz frp (w) reprezentuja odpowiednio funkcje Bosego-Einsteina
oraz funkcje Fermiego-Diraca. Nalezy zwroci¢ uwage, ze na osi rzeczywistej parametr po-
rzadku zdefiniowany jest w nastepujacy sposob: A (w) = ¢ (w) /Z (w).

W pozostalej czesci rozdziatu opisano sposob uzycia formalizmu Eliashberga do cha-
rakterystyki stanu nadprzewodzacego indukowanego przez oddzialywanie elektron-fonon.
Wszystkie istotne zagadnienia przedyskutowano na przykladzie fazy nadprzewodzacej two-

rzacej sie w fosforze, ktory zostaje poddany dziataniu wysokiego ci$nienia.
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Rysunek 3.1: Wplyw ci$nienia na warto$¢ temperatury krytycznej w fosforze (najnowsze
dane eksperymentalne [91], [92]).

3.2 Stan wiedzy na temat wlasciwosci termodynamicz-

nych fazy nadprzewodzacej w fosforze

W fosforze, w przedziale od ci$nienia normalnego do 262 GPa, mozna zaobserwowac
pie¢ strukturalnych przejé¢ fazowych. W warunkach normalnych fosfor czarny posiada
strukture Cmca, ktora jest stabilna do wartosci cisnienia 5 GPa [81], [82]. Powyzej wyka-
zano istnienie struktury R3m, ktora zanika przy ci$nieniu 11,1 GPa, przechodzac w faze
metaliczna (sc) [83]. W zakresie od 103 GPa do 137 GPa najprawdopodobniej stabilna jest
struktura Cmmm |84]. Powyzej, az do ci$nienia 262 GPa, zaobserwowano prosta strukture
sh. Natomiast dla p > 262 GPa stwierdzono stabilno$¢ struktury bee [84], [85]. Stan nad-
przewodzacy w fosforze zostal po raz pierwszy zaobserwowany okoto pie¢dziesieciu lat
temu [86], [87]. Nalezy jednak zauwazy¢, ze do dnia dzisiejszego dokladna zaleznosé tem-
peratury krytycznej od ci$nienia nie jest w pelni znana, gdyz zmiany wartosci T sa silnie
skorelowane z przebyta droga na diagramie p-7 [88], [89]. Wyniki z roku 1985 sugeruja,
ze warto$¢ temperatury krytycznej wynosi okolo 6 K i stabo zalezy od ci$nienia [89]. Z
drugiej strony dane eksperymentalne zawarte w pracy [90] wskazuja na istnienie dwoch
charakterystycznych maksimow w przebiegu funkeji T¢ (p), przy czym najwyzsza wartosé
temperatury krytycznej wynosi okoto 10 K (p = 23 GPa). Najnowsze wyniki sa zupelnie
inne i sugeruja istnienie pojedynczego maksimum temperatury krytycznej (T = 9,5 K),
zlokalizowanego w poblizu ci$nienia 32 GPa, co zostaje zaprezentowane na rysunku 3.1 [91].
Odnoszac sie do przewidywan teoretycznych nalezy zauwazy¢, ze zostaja one zazwyczaj
uzyskane przy zastosowaniu znacznych przyblizen. Przyktadowo w pracy [93| stwierdzono
istnienie maksimum 7, znajdujacego sie blisko drugiego eksperymentalnego maksimum
temperatury krytycznej omawianego w pracy [90]. Jednak, brana pod uwage praca teore-

tyczna zupelnie pomija wplyw ci$nienia na spektrum fononowe. Podobnie w publikacji [94]
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brak dokladnego okreslenia ewolucji spektrum fononowego wraz ze wzrostem cisnienia nie
przeszkadza co prawda oszacowaé wartosci temperatury krytycznej, jednak nie uzyskano
juz poprawnego przebiegu funkcji T¢ (p). Stosunkowo nowe wyniki (rok 2010) zebrane w
pracy |95] sugeruja bardzo staba zaleznos¢ temperatury krytycznej od ci$nienia - co zgadza
sie z danymi eksperymentalnymi, zaprezentowanymi w pracy [89]. Jednak jest to w jawnej
sprzecznosci z najnowszymi wynikami do$wiadczalnymi [91]. Warto rowniez wspomnie¢
o rozprawie doktorskiej Nixona [96], w ktorej przewidziano wzrost temperatury krytycz-
nej (Te € (8,5;11) K) wraz ze wzrostem cisnienia (p € (10,35) GPa). Niemniej jednak
wartosci temperatury Debye’a oparto jedynie na warto$ciach wspolczynnika sprezystosci
objetosciowe]j.

W prezentowanym rozdziale, analizujac stan nadprzewodzacy w fosforze, wzieto pod
uwage wartosci ci$nienia, wynoszace odpowiednio: 20 GPa, 30 GPa, 40 GPa oraz 70 GPa,
przy czym odpowiednie funkcje Eliashberga zostaly wyznaczone w pracy |97]|. Warto za-
uwazy¢, ze wymagane obliczenia dla elektronowej struktury pasmowej, spektrum fonono-
wego oraz oddzialywania elektron-fonon zostaly przeprowadzone w pelnym schemacie ab
initio. Niestety w ten sam sposoOb nie wyznaczono deparujacych korelacji elektronowych.
Z tego powodu warto$ci pseudopotencjalu kulombowskiego dobrano na podstawie naj-
nowszych danych eksperymentalnych, dotyczacych przebiegu temperatury krytycznej od

ci$nienia [91].

3.3 Termodynamika wysokocisnieniowego stanu nad-

przewodzacego w fosforze: formalizm Eliashberga

Rownania Eliashberga na osi urojonej zostaja rozwigzane dla tysigca stu czestosci
Matsubary (M = 1100). Z matematycznego punktu widzenia oznacza to, ze funkcje A,
1 Z, sa stabilne dla temperatury wyzszej niz Ty = 1,5 K. Przyjeto, ze czesto$¢ odciecia
wynosi we = dwy, gdzie doktadne wartosci czestosci Debye’a zebrano w tabeli 3.1.

W pierwszym kroku nalezalo obliczy¢ fizyczne wartosci pseudopotencjatu kulombow-
skiego (44f), odpowiadajace danemu cisnieniu. W tym celu skorzystano z warunku, ktory
zada, by w temperaturze krytycznej parametr porzadku rownal sie zero. W formali-
zmie Eliashberga wystarczy, by zachodzito: [A,—1 (4f)]r_q, = 0, gdyz A,—1 reprezen-
tuje maksymalng wartos¢ parametru porzadku. Na rysunku 3.2 zaprezentowano pelng
zalezno$¢ parametru porzadku od pseudopotencjatu kulombowskiego w temperaturze kry-
tycznej. Uzyskane wyniki numeryczne dowodza, ze parametr p; przyjmuje bardzo wy-
sokie wartosci (patrz rowniez tabela 3.1) w stosunku do wartoSci zazwyczaj obserwo-
wanych w obliczeniach, bazujacych na formalizmie Eliashberga (u* ~ (0,1 — 0,2)). Na-
lezy zwroci¢é uwage, ze jest to sytuacja czesto wystepujaca podczas analizy wysokoci-
$nieniowego stanu nadprzewodzacego. Przykladowo, dla litu fizyczna wartos¢ pseudopo-
tencjalu kulombowskiego wynosi: [M?];L:i;gg apa = 0,36 [98]. Co ciekawe, rownie wysokie

i spotyka sie w zwiazkach zawierajacych wegiel, jednak nie znajduja si¢ one pod dzia-
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Rysunek 3.2: Maksymalne wartoéci parametru porzadku w funkcji pseudopotencjatu ku-
lombowskiego dla wybranych cisnieri. Dokladne wartosci temperatury kry-
tycznej zebrano w tabeli 3.1 [92].

faniem wysokiego cisnienia: [1f]5*9°) = 0,39 oraz [pz] ™29 = 0,33 [99], [100]. Ano-
malnie wysokie wartosci pseudopotencjatlu kulombowskiego mozna wytltumaczy¢, ana-
lizujac wplyw efektow retardacyjnych na wartos¢ niezrenormalizowanego pseudopoten-
cjatu kulombowskiego (1 = Up(0)) w drugim rzedzie rachunkow wzgledem p, gdzie
U = [ [d&ridrs|®; (r1) |*Ve (r1 — ra) [D; (r2) >, a @; (r) to funkcja Wanniera. W roz-
patrywanym przypadku efekty retardacyjne prowadza do redukcji: u© — p*, jednak nie
tak znacznej jak to zostalo przewidziane przez klasyczna teorie Morela i Andersona, ktora
ograniczalta sie do liniowego rzedu wzgledem p [101]. W szczegdlnosci Bauer, Han i Gun-
narsson otrzymali [102]:

4 ap®
1+ pln [:—;} + ap?In [%}7

wf

[N*]BHG = (3.15)

gdzie a = 1,38 oraz o = 0,10. Warto zauwazy¢, ze Morel i Anderson uzyskali wynik:

\ p
Iz ]MA - 7\
1+ pln (g—f)

(3.16)

Symbole w, oraz wy oznaczaja odpowiednio charakterystyczng czestosé¢ elektronowa i fo-
nonowa. W najprostszym przypadku, biorac pod uwage granice u — 400 oraz przyjmujac
1 gne = Kf, otrzymuje sie nastepujace wartosci stosunku we/wy: 149, 314, 406 i 356.
Opierajac sie na uzyskanych danych, w granicy nieskonczenie duzego naweztowego od-
pychania kulombowskiego, model Morela i Andersona przewiduje nastepujace wartosci
pseudopotencjatu kulombowskiego: 0,2, 0,173, 0,166 oraz 0,17. Porownujac wyniki Morela
i Andersona z wynikami modelu Bauera, Hana i Gunnarssona, tatwo mozna zauwazyc

roznice pomiedzy redukcja wartosci g w drugim i pierwszym rzedzie rachunku.
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Tabela 3.1: Wybrane parametry okreslajace wlasciwosci termodynamiczne wysokocisnie-
niowego stanu nadprzewodzacego w fosforze.

Wielkosé | Jednostka | 20 GPa | 30 GPa | 40 GPa | 70 GPa
wo meV 59,4 62,3 64,8 74
Tc K 6,39 8,45 8,05 5,4
7 - 0,37 0,29 0,27 0,28
A - 0,795 0,771 0,739 0,676
Win meV 36,0 38,3 39,3 40,5
/W2 meV 6,2 6,4 6,6 6,9

Na rysunku 3.3 zaprezentowano posta¢ parametru porzadku i czynnika renormalizuja-
cego funkcje falowa na osi urojonej dla wybranych wartosci ciSnienia i temperatury. Mozna
zauwazy¢, ze obie funkcje maleja wraz ze wzrostem czestosci Matsubary, przy czym za-
lezno$¢ temperaturowa A, i Z, jest zupelnie inna. Najwygodniej jest scharakteryzowac
wplyw temperatury na parametr porzadku i czynnik renormalizujacy funkcje falowa, wy-
kreslajac zaleznosci A,—1 (T') i Z,—1 (T'). Na podstawie danych zebranych na rysunku 3.4
wida¢, ze parametr porzadku wyznacza krzywe typowe dla przejscia fazowego drugiego ro-
dzaju. Z drugiej strony czynnik renormalizujacy funkcje falowa nieznacznie ros$nie wraz ze
wzrostem temperatury, osiagajac maksymalng wartos¢ dla 1" = T¢. Z fizycznego punktu
widzenia oznacza to, ze masa efektywna elektronu jest najwieksza w temperaturze krytycz-
nej. W przypadku fosforu maksymalna warto$¢ parametru porzadku i czynnika renorma-

lizujacego funkcje falowa mozna stosunkowo doktadnie odtworzy¢ przy pomocy wzorow:

s (Topt™) = Ay (po”) 1—(%), (3.17)
T (Tpgi®) = Zney (0i*) + [Zus (Te) = Zumr (pott”)] (Tlc) L 3a8)

gdzie: I' = 3,1. Wielkosci A,—1 (p,u*) oraz Z,—1 (p,*) zaleza jawnie jedynie od ci$nienia i

pseudopotencjalu kulombowskiego:

Apct (%) = Aa (p) (1% + Ba (p) 17 + Ca (p) 1" + Da (p) (3.19)
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Rysunek 3.3: Parametr porzadku (A)-(D) i czynnik renormalizujacy funkcje falowa (E)-(H)
na osi urojonej. Przyjeto wybrane wartosci temperatury.

Tyt (p*) = Az (0) [T + Bz (p) 101 + Cz (p) * + Dz (p) (3.20)
Dodatkowo:
Aa (p) = —519975, (3.21)
Ba (p) = 48289,2,
Ca(p) = —14804,3,
Da(p) = 1501,6
oraz
Ay (p) = —8876,3, (3.22)
Bz (p) = 8242.3,
Cyz(p) = —2525.5,
Dy (p) = 257,5.

Nastepnie Z,—; (T¢) mozna oszacowaé przy pomocy wzoru:

Zney (Te) = 14 A, (3.23)

przy czym stala sprzezenia elektron-fonon ma postac:

A= 2 /wo awE ) (3.24)

w

W literaturze przyblizona wartos¢ temperatury krytycznej czesto oblicza sie przy po-
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Rysunek 3.4: Wplyw temperatury na maksymalng warto$¢ parametru porzadku (A) i mak-
symalna wartos¢ czynnika renormalizujacego funkcje falowa (B) [92].

mocy wzoru wyprowadzonego przez McMillana [103]:

kpTc =

cluln [ —1,04(1+)) } (3.25)

12PN 110,620

Y

gdzie wy, nosi nazwe czestosci logarytmicznej, ktorej warto$¢ wyznaczy¢ nalezy przy po-

e = oxp E /0 o 0‘211 @), (w)} | (3.26)

mocy formuty:

W celu oszacowania T stosowany jest rowniez zmodyfikowany wzor McMillana (Allen
i Dynes [104]). Poprawe zgodno$ci pomiedzy przewidywaniami teoretycznymi a danymi

eksperymentalnymi uzyskano poprzez dodanie dwoch funkcji korygujacych f; oraz fo:

L Wi ~1,04(1+ )
kplc = f1f21—’2 exp {)\ — (140,62 ] (3.27)
gdzie:
575
=i (2 (3.28)
1= A :
oraz
(2 1)
f2 =1+ W (329)

Pozostale parametry wynosza odpowiednio:

Ay = 246(1 + 3,81%) (3.30)
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Rysunek 3.5: Wartosci temperatury krytycznej przewidywane na podstawie wzordéw McMil-
lana oraz Allena-Dynesa w funkcji ci$nienia [92], [103], [104]. Dodatkowo za-
prezentowano wyniki danych eksperymentalnych [91], [97].

oraz

Ay =1,82(1 + 6,3;1*)@. (3.31)

Win

Czestosé wo zostata zdefiniowana wzorem:

Wy =~ /wo dwa®F (w)w. (3.32)
A Jo

Nalezy wyraznie podkresli¢, ze formuta McMillana lub Allena-Dynesa stosunkowo popraw-

nie odtwarza dane eksperymentalne jedynie dla niskich wartos$ci pseudopotencjatu kulom-

bowskiego (u* ~ 0,1). W przypadku fosforu, gdzie deparujace korelacje elektronowe sa

bardzo silne, oba wzory znacznie zanizaja 1, co zostaje zaprezentowane na rysunku 3.5.

W formalizmie Eliashberga roznice energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym

i normalnym nalezy obliczy¢ na podstawie formuty |3]:

AF = F® — W) (3.33)

= 2Ty (0) DIy + (B = fenlll28) - 20—

n=1 w2 + (A,)?

n

W nastepnym kroku wyznacza sie termodynamiczne pole krytyczne oraz roznice ciepta

wlasciwego pomiedzy stanem nadprzewodzacym i normalnym:
Ho =V —87AF (3.34)
oraz

d*AF

— S_ N:_
AC=C5 - O = T,

(3.35)
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Rysunek 3.6: Roznica energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym i normalnym
w funkcji temperatury (dolne panele). Termodynamiczne pole krytyczne w
funkcji temperatury (gorne panele) [92].

gdzie: CN = AT, przy czym stala Sommerfelda wynosi: v = %Wzszp(O) (1+ X). Na dolnych
panelach rysunku 3.6 wykreslono pelna postaé¢ funkcji AF (T'). Bardzo wyraznie widac, ze
roznica energii swobodnej przyjmuje wartosci ujemne w calym zakresie temperatury az do
Te, co $wiadcezy o stabilnosci termodynamicznej fazy nadprzewodzacej. Warto zauwazyc¢,
ze w przypadku fosforu najnizsza co do wartosci bezwzglednej wartosé roznicy energii
swobodnej uzyskano dla 30 GPa (AF (Ty) /p (0) = —1,4 meV?), natomiast najwyzsza dla
70 GPa (AF (Tp) /p (0) = —0,47 meV?). Od strony fizycznej uzyskany wynik zwiazany jest
z rozkltadem wartosci statej sprzezenia elektron-fonon i pseudopotencjatu kulombowskiego,
ktory zostat szczegdtowo omoéwiony we wezedniejszej czesci rozdziatu.

Przebieg funkcji AF (T) bezposrednio wplywa na wartosci termodynamicznego pola
krytycznego i ciepta wlasciwego. Odpowiednie wyniki zaprezentowano na goérnych panelach
rysunku 3.6 oraz rysunku 3.7. Fizyczna warto$¢ parametru porzadku nalezy wyznaczy¢

postugujac sie rownaniem:
A(T)=Re[A(w=A(T)T)], (3.36)

przy czym postaé funkcji parametru porzadku na osi rzeczywistej wyznaczono, rozwigzujac
roOwnania Eliashberga w reprezentacji mieszanej. Przykltadowe przebiegi zostaly zebrane
na rysunku 3.8. Analizujac zachowanie parametru porzadku na osi rzeczywistej, nalezy
zwrocié uwage na fakt, ze dla niskich czestosci niezerowe wartosci przyjmuje tylko czesé
rzeczywista funkcji A (w). Z fizycznego punktu widzenia oznacza to istnienie nieskoncze-

nie dtugo zyjacych par Coopera. Przy wyzszych czestosciach niezerowa jest réwniez czescé
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Rysunek 3.7: Cieplo wtasciwe stanu nadprzewodzacego i normalnego w funkcji temperatury
[92].

urojona parametru porzadku, co oczywiscie determinuje skoriczony czas zycia pary elek-
tronowej. Zwraca uwage rowniez fakt, ze szczeg6lnie duze zmiany w warto$ciach parametru
porzadku sa bardzo $ciSle skorelowane z charakterystyczng grupa maksimow, wystepuja-
cych w przebiegu funkcji Eliashberga. Maksymalne wartosci parametru porzadku zebrano
w tabeli 3.2. Wartosci parametru porzadku warto rowniez wykresli¢ na plaszczyznie ze-
spolonej (rysunek 3.9). Wida¢, ze funkcja A (w) tworzy charakterystyczne zdeformowane

spirale o malejacym wraz ze wzrostem temperatury rozmiarze.

*

*) na podstawie wzoru:

Nastepnie obliczono mase efektywna elektronu (m
mg = Re [[Z (T)],—o] me, (3.37)

gdzie symbol m,. oznacza mase pasmowa elektronu. Posta¢ czynnika renormalizujacego
funkcje falowa na osi rzeczywistej dla 7' = T wykreslono na rysunku 3.10. Ze wzgledu na
bardzo staba zalezno$¢ funkeji Z (w) od temperatury zaprezentowano wyniki dla 7' = T¢.
Uzyskane rezultaty dla masy efektywnej elektronu zebrano w tabeli 3.2.

W ostatnim kroku obliczono bezwymiarowe stosunki Ra, Re oraz Ry. Uzyskane warto-
Sci dowodza, ze nie réznia sie one znacznie od wartosci przewidywanych przez teorie BCS.
Najwieksze odstepstwa rzedu kilku procent stwierdzono dla cisnienia 30 GPa. Powyzszy
wynik zwigzany jest z nieznacznymi efektami retardacyjnymi i silno-sprzezeniowymi, ktore
charakteryzuje stosunek: r = kT /w,. W granicy BCS rownania Eliashberga przewiduja:
r — 0. Dla p = 30 GPa otrzymano: » = 0,02.
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Rysunek 3.8: Parametr porzadku na osi rzeczywistej dla wybranych wartosci tempe-
ratury. Dodatkowo wykreslono ksztatt przeskalowanej funkcji Eliashberga
(602 F (w)).

Tabela 3.2: Wartodci termodynamicznego pola krytycznego, skoku ciepta wtasciwego w
temperaturze krytycznej, parametru porzadku i masy efektywnej elektronu dla
wysokocignieniowego stanu nadprzewodzacego w fosforze.

Wielkosé Jednostka | 20 GPa | 30 GPa | 40 GPa | 70 GPa
He (0) /+/p (0) meV 4,33 5,54 5,64 3,45
AC (Te) /kpp (0) meV 8,9 13,1 10,7 7,3
A(0) meV 0,98 1,31 1,26 0,82
mp Me 1,80 1,77 1,74 1,68
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Rysunek 3.9: Parametr porzadku na plaszczyznie zespolonej dla wybranych wartosci tem-
peratury. Linie z symbolami reprezentuja wartosci parametru porzadku uzy-
skane dla przedziatu czestosci od 0 do wp. Linie otrzymano dla w € (wo, w).
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Rysunek 3.10: Czynnik renormalizujacy funkcje falowa na osi rzeczywistej dla 7' = T Do-
datkowo wykreglono ksztaltt przeskalowanej funkcji Eliashberga (602 F (w)).
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3.4 Uwagi koncowe i podsumowanie uzyskanych wyni-

kow

W rozdziale oméwiono formalizm Eliashberga, ktory zostaje wyprowadzony w celu ilo-
Sciowego opisu wlasciwosci termodynamicznych stanu nadprzewodzacego, indukowanego
przez oddzialywanie elektron-fonon. Szczegotowe rozwazania zilustrowano na przyktadzie
kondensatu nadprzewodzacego, tworzacego sie w fosforze, znajdujacym sie pod dziataniem
wysokiego cisnienia. W odniesieniu do rozpatrywanego uktadu fizycznego stwierdzono, ze
temperatura krytyczna przyjmuje niskie wartosci, co zwigzane jest z niewysokimi warto-
Sciami stalej sprzezenia elektron-fonon oraz znacznymi oddziatywaniami deparujacymi.
Dodatkowo wykazano, ze niskie efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe nie powoduja
istotnych odstepstw warto$ci pozostalych parametrow termodynamicznych od wartosci
przewidywanych przez teorie BCS. Zaprezentowany klasyczny formalizm Eliashberga sta-
nowi, w ramach rozprawy doktorskiej, gtdwne narzedzie stuzace do opisu wysokotempera-
turowego stanu nadprzewodzacego, indukowanego przez oddziatywanie elektron-fonon. W
szczegolnosel uzyto go do charakterystyki stanu nadprzewodzacego metalicznego wodoru,

znajdujacego sie pod wplywem wysokiego ci$nienia.



Rozdzial 4

Opis wlasciwosci stanu
nadprzewodzacego w atomowym

wodorze pod cisnieniem 802 GPa

Rownania Eliashberga zostaly wykorzystane do wyznaczenia wtaSciwosci termodyna-
micznych stanu nadprzewodzgcego w metalicznym atomowym wodorze pod cisnieniem 802
GPa. Wykazano, ze temperatura przejscia w stan nadprzewodzgcy zmienia sie w zakresie
od 259,4 K do 332,7 K w zalezno$ci od przyjete; wartoSci pseudopotencjatu kulombow-
skiego: p* € (0,1;0,2). Ze wzgledu na znaczne efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe
wartosct parametru porzqdku, termodynamicznego pola krytycznego i roznicy ciepta wta-
Sciwego pomiedzy stanem nadprzewodzgeym © normalnym znaczgco rozniq sie od przewidy-
wan klasycznej teoric BOS. W rezultacie bezwymiarowe parametry Ra, Ry @ Ro przyjmuja
wartoSci: Ra (1*) € (4,51;4,70), Ry (1*) € (0,130;0,132) oraz R (1*) € (2,50;2,57).

4.1 Uwagi wstepne

Ze wrzgledu na duze zainteresowanie nadprzewodnictwem w wodorze w pierwszym
kroku przebadano stan nadprzewodzacy pod ci$nieniem 802 GPa. Nalezy podkresli¢, ze
802 GPa reprezentuje maksymalna wartosé¢ cisnienia (potwierdzone przez dwie niezalezne
grupy badawcze), dla ktorego struktura krystaliczna (I4ymd) jest dynamicznie stabilna
[12], [36]. W rozwazanym przypadku uzyskano wartosci temperatury krytycznej rowne
w przyblizeniu 282,5 K oraz 260,3 K, odpowiednio dla p* = 0,1 oraz p* = 0,13 [36].
Jednakze wyzsze wartosci T (~ 330 K) zostaly przewidziane w pracy [12]. W obydwu
przypadkach temperatura krytyczna jest oszacowana za pomoca wyrazenia analitycznego,
ktore nie okresla T w doktadny sposob. Z tego powodu w prezentowanym rozdziale obli-
czono doktadne wartosci temperatury krytycznej w ramach formalizmu Eliashberga [15].

Dodatkowo wyznaczono pozostate parametry termodynamicznego stanu nadprzewodza-
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cego.

4.2 Parametry wejSciowe do rownan Eliashberga

Stabilnos¢ rozwiazan rownan Eliashberga uzyskano dla M = 1100 oraz T' > T = 10
K. Funkcje spektralng dla monoatomowego metalicznego wodoru pod ci$nieniem 802 GPa
otrzymano w pracy |36| przy pomocy obliczen ab initio. Wybrano najstabilniejsza struk-
ture krystaliczna (I4;md) przewidziana przez Pickarda i Needsa [105]. Warto zauwazy¢,
ze struktura rozwazanego ukladu fizycznego zostala rowniez potwierdzona w pracy [106].
W rozwazanym przypadku maksymalna czesto$¢ fononowa jest réwna wy = 427,5 meV
[107]. Wzigto pod uwage nastepujacy zakres pseudopotencjatu kulombowskiego: p* €
(0,1;0,2), ponadto (w. = 3wp)-

4.3 Rezultaty

Po skorzystaniu z metod numerycznych, opisanych i wykorzystanych w pracach [58]
i [63], uzyskane wyniki zostaja przedstawione na rysunku 4.1. Mozna zauwazy¢, ze war-
tosci parametru porzadku silnie maleja wraz ze wzrostem wartosci pseudopotencjatu ku-
lombowskiego (rysunek 4.1 (A) i (B)). Z drugiej strony wplyw wartosci p* na czynnik
renormalizujacy funkcje falowa (rysunek 4.1 (D) i (E)) jest znacznie stabszy. Na rysunku
4.1 (C) i (F) zaprezentowano przebieg parametru porzadku i czynnika renormalizujacego
funkcje falowa od temperatury dla n = 1. Wzieto pod uwage wybrane wartosci pseudopo-
tencjatu kulombowskiego. Wartosci temperatury krytycznej (To (1*) € (259,4;332,7) K),
otrzymane dla wybranych wartosci p*, sa znacznie wyzsze niz te przewidywane w pracy
[36], gdzie na przyktad dla p* = 0,1 temperatura krytyczna jest rowna 282,5 K. Powyz-
sza sytuacja wynika z faktu, ze w pracy [36] temperatura krytyczna zostala obliczona ze
wzoru Allena-Dynesa [103|, [104]. Bazujac na najnowszych pracach, mozna wywnioskowac,
ze opis wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego wymaga duzej ostroznosci przy
stosowaniu analitycznych wzorow [108], [109]. W rozwazanym przypadku wzor z pracy
[37] jest bardziej odpowiedni (T (u* = 0,1) = 335,2 K) niz klasyczne formuly Allena-
Dynesa lub McMillana. Dodatkowo funkcja Z,,—; (1) wzrasta wraz z temperatura i osiaga
maksymalna wartos¢ w T, ktoéra mozna rowniez obliczy¢ za pomoca prostej formuty anali-
tycznej: Z,—1(Tc) = A+1, gdzie A = 1,7. Pozostale parametry termodynamiczne, takie jak
roznica energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym i normalnym, termodyna-
miczne pole krytyczne oraz roznice ciepta wlasciwego pomiedzy stanem nadprzewodzacym
i normalnym, obliczono przy pomocy wzorow (3.33), (3.34), (3.35) [17], [110].

Postaé¢ funkcji AF/p(0) zostata przedstawiona na rysunku 4.2. Z fizycznego punktu

widzenia ujemne wartosci ro6znicy energii swobodnej Swiadcza o stabilnosci termodyna-
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Rysunek 4.1: Parametr porzadku (A-B) i czynnik renormalizujacy funkcje falowa (D-E)
na osi urojonej dla wybranych wartosci pseudopotencjatu kulombowskiego
(zaprezentowano pierwsze 200 wartosci A, i Z,). Zalezno$¢ maksymalnej
wartosci parametru porzadku (C) i czynnika renormalizujacego funkcje falowa
(F) od temperatury [39].
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Rysunek 4.2: Zaleznos¢ réznicy energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym i
normalnym od temperatury dla wybranych wartosci p* [39].
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Rysunek 4.3: Zaleznosé¢ termodynamicznego pola krytycznego od temperatury dla wybra-
nych wartosci p* [39].

micznej fazy nadprzewodzacej do temperatury krytyczne;j.

Rysunek 4.3 przedstawia wplyw temperatury na stosunek Hg/ \/m Termodyna-
miczne pole krytyczne maleje wraz ze wzrostem temperatury, przyjmujac zerowa wartos¢
dla T' = T¢. Nalezy zwroci¢ uwage, ze maksymalne wartosci rozwazanej funkcji sa rowne:
335 meV dla p* = 0,1 oraz 259 meV dla p* = 0,2. Zaleznos¢ ciepta wlasciwego od tem-
peratury przedstawiono na rysunku 4.4. Charakterystyczny skok ciepta, ktory pojawia sie
w temperaturze krytycznej, znaczaco maleje wraz ze wzrostem wartosci pseudopotencjatu
kulombowskiego. W szczegolnosci [AC (T¢)] .o / [AC (Tc)] e, = 0,76. Doktadna war-
tos¢ parametru porzadku i masy efektywnej elektronu uzyskuje sie na podstawie rozwia-
zan rownan (3.13) oraz (3.14) [111]|. Parametr porzadku i czynnik renormalizujacy funkcje
falowa na osi rzeczywistej dla wybranych wartosci temperatury i pseudopotencjatu kulom-
bowskiego przedstawiono odpowiednio na rysunku 4.5 (A)-(B) i rysunku 4.5 (C). Zakres
czestosci zostal wybrany od 0 do wy. Dla niskich czestosci wartosci niezerowe posiada je-
dynie cze$¢ rzeczywista funkcji A(w) oraz Z(w). Z fizycznego punktu widzenia oznacza
to brak efektow tlumienia w rozpatrywanym przedziale czestosci. Dla wiekszych wartosci
w omawiane funkcje charakteryzuja sie skomplikowanym przebiegiem zwtaszcza w niskich
temperaturach. Parametr porzadku dla temperatury 7' bliskiej zeru (7, = 10 K) zostal
obliczony na podstawie rownania (3.36). Wartosci parametru porzadku A (0) = A (Tp)
znaczaco zmniejszaja sie od 67,3 meV do 50,4 meV, przy wzroscie pseudopotencjatu ku-
lombowskiego od 0,1 do 0,2.

W nastepnym kroku obliczono mase efektywna elektronu. Stwierdzono, ze m} dla wo-
doru pod dziataniem ci$nienia 802 GPa przyjmuje maksymalng warto$¢ 3m, w tempera-
turze krytycznej (niezaleznie od wartosci pseudopotencjatu kulombowskiego).

Przeprowadzona analiza pozwala okresli¢c bezwymiarowe parametry: Ra (u*) €
(4,51;4,70), Ry (n*) € (0,130;0,132) oraz Rc (u*) € (2,50;2,57) dla p* = 0,1 oraz
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Rysunek 4.4: Ciepto wlasciwe stanu nadprzewodzacego i normalnego w funkcji tempera-
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tury dla wybranych wartosci parametru p*. Pionowe linie wskazuja poltozenie
skoku ciepla dla T¢ [39).

Rysunek 4.5: (A)-(B) Parametr porzadku i (C) czynnik renormalizujacy funkcje falowa

na osi rzeczywistej dla wybranych wartosci temperatury i pseudopotencjatu
kulombowskiego [39]. W tle przeskalowana funkcja Eliashberga.
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w* = 0,2. Uzyskane rezultaty znaczaco odbiegaja od przewidywan klasycznej teorii BCS.
Z fizycznego punktu widzenia stan ten wynika z silnych efektow retardacyjnych i silno-
sprzezeniowych. Wyniki uzyskane dla atomowego wodoru pod ci$nieniem 802 GPa porow-
nano z innymi danymi literaturowymi (patrz tabela 1.1). Wzieto pod uwage cisnienia z
zakresu od 414 GPa do 3500 GPa dla r6znych wartosci p*. Wszystkie termodynamiczne
parametry zostaja obliczone w ramach formalizmu Eliashberga, poniewaz wartosci stalej
sprzezenia elektron-fonon w kazdym z przypadkow przyjmuja duze wartosci. Na podsta-
wie danych z tabeli 1.1 mozna zauwazy¢, ze wartosci temperatury krytycznej sa bardzo
wysokie niezaleznie od przyjetych wartosci p* dla molekularnego (p < 500 GPa) jak i
atomowego (p > 500 GPa) wodoru. Wyzej wymienione wyniki sa w jawnej sprzecznosci

z przewidywaniami teorii BCS, gdzie: [T¢|, . ~ 30 K. Ze wzgledu na wysokie wartosci

max
statej sprzezenia elektron-fonon pozostate parametry termodynamiczne rowniez znacznie
odbiegaja od przewidywan teorii BCS. Fakt ten mozna tatwo zauwazy¢ na przykladzie
wartosci bezwymiarowych parametrow: Ra, Ry 1 Re.

Ogolnie, otrzymane wartosci parametréw termodynamicznych dla atomowego wodoru

pod ci$nieniem 802 GPa sa zgodne z danymi teoretycznymi przedstawionymi w literaturze.

4.4 Podsumowanie

W rozdziale oméwiono wtasciwosci termodynamiczne metalicznego atomowego wodoru
pod ci$nieniem 802 GPa. W szczeg6lnosci w ramach formalizmu Eliashberga dla szero-
kiego zakresu pseudopotencjatu kulombowskiego (u* € (0,1;0,2)) dokladnie przewidziano
warto$¢ temperatury krytycznej (T € (259,4;332,7) K), wartosci parametru porzadku
(A(0) € (50,4;67,3) meV) oraz pozostate funkcje termodynamiczne, ktore pozwalaja okre-
§li¢ bezwymiarowe parametry: Ra, Ry oraz Reo. Ze wzgledu na znaczne efekty retardacyjne

i silno-sprzezeniowe uzyskane rezultaty znaczaco odbiegaja od przewidywan klasycznej teo-
rii BCS.



Rozdziat 5

Termodynamika stanu
nadprzewodzacego w atomowym
wodorze dla ekstremalnie wysokie]j

wartosci cisnienia 3,5 TPa

W konicowym etapie ewolucji termicznej, we wnetrzu planety sktadajacej sie przede
wszystkim z wodoru (planety typu jowiszowego), wyindukuje sie wysokotemperaturowy stan
nadprzewodzqcy. W szczegdlnosci dla efektywnej temperatury planety (Ts), wynoszqcej
okoto 5 K, faza nadprzewodzqca wodoru pojawi sie w poblizu wartosci cisnienia p1 = 500
GPa i ps = 2000 GPa. Wraz z dalszym obnizaniem sie temperatury stan nadprzewodzgcy
indukowat sie bedzie w warstwach wodoru o cisnieniu coraz bardziej odlegltym od py @ ps.
Ostatnia nadprzewodzgca warstwa utworzy sie dla p ~ 400 GPa w chwili, gdy Ts spadnie
do okoto 1,3 K. Dodatkowo wykazano, ze rotujgca planeta, w ktorej wyindukowat sie stan
nadprzewodzqcy bedzie Frodtem bardzo stabego pola magnetycznego o indukcji ~ 1071 Gs.
Uzyskane wyniki otrzymano na podstawie analizy wtaSciwosci termodynamicznych stanu
nadprzewodzgcego wodoru znajdujgcego sie pod dziataniem ekstremalnie wysokiego ciSnie-
nia wynoszgcego 3500 GPa (blisko jgdra hipotetycznej planety) oraz danych literaturowych

opisujgcych faze nadprzewodzgcq wodoru przy nizszych cisnieniach.

5.1 Uwagi wstepne

We wszystkich zweryfikowanych eksperymentalnie przypadkach elektronowy stan nad-
przewodzacy tworzy sie raczej w niskich temperaturach. Niezwykle wlasnosci fazy nad-
przewodzacej wodoru (przede wszystkim bardzo wysoka wartos¢ T¢) rodza pytanie czy
omawianego stanu nie mozna uzyska¢ w laboratorium. Najprawdopodobniej bedzie to
bardzo skomplikowane, poniewaz najwiekszy problem zwigzany jest z trudno$ciami tech-

nicznymi w uzyskaniu ekstremalnie wysokich cignien.
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Z drugiej strony sama natura dostarcza nam obiektow (planety olbrzymy zbudowane
przede wszystkim z wodoru), w ktorych omawiany zakres cisnien (p € (400,3500) GPa)
jest osiagalny. W przypadku Ukladu Stonecznego taka planeta jest Jowisz. Badania nad
budowa wewnetrzna Jowisza trwaja od wielu lat [22|. Obecnie uwaza sie, ze Jowisz sktada
sie gltownie z wodoru (~ 75 %) oraz z okolo 20 % helu (wyniki uzyskane przez sonde
Galileo). Domieszki ciezszych pierwiastkow skupione sa najprawdopodobniej w niewielkim
jadrze planety [23], [24], [112]. Temperatura efektywna warstwy powierzchniowej Jowisza
wynosi ~ 170 K, a panujace ciSnienie ma warto$¢ 100 kPa. Warstwe powierzchniowg tworzy
przede wszystkim wodor i hel w stanie gazowym ze Sladowymi iloSciami metanu, wody
i amoniaku. Ponizej, az do ci$nienia 200 GPa, rozciaga sie warstwa molekularnego wodoru,
ktora koniczy sie stosunkowo cienka warstwa niehomogeniczng o temperaturze ~ 6500 K.
Glebsza warstwe tworzy metaliczny wodor. Graniczy on z jadrem planety, ktore rozgrzane
jest do temperatury ~ 21000 K przy ci$nieniu wynoszacym okoto 4000 GPa.

Przedstawiona powyzej analiza dowodzi, ze obecnie we wnetrzu planet typu jowiszo-
wego stan nadprzewodzacy nie moze sie indukowac ze wzgledu na panujace tam ekstremal-
nie wysokie temperatury. Niemniej jednak, wraz z uplywem czasu, temperatura wnetrza
planety bedzie ulega¢ powolnemu obnizeniu, co w konsekwencji doprowadzi do indukcji
stanu nadprzewodzacego w wodorze. Przewidywania teoretyczne sugeruja, ze stanie sie to
w okresie poprzedzajacym Smierc¢ termiczna Wszechswiata, wtedy, gdy temperatura efek-
tywna planety spadnie do wartosci kilku Kelvinow [99]. W prezentowanym rozdziale prze-
analizowany zostal proces indukcji stanu nadprzewodzacego w warstwach wodoru planety
typu jowiszowego. Przewidywania bazuja na wtasciwosciach termodynamicznych wodoru
w zakresie cisnien od ~ 400 GPa do 3500 GPa. W rozpatrywanym przypadku temperatura
krytyczna przejscia fazowego stan normalny-nadprzewodzacy zalezy od parujacego oddzia-
lywania elektron-fonon i deperujacych oddzialywan kulombowskich, ktére moga bardzo
istotnie obnizy¢ wartos¢ Tc.

Nalezy zauwazy¢, ze w niniejszym rozdziale bardzo doktadnie obliczono wtasciwosci ter-
modynamiczne warstwy wodoru, znajdujacej sie najblizej jadra planety (p = 3500 GPa).
Uzyskane rezultaty pozwola Czytelnikowi zapoznac sie z wlasciwosciami stanu nadprzewo-
dzacego, znajdujacego sie pod wpltywem skrajnie wysokiego ci$nienia. Nalezy zaznaczy¢,
ze warstwa ta charakteryzuje sie miedzy innymi jedng z najwyzszych temperatur krytycz-

nych.

5.2 Parametry wejSciowe do rownan Eliashberga

Do wyznaczenia wlasciwosci termodynamicznych fazy nadprzewodzacej wodoru przy
ci$nieniu 3500 GPa uzyto réwnan Eliashberga, zdefiniowanych na osi urojonej i w re-
prezentacji mieszanej [15], [111], ktore zostalty dokladnie omoéwione w rozdziale trzecim.
Stabilnos¢ rozwiazan rownan uzyskano dla M = 1100 oraz T' > T = 30 K. Dla wodoru

pod ci$nieniem 3500 GPa funkcja Eliashberga zostala okreslona w pracy [10]. W rozpatry-
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wanym przypadku maksymalna czestos¢ fononowa (wp) jest rowna 733,68 meV. Ponadto
wzieto pod uwage nastepujacy zakres pseudopotencjatu kulombowskiego: p* € (0,1;0,3)

oraz W, = dwy.

5.3 Parametry termodynamiczne

W pierwszym kroku rozwigzano réwnania Eliashberga na osi urojonej. Na rysunku 5.1
(A) i (B) zaprezentowano przebieg parametru porzadku i czynnika renormalizujacego funk-
cje falowa od temperatury (n = 1). Wzieto pod uwage wybrane wartosci pseudopotencjatu
kulombowskiego. Latwo mozna zauwazy¢, ze wzrost deparujacych oddziatlywan elektro-
nowych powoduje spadek warto$ci funkcji A,,—;. Od strony fizycznej uzyskany rezultat
oznacza, ze korelacje elektronowe moga istotnie obnizy¢ warto$¢ temperatury krytycznej.
Na podstawie warunku A,_; (T¢) = 0 stwierdzono, ze temperatura krytyczna zmienia sie
w przedziale od 312 K do 447 K dla p* € (0,1;0,3).

W przypadku czynnika renormalizujacego funkcje falowa wzrost wartosci Z,,—;, spowo-
dowany elektronowymi korelacjami deparujacymi, wymusza wzrost masy efektywnej elek-
tronu. Dodatkowo, na podstawie wynikow zamieszczonych na rysunku 5.1 (B) stwierdzono,
ze niezaleznie od przyjetej warto$ci pseudopotencjalu kulombowskiego masa efektywna
osiaga maksimum wynoszace 3m, w temperaturze krytycznej. Powyzszy rezultat bardzo
dobrze koreluje ze $cistym wynikiem analitycznym, ktory mozna uzyska¢ dla 7' = T¢.

W rozpatrywanym przypadku: [Z,—1]p_p, =1+ A = 3.

Pelna postaé¢ funkcji A,—; (T') i Z,—1 (T') mozna sparametryzowaé przy pomocy wzo-

A (T = Doy (1) 41— (Tlc) (5.1)
T (Tyi) = (Zos (T6) — Zos (") (Ti)
+ anl (/L*)a (52)

gdzie I' = 3,25. Funkcje pomocnicze maja postac:

Aot (%) = 331,03 (%) — 281,64p* + 114,5 (5.3)

Zney (1) = —1,136 (11*) + 1,040* + 2,561. (5.4)

Korzystajac z rozwigzan rownan Eliashberga na osi urojonej, mozna stosunkowo prosto
obliczy¢ roznice energii swobodnej pomiedzy stanem nadprzewodzacym a normalnym [5].

Uzyskane rezultaty wykreslono na rysunku 5.2 (dolny panel). Wida¢ wyraznie, ze wraz ze
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Rysunek 5.1: Zalezno$¢ maksymalnej wartosci parametru porzadku (A) i czynnika renor-
malizujacego funkcje falowa (B) od temperatury dla wybranych wartosci
pseudopotencjatu kulombowskiego [21].

wzrostem deparujacych korelacji elektronowych modelowanych przez parametr p* maleje
wartos¢ roznicy energii swobodnej. W szczegolnosci rp = [AF (0)] ., / [AF (0)] g 5
wynosi 2,09, gdzie F (0) = F (Ty). Z fizycznego punktu widzenia powyzszy fakt oznacza,
ze deparujace oddzialywania elektronowe moga znacznie zdestabilizowaé stan nadprzewo-
dzacy w wodorze. Nastepnie obliczono zalezno$¢ termodynamicznego pola krytycznego od
temperatury. Wyznaczone przebiegi wykreslono na rysunku 5.2 (gérny panel). Stwierdzono,
ze wraz ze wzrostem temperatury termodynamiczne pole krytyczne maleje, osiggajac war-
tos¢ zero w T, Destruktywny wptyw deparujacych korelacji elektronowych na Hes najpro-
Sciej mozna scharakteryzowa¢ przy pomocy stosunku ry = [He (0)] .o, / [He (0)] g3,
gdzie Ho (0) = He (Ty). W rozpatrywanym przypadku parametr 7y przyjmuje wartosé
1,45.

W kolejnym kroku wyznaczono zaleznos¢ ciepta wtasciwego od temperatury. Rezultaty
obliczein numerycznych wykreslono na rysunku 5.3, gdzie charakterystyczny skok ciepta
wlasciwego w temperaturze krytycznej zostal oznaczony przez pionowsa linie.

Analizujac wyniki zaprezentowane na rysunku 5.3 stwierdzono, ze, podobnie jak to ma
miejsce dla termodynamicznego pola krytycznego, wzrost pseudopotencjatu kulombow-
skiego powoduje silny spadek wartosci ciepta wtasciwego dla stanu nadprzewodzacego,
co w konsekwencji skutkuje spadkiem wartosci skoku ciepta w temperaturze krytycznej:
ro = [AC (T0)]e_g, / [AC (Te)] gy = 148,

Doktadna warto$¢ parametru porzadku i masy efektywnej elektronu obliczono przy po-
mocy rownan Eliashberga w reprezentacji mieszanej. W rozpatrywanym przypadku para-
metrami wejSciowymi sa rozwiazania rownan Eliashberga z osi urojonej (A,, i Z,), funkcja
Eliashberga oraz wartosé¢ pseudopotencjatu kulombowskiego. Posta¢ parametru porzadku
na osi rzeczywistej (A (w)) dla 7= Tj i wybranych p* zostaje zaprezentowana na rysunku

5.4. Mozna zauwazy¢, ze dla niskich czestosci (w) niezerowe wartosci przyjmuje tylko czesé
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Rysunek 5.2: Zalezno$¢ roznicy energii swobodnej (dolny panel) i termodynamicznego pola
krytycznego (gorny panel) od temperatury dla wybranych wartosci p* |21].

2500 | —=— x=S dla p*=0,1
—o—x=S dla u*=0,2
2000} —%—x=S dla u*=0,3
—e— x=N

1500

1000

C' k p(0) [meV]

s

500

100 200 300 400 500
T[K]

Rysunek 5.3: Ciepto wlasciwe stanu nadprzewodzacego i normalnego w funkcji temperatury
dla wybranych wartosci parametru p* |21].

rzeczywista funkcji A (w). Z fizycznego punktu widzenia oznacza to brak efektow thumie-
nia w rozpatrywanym przedziale czestosci, gdyz tlumienie modelowane jest przez czescé
urojong parametru porzadku [113]. Dodatkowo stwierdzono, ze wzrost parametru p* po-
woduje silne obnizenie poczatkowych wartosci funkcji A (w). Na rysunku 5.4 wykreslono
rowniez ksztalt przeskalowanej funkcji Eliashberga. Zwraca uwage wyrazna korelacja po-
miedzy przebiegiem funkcji Re(A (w)) oraz ksztattem funkcji Eliashberga.

Warto podkresli¢, ze wraz ze wzrostem temperatury zalezno$¢ parametru porzadku
od czestosci staje sie coraz mniej skomplikowana. W rezultacie w wyzszych temperaturach
wartosci A (w) najwygodniej jest wykresli¢ na plaszczyznie zespolonej. Uzyskane rezultaty,
dla przypadku p* = 0,1, przedstawiono na rysunku 5.5. Mozna zauwazy¢, ze parametr

porzadku tworzy charakterystycznie zdeformowane spirale, ktorych poczatkowe rozmiary
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Rysunek 5.4: Parametr porzadku na osi rzeczywistej dla 1" = T i wybranych warto-
sci pseudopotencjalu kulombowskiego. Dodatkowo zaprezentowano przeska-
lowang funkcje Eliashberga (100a%F (w)) [21].
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Rysunek 5.5: Parametr porzadku na plaszczyznie zespolonej dla wybranych wartosci tem-
peratury. Linie z symbolami reprezentuja rozwiazania dla w € (0,wp), nato-
miast zwykte linie odpowiadaja rozwiazaniom w € (wo, we) [21].

wyraznie maleja wraz ze wzrostem temperatury. Nastepnie na podstawie wyznaczonych
funkeji A (w) obliczono doktadna wartosé parametru porzadku dla najnizszej rozpatrywa-
nej w pracy temperatury (A (0) = A (7p)). Uzyskany rezultat ma postac¢: A (0) € (62,94)
meV, dla p* € (0,1;0,3).

Drugie rozwiazanie rownan Eliashberga, czyli czynnik renormalizujacy funkcje falowa,
pozwala obliczy¢ dokltadna wartos¢ masy efektywnej elektronu. Na podstawie analizy nu-
merycznej stwierdzono, ze m} stabo zalezy od T' oraz p*. Niemniej jednak nalezy zaznaczyc¢,

ze najwyzsza (niezalezna od u*) warto$¢ masa efektywna elektronu przyjmuje w tempe-

*

e = 3,05me). Z tego powodu na rysunku 5.6 zaprezentowano

raturze krytycznej ([m
szczegOlowa zaleznosé czynnika renormalizujacego funkcje falowa od czestosci dla T' = T¢.
Latwo mozna zauwazy¢, ze podobnie jak to miato miejsce dla parametru porzadku, w za-
kresie niskich czestosci niezerowe wartosci przyjmuje tylko czesé rzeczywista funkeji Z (w).

Widoczna jest rowniez korelacja pomiedzy ksztaltem Re(Z (w)) a funkcja Eliashberga.
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Rysunek 5.6: Czynnik renormalizujacy funkcje falowa na osi rzeczywistej dla T = T¢.
Dodatkowo zaprezentowano przeskalowana funkcje Eliashberga (402F (w))
[21].

Wyznaczone w rozdziale funkcje termodynamiczne pozwalaja na obliczenie wartosci bez-
wymiarowych parametrow: Ra, Ro oraz Rpy. Po przeprowadzeniu odpowiednich rachun-
kow uzyskano nastepujace rezultaty: Ra (u*) € (4,61;4,88), Rc (u*) € (2,37;2,47) oraz
Ry () € (0,133;0,135) dla pu* € (0,1;0,3). Jak juz o tym wspomniano, w ramach teorii
BCS stosunki Ra, Rc i Ry reprezentuja state uniwersalne modelu o wartosciach: 3,53,
1,431 0,168 [3]. Na tej podstawie tatwo mozna zauwazy¢, ze wlasciwosci termodynamiczne
stanu nadprzewodzacego w wodorze, znajdujacym sie pod dziataniem ci$nienia 3500 GPa,
bardzo istotnie odbiegaja od przewidywan klasycznej teorii BCS.

Z fizycznego punktu widzenia réznice pomiedzy przewidywaniami formalizmu Eliash-
berga a rezultatami teorii BCS wynikaja z istnienia znacznych efektow retardacyjnych
i silno-sprzezeniowych w fazie nadprzewodzacej wodoru. W przypadku formalizmu Eliash-
berga efekty te moga zosta¢ scharakteryzowane przy pomocy parametru kpTe/wy, [114].
Dla wodoru uzyskano: kg7 /wy, € (0,139;0,199), gdy p* € (0,1;0,3). Warto przypomniec,
ze rOwnania Eliashberga w granicy BCS przewiduja: kT /w, = 0.

5.4 Propagacja stanu nadprzewodzacego we wnetrzu

planety typu zimnego Jowisza

Zaprezentowane dane postuzyly nastepnie do obliczenia warto$ci temperatury efek-
tywnej warstwy powierzchniowej planety (7s), w ktorej dla danego pi, 1 p* w warstwie

wewnetrznej wodoru wyindukuje sie stan nadprzewodzacy. W tym celu skorzystano ze
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Rysunek 5.7: Zaleznosé¢ temperatury Ts od p. Niedokladnosci wyznaczaja wplyw pseudo-
potencjatu kulombowskiego na wartos¢ Ts [21].

Wwzoru:

Ty = (ps )nTC, (5.5)

Pint
gdzie wspotezynnik adiabatyczny (1) wynosi 0,275 oraz ps = 100 kPa [99]. Uzyskane re-
zultaty wykreslono na rysunku 5.7. Na podstawie otrzymanych wynikoéw mozna zauwazyc¢,
ze podczas obnizania sie wartosci temperatury planety w pierwszym kroku stan nadprze-
wodzacy wyindukuje sie w warstwach, znajdujacych sie pod dziataniem ci$nienia p; ~ 500
GPa oraz p, ~ 2000 GPa. Nastepnie w stan nadprzewodzacy przechodzi¢ beda warstwy
o cisnieniach coraz bardziej odleglych od p; i po. W ostatnim etapie nadprzewodnictwo
pojawi sie w warstwie przypowierzchniowej (p ~ 400 GPa). Nalezy zauwazy¢, ze faza nad-
przewodzaca we wnetrzu planety typu jowiszowego zacznie sie indukowaé w okresie po-
przedzajacym $mier¢ termiczna Wszechswiata [115]. Z tego powodu stan zimnego Jowisza
(planety, w ktorej wyindukowalo sie nadprzewodnictwo) nalezy traktowaé jako koncowy

etap ewolucji termicznej planet olbrzymow zbudowanych przede wszystkim z wodoru.

5.5 Efekt indukcji zewnetrznego pola magnetycznego

W ostatnim kroku zwrdcono uwage na fakt, ze zimny rotujacy Jowisz o promieniu R
bedzie zrodtem zewnetrznego pola magnetycznego. Warto$¢ natezenia pola mozna wyzna-
czy¢, rozwiazujac rownania Londona dla pustej nadprzewodzacej sfery obracajacej sie ze

stata predkoscia katowa (w) (patrz rysunek 5.8). Koncowy rezultat ma postaé¢ [116], [117],
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z
oe

Rysunek 5.8: Uktad wspolrzednych dla zimnego, obracajacego sie Jowisza |21].

118]:
2My,
h, = = cos 6, (5.6)
M
hg = —sin ),
r
hy =0,

gdzie warto$¢ momentu Londona dana jest wzorem:

me 3 3 cosh (7L R)
M, = —wR*|1 — 5.7
L e * Y2R? v Rsinh (y,R) (5:7)
~ @wR?’.
e

Symbol m to masa elektronu w prozni, ¢ oznacza wartos¢ predkosci swiatla, e reprezen-
tuje tadunek elektronu. Wielkos¢ v, zdefiniowana jest wzorem: v, = 1/Ap, gdzie A\p, jest
fenomenologicznym parametrem Londona, mierzacym gleboko$¢ wnikania pola magne-
tycznego w nadprzewodniku: A, = \o/+/1 — (T/T¢)" [119]. Przyjmujac predkosé obrotu
planety wokot wtasnej osi identyczng jak dla Jowisza, mozna pokaza¢, ze maksymalna
indukcja pola magnetycznego na powierzchni planety bedzie wynosita okoto 2 - 107 Gs.

Oznacza to istnienie bardzo stabego lecz mierzalnego pola magnetycznego.

5.6 Podsumowanie uzyskanych wynikéw

W rozdziale przedyskutowano mozliwo$¢ wystepowania stanu nadprzewodzacego
w planetach gigantach, zbudowanych przede wszystkim z wodoru. Odpowiednie obliczenia

przeprowadzono przy uzyciu klasycznego formalizmu Eliashberga. Nalezy podkresli¢, ze
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wzieto pod uwage szeroki zakres pseudopotencjatu kulombowskiego (u* € (0,1;0,3)) tak,
by mozna bylo Scisle wyznaczy¢ destruktywny wplyw korelacji elektronowych na faze
nadprzewodzaca.

W pierwszym kroku wyznaczono wtasciwosci termodynamiczne stanu nadprzewodza-
cego, indukujacego sie w metalicznym wodorze pod dziataniem ci$nienia 3500 GPa. Roz-
patrywana wartos¢ cisnienia zostata wybrana z dwoch powodow. Po pierwsze, reprezentuje
ona skrajne ci$nienia, jakie dziataja na metaliczny wodor, znajdujacy sie w poblizu jadra
planety o rozmiarach Jowisza. Po drugie, dla p = 3500 GPa stan nadprzewodzacy posiada
jedna z najwyzszych wartosci temperatury krytycznej. Po przeprowadzeniu obliczen nu-
merycznych stwierdzono, ze w zaleznosci od przyjetej wartosci p* temperatura krytyczna
moze sie zmienia¢ w zakresie od 312 K do 447 K. Zwr6cono roéwniez uwage, ze pozostale
wielko$ci termodynamiczne, takie jak parametr porzadku, ciepto wtasciwe stanu nadprze-
wodzacego 1 termodynamiczne pole krytyczne, bardzo istotnie odbiegaja od przewidywan
klasycznej teorii BCS. Jak sie okazuje, powyzszy rezultat wynika z istnienia znacznych
efektow retardacyjnych i silno-sprzezeniowych w fazie nadprzewodzacej wodoru. Na pod-
stawie wyznaczonych funkcji T (p*) oraz literaturowych wartosci temperatury krytycznej,
oszacowanych dla nizszych ci$nieni, obliczono zalezno$¢ Ts od p. Stwierdzono, ze podczas
obnizania sie temperatury efektywnej planety w pierwszym kroku stan nadprzewodzacy
wyindukuje sie w poblizu ci$nienn p; = 500 GPa oraz p, = 2000 GPa. Nastepnie w stan
nadprzewodzacy przejda warstwy wodoru o cisnieniach coraz bardziej odbiegajacych od py
i po. W koticowym etapie faza nadprzewodzaca pojawi sie w warstwie przypowierzchniowej
(p ~ 400 GPa). Nalezy podkresli¢, ze ze wzgledu na powolny proces stygniecia planet ol-
brzymow w pozniejszym etapie ich ewolucji termicznej, stan nadprzewodzacy w tego typu
cialach niebieskich pojawi sie w okresie poprzedzajacym $mier¢ termiczng Wszechswiata.

Dodatkowo w pracy wykazano, ze zimny Jowisz, posiadajacy niezerowa predkos$¢ obrotu
wokol wlasnej osi, bedzie Zrodtem bardzo stabego pola magnetycznego o indukeji rzedu
1071 Gs.



Rozdzial 6

Analiza wlasciwosci
wysokotemperaturowego stanu
nadprzewodzacego w miedzianach:

uogolnione podejscie Eliashberga

W ramach wogolnionej metody Eliashberga wyznaczono wtasciwosci wysokotemperaturo-
wego stanu nadprzewodzqcego indukujgcego sie w miedzianach. Mechanizm parujgcey odtwo-
rzono przy pomocy hamiltonianu, ktory modeluje efektywne oddziatywanie elektron-fonon
(EF) i elektron-elektron-fonon (EEF). W pierwszym kroku wyprowadzono uktad réownan
termodynamicznych, determinujqcy funkcje parametru porzgdku (p), czynnik renormali-
zujgey funkcje falowq (Z) oraz funkcje przesuniecia energii pasmowej (x ). Wykazano, Ze
skrajnie uproszczone rownania Eliashberga uogolniajq model, bazujacy na transformacyi
kanonicznej, ktory w sposdb ilosciowy wigze ze sobq wartosé temperatury krytycznej (1c),
temperatury Nernsta (T%*) i ¢ dla T = 0 K. Przeprowadzona analiza pozwala dodatkowo
wyznaczycé diagram Te-T"*. Na poziomie rownan Eliashberga udowodniono, Ze w przypadku
wysokiej wartosci potencjotu EEF parametr porzadku (A = ¢/ Z) w funkcji dotowania ma
przebieg analogiczny do obserwowanego eksperymentalnie. Dodatkowo wykazano, ze prze-
rwa energetyczna obserwowana w elektronowej gestosci stanow w zakresie wartoSci tem-
peratury od 0 K do T* (tzw. temperatura pseudoszczeliny) jest indukowana przez funkcje,
opisujgce wtasciwosci stanu normalnego (7 i x). Wktad do przerwy energetycznej pocho-

dzacy od o jest znikomy.

6.1 Slowo wstepne

Klasyczne nadprzewodniki, w ktorych kondensat par Coopera indukowany jest przez
oddzialywanie elektron-fonon, modelowane sa przy uzyciu operatora Frohlicha [61], [62],
[80].
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Wychodzac z hamiltonianu Frohlicha, przy wykorzystaniu transformacji kanonicznej,

eliminujacej fononowe stopnie swobody, mozna otrzymaé efektywny hamiltonian teorii
BCS [3], |4], [62|. Nastepnie wyprowadza sie rownanie na parametr porzadku (A) |78]. Na-~
lezy zaznaczy¢, ze wskutek zastosowanych przyblizenn omawiany model umozliwia ilosciowy
opis wtasciwosci stanu nadprzewodzacego jedynie w granicy stabego sprzezenia elektron-
fonon, a wiec w dos¢ waskiej grupie nadprzewodnikoéw niskotemperaturowych [17], [114].
[stotna alternatywa dla opisywanego powyzej schematu analizy jest podejscie zastosowane
przez Eliashberga [15]. W rozwazanym przypadku uklad rownan, determinujacy wtasciwo-
$ci termodynamiczne stanu nadprzewodzacego (rownania Eliashberga), uzyskuje sie wprost
z operatora Frohlicha. Wymagane rachunki wykonuje sie przy pomocy macierzowych funk-
cji Greena. Nastepnie, na poziomie drugiego rzedu réwnan ruchu otrzymuje sie formute
Dysona, ktora pozwala zastosowaé procedure samouzgodnienia [114], [120].
W wersji najbardziej ogdlnej rownania Eliashberga mozna podzieli¢ na trzy grupy. Pierw-
sza pozwala wyznaczy¢ funkcje parametru porzadku (g (iw,)), druga stuzy do obliczenia
wartosci czynnika renormalizujacego funkcje falowa (Zx (iw,)), trzecia determinuje funkcje
przesuniecia energii pasmowej (g (iw,,)). Uklad Eliashberga uzupetnia sie rownaniem na
potencjal chemiczny. Wielko$¢ k oznacza ped elektronu.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze w formalizmie Eliashberga parametr porzadku zdefiniowany
jest przy pomocy wzoru: Ay (iw,) = ¢k (iwy,) [ Zk (iw,). Funkcja Zy (iw,) okresla stosunek
masy efektywnej elektronu do masy pasmowej elektronu. Natomiast wielkosé¢ xi (iw,) bez-
posrednio renormalizuje energie pasmowg elektronu. Wielky zaleta podejécia zaproponowa-
nego przez Eliashberga jest fakt, iz w ramach omawianego schematu wtasciwosci termody-
namiczne stanu nadprzewodzacego mozna okresli¢ dla dowolnej wartosci statej sprzezenia
elektron-fonon. Nalezy przy tym wyraznie zaznaczy¢, ze uzyskane rezultaty zazwyczaj
gwarantuja ilosciowa zgodno$¢ pomiedzy przewidywaniami teoretycznymi a danymi eks-
perymentalnymi [17|, |98], [121], [122], [123]. Klasyczne roéwnania Eliashberga redukuja
sie do modelu BCS, przy czym nalezy pominaé efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe:
Ay (iwp) = Ak, Zg (iw,) = 1 oraz i (iw,) = 0.

W roku 2012 zasugerowano, ze stan nadprzewodzacy o wysokiej wartosci temperatury
krytycznej, indukujacy sie w miedzianach (8|, 9], moze by¢ modelowany przy uzyciu roz-
szerzonego hamiltonianu typu Frohlicha [55]. Uogolnione podejscie polega na uwzglednie-
niu dodatkowej stalej sprzezenia dla oddzialywania elektron-elektron-fonon, powiazanej z
kulombowskim potencjalem oddzialywania naweztowego [59]. Analiza wlasciwosci termo-
dynamicznych wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego przeprowadzona w pracy
[55] polega na wyprowadzeniu rownania na parametr porzadku, przy czym bazowano na
transformacji kanonicznej, eliminujacej fononowe stopnie swobody [62]. Pomimo dalszych
przyblizen, zwigzanych z zaniedbaniem efektow retardacyjnych i silno-sprzezeniowych czy
zastosowaniem przyblizenia sktadanego Sredniego pola do cztonu opisujacego efektywne
oddziatywanie czterofermionowe, uzyskano bardzo interesujace wyniki na poziomie ilo-

Sciowym. W szczegblnosci wykazano, ze otrzymane réwnanie pozwala na podstawie znajo-
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mosci wartosci temperatury krytycznej i temperatury Nernsta obliczy¢ poprawnie przerwe
energetyczng w temperaturze zera Kelvinow. Nalezy zaznaczy¢, ze odpowiednie rachunki
przeprowadzono dla bardzo duzej liczby zwiazkéw chemicznych, kazdorazowo uzyskujac
wyniki zgodne z danymi eksperymentalnymi. W nastepnych latach opublikowano dalsze
rezultaty oparte na zaproponowanym schemacie. Warto w tym miejscu zwroci¢ uwage na
prace [56], [65], [66], w ktorych udowodniono, ze w ramach omawianego modelu mozna z
powodzeniem interpretowa¢ dane eksperymentalne, otrzymane przy pomocy metody AR-
PES [124], [125], [126], |127], [128|. Dodatkowej uwagi wymaga praca, w ktorej analizowano
wlasciwosci termodynamiczne stanu nadprzewodzacego o ekstremalnie wysokich warto-
Sciach temperatury krytycznej [67] oraz praca [68] na temat zwiazku pomiedzy wartoscia
przerwy energetycznej a temperaturg pseudoszczeliny.

Pomyst, by do opisu wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego wykorzy-
sta¢ hamiltonian, jawnie uwzgledniajacy fononowe stopnie swobody, nie jest nowy.
Pierwsze zaawansowane proby w tym kierunku dla nadprzewodnikéw Lag_Sr,CuQOy,
(Y1_xPry)BayCu3O7_y oraz YBay_(La,CuzO7 zostaly przeprowadzone przez Kima i Te-
sanovica w roku 1993 [69]. Wykazano wtedy, ze silne korelacje kulombowskie nie moga
catkowicie wygasi¢ fononowego mechanizmu parowania w szerokim zakresie dotowania.
Dodatkowo zwrocono uwage, ze efekt izotopowy jest odwrotnie skorelowany z T, Otrzy-
mane rezultaty dowodza, ze niska wartos¢ wspotczynnika izotopowego w miedzianach nie
musi koniecznie oznacza¢ stabego oddzialywania elektron-fonon. W zwiazku z tym nie
mozna wykluczy¢ parowania typu fononowego w nadprzewodnikach wysokotemperaturo-
wych, opierajac sie jedynie na silnych korelacjach kulombowskich.

Bardzo ciekawe wyniki uzyskali rowniez Hirch, Marsiglio oraz Teshima. Autorzy oparli
swoja analize na tzw. dynamicznym modelu Hubbarda (formalnie bardzo podobnym do
operatora z pracy [55]), ktory opisuje renormalizacje odpychania hubbardowskiego przez
bozonowe stopnie swobody [70], [71], [72]. Najwazniejszy rezultat, jaki uzyskano, dowo-
dzil, ze temperatura krytyczna wzrasta wraz ze spadkiem wartosci czesto$ci bozonowe]
oraz maksimum 7o wystepuje dla dotowania, odpowiadajacego wartosci eksperymental-
nej. Wyrugowanie fononowych stopni swobody przy uzyciu transformacji kanonicznej
z rozszerzonego hamiltonianu typu Frohlicha zawsze prowadzi do pojawienia sie czlonu,
opisujacego efektywne czterofermionowe oddziatywanie elektronowe |55]. Co ciekawe, for-
malnie identyczne oddzialywanie (jednak o innej stalej sprzezenia) mozna rowniez uzy-
ska¢, biorac pod uwage pominiete cztony w klasycznej transformacji Frohlicha [73]. Warto
podkresli¢, ze na mozliwosé uzupetienia oddziatywania teorii BCS oddzialywaniem czte-
rofermionowym po raz pierwszy zwrocil uwage Rickayzen |74, ktory motywowal swoj po-
myst analogia do fizyki jadrowej, gdzie czasteczka alfa reprezentuje stabilny uktad czterech
fermionow. W kontekscie opisu wlasciwosci termodynamicznych stanu nadprzewodzacego
pomyst Rickayzena po wielu latach podjety zostal w pracach [75|, [76], [77]. W odniesie-
niu do danych eksperymentalnych, potwierdzajacych znaczenie oddziatywania pomiedzy

elektronami a drganiami sieci krystalicznej w miedzianach, nalezy wspomnie¢ o nastepuja-
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cych rezultatach: (i) metoda ARPES wyraznie wskazuje na istnienie zalamania w widmie
energetycznym w poblizu energii fononowej [124], [129], (ii) dodatkowo przy jej pomocy
mozna zaobserwowaé efekt izotopowy zwiazany z czescia rzeczywista energii whasnej [130],
(iii) efekt izotopowy widoczny jest rowniez dla temperatury krytycznej, zwlaszcza w ob-
szarze silnie niedomieszkowanym [131] oraz (iv) fonony wptywaja takze na glebokosé wni-
kania oraz wyniki pomiaréw ramanowskich [132], [133|. Wyraznie nalezy podkresli¢ fakt,
ze oddzialywanie pomiedzy elektronami i fononami nie moze mie¢ charakteru czysto kla-
sycznego. Swiadczy o tym zbyt niska wartosé statej sprzezenia elektron-fonon wyznaczona
na podstawie obliczen ab initio |64]. Oczywiscie nalezy rowniez wzia¢ pod uwage fakt, ze
elektrony tworza uktad silnie skorelowany [18], [134], [135]. Przyktadowo: analiza przepro-
wadzona w ramach modelu Hubbarda sugeruje, ze naweztowe odpychanie kulombowskie
wynosi ~ 5 eV, a wartos¢ elektronowej calki przeskoku jest rowna okoto 400 meV [136].
Wysoka wartos¢ naweztowego odpychania kulombowskiego powoduje, ze dla do potowy
wypelnionego pasma elektronowego model Hubbarda sprowadzi¢ mozna do efektywnego
modelu Heisenberga, ktory poprawnie opisuje dynamike uktadu spinowego w miedzianach
[18].

Zaprezentowany rozdzial rozszerza $redniopolowa analize stanu nadprzewodzacego
przeprowadzona w publikacjach [55], [56], [65], [66], [67], [68]. W szczegdlnosci w pierwszym
kroku podano formalizm, ktoéry umozliwia opis wysokotemperaturowego stanu nadprzewo-
dzacego w ramach metody Eliashberga. W kontekscie prowadzonych badan uzasadniono
rowniez posta¢ wykorzystywanego hamiltonianu, zwracajac uwage na sposob wprowadze-
nia operatorow fononowych (dodatek A). W drugim kroku zaprezentowano wyniki, ja-
kie uzyskano dla skalarnych funkcji Greena, determinujacych diagonalng i antydiagonalna
czesé macierzowej funkcji Greena. Sciste i przyblizone wyrazenia na energie wlasne zebrano
odpowiednio w dodatku B i C. Nastepnie opisano metode samouzgodnienia oraz przed-
stawiono anizotropowe réwnania Eliashberga dla wysokotemperaturowego stanu nadprze-
wodzacego. Omoéwiono rowniez przyblizenia, ktore pozwalaja sprowadzi¢ uklad Eliash-
berga do pojedynczego rownania na parametr porzadku. Otrzymane wyrazenie okazuje sie
by¢ uogolniona wersja formuty, bazujacej na transformacji kanonicznej [55]. W rozdziale
zebrano rowniez uogoélnione $redniopolowe wzory, opisujace najistotniejsze parametry ter-
modynamiczne stanu nadprzewodzacego. Na szczegblna uwage zastuguje diagram, wigzacy
warto$¢ temperatury krytycznej z wartoscig temperatury Nernsta. Prezentowany rozdziat
uzupetnia takze dodatek D, w ktorym podano tre$¢ twierdzenia matematycznego, doty-
czacego gornej i dolnej gatezi parametru porzadku.

W ostatnim kroku zaprezentowano rozwiazania réwnan Eliashberga dla przypadku
izotropowego. Szczegblng uwage nalezy zwroci¢ na zaleznosé funkeji A (iw,), Z (iwy,)

i x (iwy,) od sredniej liczby elektronéow na wezle (dotowania) oraz temperatury. Uzyskane
rezultaty pozwalaja rowniez wyjasni¢ pochodzenie szczeliny energetycznej w elektronowe]

gestosci stanow.
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6.2 Formalizm

Operator statystyczny modelujacy oddziatywanie elektron-fonon i elektron-elektron-

fonon w reprezentacji pedowej ma postaé [55], [137]:
H=H9 + HY 4 g® (6.1)
gdzie pierwszy czton opisuje uktad nieoddziatujacych elektronéw i fononow:

HO = ZEkCLUCkU + qubgbq. (6.2)
ko q

Symbol gy zdefiniowany jest wzorem: €y = e — u, przy czym &£ to energia pasmowa
elektronow; p oznacza potencjal chemiczny. Zalozono, ze elektrony moga si¢ propa-
gowa¢ w sieci kwadratowej z calka przeskoku t. W rozpatrywanym przypadku ener-
gie pasmowa elektronow mozna obliczy¢, korzystajac ze wzoru: g = —tvy (k), gdze
v (k) = 2[cos (k) + cos (k,)]. Funkcja wq determinuje wartosci energii fononow.

Operatory oddzialywania dane sa przez wyrazenia:

O = ZUS) (q) CLqUCkoﬁbq (6.3)
kqo
oraz
_ 2
B = 3 o @) et st o
kk'qlo

gdzie ¢q = bT_q + by. Przez vl({l) (q) i vl(jl){,

oraz tensor dla oddzialtywania EEF. Warto zauwazy¢, ze w pracach [55], [137] udowodniono

1 1 *(2 2
" (a) = viely (—a) oraz kak), (q.)) = vf{ﬁHq,k_l (—al+aq).

(q,1) oznaczono macierz dla oddzialywania EF

ich nastepujace wlasciwosci: vy
Symbol * oznacza sprzezenie zespolone.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze w odniesieniu do nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych
pochodzenie czlonow oddzialywania w operatorze (6.1) jest szczegotowo przedyskutowane
w dodatku A.

Zdefiniowano nastepujace spinory Nambu:

C
\Ifk = ( ;{T ) , \I/Tk = ( CLT C_k| ) . (65)

Macierzowa funkcja Greena Gy (iw,) =<< \Ifk|\IfL >>,, przyjmuje postac:

( g (i) g (i) ) |

o (iwn) g (iwn)

(6.6)

Mozna zauwazy¢, ze elementy diagonalne macierzy Gy(iw,) opisuja wlasciwosci stanu

<< CkT‘CLT > << CkT‘C—ki >>iwn
<< CT_k¢|CLT >0 << CT_k¢|0_k¢ >>ion

Gk(iwn) = (
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normalnego a elementy antydiagonalne wtasciwosci stanu nadprzewodzacego.

W pracy [138] wykazano, ze spinory Nambu nie spelniaja $cisle relacji antykomutacji.
Stad elementy macierzowe funkcji Gy (iw, ) nalezy obliczy¢ wprost z fundamentalnej relacji
dla operatoréow fermionowych: |:Ck1017CTk202 ) = cklgchN2 + chzazcklgl = Ok, ky 00109, gdzie

Onm to delta Kroneckera.

6.3 Wyniki dla rachunkéw skalarnych

Ponizej wypisano rownania dla skalarnych funkcji Greena:

9 (iwn) = gl (iwn) + g8 (iwn) my” (i) gl (iwn) (6.7)
B (i) = g& (iwn) M (iwn) gi2) (iwy) (6.8)
o (iwn) = g8 (iwn) mi (iwn) glie) (itwn) (6.9)
g (iwn) = g5 (iwn) + g5 (iwn) my” (iwn) gy (i) (6.10)

gdzie funkcje Greena bez oddziatywania zdefiniowane zostaja przy pomocy wzorow:

1
ﬂdn — €k

9o (i) (6.11)

oraz

1
uun<+-€k'

B .
gék) (twy) (6.12)
Na podstawie uzyskanych rezultatow mozna zauwazy¢, ze skalarne rownania Dysona otrzy-
mano tylko dla funkcji Greena stanu normalnego. Funkcje, opisujace wlasciwosci stanu
nadprzewodzacego, spetniaja okrojone rownania Dysona, co wynika z faktu istnienia kon-
densatu nadprzewodzacego jedynie w przypadku niezerowego oddzialywania parujacego.

Energie wlasne ml(cA) (iwn)—ml({D) (iw,) posiadaja skomplikowana posta¢. Ich definicje za-

mieszczono w dodatku B. Nastepnie uproszczono wyrazenia na ml({A) (iwn)—ml({D) (iwy,) (od-
powiednie rezultaty prezentuje dodatek C). Po stosunkowo prostych przeksztalceniach

uzyskano:

. 1
ml(cA) (iwn) =~ —(vy + vy (n))? 3 Z Z << Ck—qT|CL_qT > (6.13)
Wm, q

X << ¢q|¢—q > 2 i(wn—wm)>
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: 1
m (iw,) = (V2 + 20005 (n)) 3 D) << tqtleckrar > (6.14)
wm q

X << ¢q|¢—q > i(wn—wm)

42 1
_ 5_32 Z [N Z << Ck1¢|c—k1T >>iwm1]

k1

wml Nwms

1

E i T E

X [N << C—k2¢|ck2T >>iwm2] << Ck—qT|C—k+q¢ >>iwm3
ko q

X << Pg|p—q > (o =y —my g )

. 1
ml({c) (iwn) =~ (v} + 20102 (n)) = << CT_kJr(MclT{_qT >>00 (6.15)
B wm q
X << ¢q|¢—q >>i(wn_wm)

TR > [N > << ilday >>in,

ki

wml Nme

1

E E T T

X [N << CkgT‘C—k2¢ >>iwm2] << C—k+q¢|ck—qT >>iwm3
ko q

X << Pgl—q > o~y —my —mg )

: 1
ml({D) (iwy) =~ —(v1 + vy (n))? 3 Z Z << cT_k+q¢|c_k+q¢ >>00 (6.16)

wm q

X << @gld_q > Zi(wn—wm) -

Nowe oznaczenia wystepujace we wzorach (6.13)-(6.16) zdefiniowane zostaja w nastepujacy

sposob: vl (q) — vy, vl(fl)m (I1,ls) = %2 oraz (n) = + >, <cLackU>.

Propagator fononowy obliczy¢ mozna w przyblizeniu nieoddziatujacych fononow:

W

<< Gglo—q >>in= —2/ dwFy (w)
0

gdzie w; = (2m/B) l. Symbol F, (w) reprezentuje fononowa gestos¢ stanow.
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6.4 Zarys procedury samouzgodnienia oraz réwnania

Eliashberga

Wyniki uzyskane w poprzednim paragrafie umozliwiaja wyprowadzenie rownania Dy-

sona dla macierzowej funkcji Greena:
Gy (iw,) = Gok (iwy,) + Gox (1w, ) My (iw,) Gok (iwy,), (6.18)
gdzie Gk (iw,) oznacza propagator dla nieoddzialujacych elektronow:
Gox (iwp) = (iwnTo — ExcT3) . (6.19)

Macierz energii wlasnej ma postac:

My (iw,) =~ (vi+v9(n 5 Z’TgGk q (1w) T3 Py (twy, — twp,) (6.20)
wWmq
v2 (n)?1 _ , _
4 b i ) 3 Z (10 — 73) Gk—q (iwn,) (To + 73) Py (iwy, — iws,)
wmq
v2 (n)?1 , , ,
+ 2 El ) P Z (7o + 73) Gie—q (iwim) (To — 73) Py (it — iw)
. 1 .
- Z Z Zwml 12 N Z [sz (Zwmz)]m
‘Uml’\’wmg ko
X Z (0 — 73) Gie—q (iWms ) (To + T3) P (iwn — iWm, — Wy — 1Wms)
q
ST S (G )] X G ()
53 N ki m1/)]9q N ko ma)]21
WmlNUng kl k2
X Z (10 + 73) Gx—q ({Wms) (T0 — T3) Py (iwn, — Wiy — 1Wimy — Wiy )
q
przy czym wykorzystano zalezno$é: << A|Bf >>,, = — << A'|B >>7 . Symbole 7o-73

reprezentuja baze macierzy Pauliego:

(10 (01
To = <01>, 7'1:<10>, (6-21)
0 — . 1 0
(i 0 ), 7':(0_1). (6.22)

Nastepnie zapostulowano rozktad macierzy energii wtasnej w bazie Pauliego:

T2

My (iwy,) = dwy, (1 — Zi (iwy,)) To + Xk (iwn) T3 + @k (iwy) 71+ Py (iwn) To. (6.23)
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Z drugiej strony rownanie (6.18) mozna zapisa¢ w przyblizonej formie:
Gy (iwn) = Gopl (iwn) — My (iwy,) - (6.24)

Wstawiajac wyrazenie (6.23) do wzoru (6.24) i obliczajac jawna posta¢ funkcji Greena

otrzymano:

G (twy,) = —Dlzl (1wn) [twn Zx (twn) To + (XK (iwy) + Ek) T3 + px (twn) 71 + Py (wn) 2],
(6.25)
gdzie:

Dy (iwn) = (wnZx (iwn))2 + (X (iwn) + gk)2 + Spi (iwn) + @i (iwn) - (6.26)

W kolejnym kroku wzor (6.25) nalezy wstawi¢ do wzoru (6.20). Wynik ma postac:

My (iw,) ~ — i(vy + vy Zmek q (1wm,) D (zwm) Py (twy, — iwy,) 70 (6.27)
qu
1 . _ 1 4. . .
— (v + vy (n))? 3 > (Xk—q (iwm) + Fueq) D o (iwnm) Py (iwn — i) 75
qu
+ (vf + 20109 (n Z Vk—q (1wp,) (zwm) Py (twy, — iwm) 11
Uqu

4 ._ .
+ “2 3 Z s (1my) — 1B, (i0my)] D (iomy)

Wy ~Wmg

x NZ i (i) + i (19)] il (i)

X

Z Pk—q (1Wng) Dlz_q (1w ) Py (1wn, — Wy, — Wiy — (Wi ) T1

+ (v 4 20102 (n Z Pr—q (wm) (zwm) Py (twy, — iw,) T2

wmq

4 ._ .
+ “2 3 Z s (1my) — 1B, (i0my)] D (iomy)

wml Nwm3

X N Z [‘pkz (iwm2> + i@kg (iwmz)] Dk21 (Zwmz)
ko

XY P (1Wmy) Dt o (i) Py (it — 1wy, — iy — i, ) 7o,

przy czym wykorzystano relacje pomiedzy macierzami Pauliego, ktore zebrano w tabeli
6.1.



Analiza wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego w miedzianach:
formalizm Eliashberga 64

Tabela 6.1: Iloczyny macierzy Pauliego [139].

To | 7o T3 71 T2

T3 T3 T0 'i7'2 —'i7'1

1 T1 —Z"Tg T0 Z"Tg

T2 T2 ’iTl —iTg T0

Porownujac ze soba wzor (6.23) i (6.27) otrzymuje sie rownania Eliashberga:

Zie (iwp) = 1+ (v1 + 02 (n Z“m (1w — iwm) Dt (iom) Zi—q (iom),  (6.28)
X (iwn) = — (v1 4+ v (n ZP iwy — i) Dict o (iwm) [Fx—q + Xi—q (iwn)] . (6.29)
wmq
o (iw,) = (V7 + 20105 (n ZP iwn — iwm) Dicty (iwm) Pr—q (iwm)  (6.30)
qu

4 ._ .
+ “2 3 Z s (0m,) — 1By, (0m,)] Dt (i,

wml Nme

X N Z [(pkz (iwﬂw) + i@kg (iwﬂw)] Dk21 (wm)
ko
X Z Py (iwn — iwm, — Wi, — W) D;qu (1Wims ) Pr—q (iwmy) ,
q
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B (iwn) = (v] +2viv2 (n ZP iwn — iwm) Dyt (iwm) Bie_q (iwm)  (6.31)
qu

4 ._ .
+ “2 3 Z s (0m,) — 1By, (0m,)] Dt (i,

wml Nme

X N Z [901{2 (iWm,) + 1Py, (iwmz)] Dl;; (iwmy )
ko

X Z Py (iwy, — i, — Wi, — Winy) Dliq (1Wms) Pre_q ((Wms) -
q

Potencjal chemiczny nalezy obliczy¢ na podstawie wyrazenias:

=1-= Z Dy (iwm) [Eq + Xq (iwm)] - (6.32)

wmq

6.5 Toy model

Od strony matematycznej uktad rownan Eliashberga jest bardzo skomplikowany i nie
moze by¢ rozwigzany w sposob Scisty. Z tego powodu w rozdziale uproszczono jego postac
tak, by mozna byto uzyska¢ wstepne rezultaty czesciowo przy uzyciu metod analitycznych.
W pierwszym kroku zalozono: Zy (iw,) = 1. Z fizycznego punktu widzenia oznacza to, ze
w rozwazaniach pominieto renormalizacje masy pasmowej elektronu przez oddziatywanie
EF i EEF. Nastepnie przyjeto do potowy wypetnione pasmo elektronowe ((n) = 1). Warto
zauwazy¢, ze w rozwazanym przypadku potencjal chemiczny i funkcja przesuniecia energii
pasmowej rownaja sie zero. Kolejne przyblizenie polega na zaltozeniu, ze parametr porzadku
jest funkcja rzeczywista, niezalezna od wektora falowego i czestosci Matsubary:

Py (iwy,) = 0 oraz ¢k (iw,) — ¢.

Propagator fononowy uprosci¢ mozna zgodnie ze wzorem:

wo F .
Py (iw;) — 2/ dw¥ =\, (6.33)
0

gdzie Fy (w) — F (w). Dodatkowo wygodnie jest wprowadzi¢ oznaczenia: Ef = i + ¢?,
X =v/vVN oraz 2v,\ = u/V/N.

Proste przeksztalcenia prowadza do rownania na parametr porzadku:

2
1 tanh <B%) 1 tanh (BEk>

— — —_— 6.34
N - 2Fy N - 2F) ’ ( )

1= v2+vu+u2g02

gdzie w trakcie rachunkoéw nalezy skorzystaé ze wzoru: %an Ekﬁ 1 5 tanh <5Ek>.

Dla rozpatrywanej w pracy elektronowej relacji dyspersyjnej gestosé stanéw ma postac
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58], [140], [141], [142]:
p(e) =bIn |b€_2 , (6.35)

gdzie by = —0,04687t7! oraz by = 21,17796t. Stad:

2

wo

tanh (Lw ) tanh (Lw )
2 wo 2
1= [v?+vu+ up? / dep (e / dep (g
—wo ( ) 2 €2+Q02 —wo ( ) 2\/€2+(,02

(6.36)
Wyrazenie (6.36) reprezentuje skomplikowane rownanie catkowe, ktorego nie mozna roz-

wiaza¢ w sposob analityczny dla dowolnej temperatury. Z tego powodu zastosowano me-
tody numeryczne, przy czym wzieto pod uwage v = 25 meV'/? oraz wybrane wartosci
potencjatu u. Dodatkowo zalozono, ze polowkowa szeroko$¢ pasma elektronowego jest
rowna 1 eV, co oznacza, iz calka przeskoku wynosi 250 meV [143]. W przypadku mak-
symalnej czestos¢ fononowej przyjeto: wy = 75 meV [64]. Uzyskane rezultaty wykreslono
na rysunku 6.1. Stwierdzono, ze dla stosunkowo niskiej wartosci u (rysunek A) stan nad-
przewodzacy charakteryzuje sie niewysoka wartoscia temperatury krytycznej (7o = 3,1
K). Niemniej jednak juz dwukrotny wzrost u powoduje okoto dziesieciokrotny wzrost tem-
peratury krytycznej: T = 32,1 K (rysunek B). Dla u = uc = 3,56 eV'/2 temperatura
krytyczna wzrasta do 75,7 K (rysunek C). Nalezy dodatkowo zauwazy¢, ze krzywa, opisu-
jaca zalezno$¢ parametru porzadku od temperatury, wyraznie rozni sie od ksztattu krzywej,
przewidywanej przez klasyczng teorie BCS. W szczegdlnosci zwraca uwage staba zalezno$c
parametru porzadku od temperatury w zakresie od 0 do okoto 50 K, po czym nastepuje
gwaltowny spadek .

Dla u > u¢ krzywa zalezno$ci parametru porzadku od temperatury zupetnie nie przy-
pomina krzywej teorii BCS (rysunek D). W zakresie temperatur od 0 do T widoczny
jest bardzo staby wplyw temperatury na parametr porzadku. Powyzej T wartosci funk-
cji ¢ (T') maleja znacznie szybciej, przy czym dla T = 183,5 K obserwuje sie zamiast
przejécia fazowego drugiego rodzaju przejécie fazowe pierwszego rodzaju. Nalezy zwrocic
uwage, ze zmiana charakteru przej$cia fazowego wywotana jest zastosowanymi w rozdziale
przyblizeniami. Co ciekawe, warto$¢ temperatury, w ktorej to przejscie zachodzi, jest do-
brze wyznaczona i moze by¢ odpowiednio zinterpretowana fizycznie, co zostanie szczego-
tlowo omoéwione w nastepnym podrozdziale. Ponadto dla T > T oraz u > u¢, rOwnanie
(6.36) posiada dwa rozwiazania, tzw. dolna i gorna galaz parametru porzadku. Przy czym
tylko gorna gataz (pokazana na rysunku D) minimalizuje potencjal termodynamiczny,
co oznacza, ze jest rozwiazaniem fizycznym. Zaprezentowane na rysunku 6.1 krzywe do-
brze odtwarzaja rezultaty zawarte w publikacji [55], gdzie wlasciwosci termodynamiczne
stanu nadprzewodzacego indukowanego przez oddzialywanie EF i EEF sa analizowane

przy wykorzystaniu transformacji kanonicznej, eliminujacej fononowe stopnie swobody.
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Rysunek 6.1: Zaleznosé¢ parametru porzadku od temperatury dla wybranych wartosci u
[139].

Aby ilosciowo powiazaé oba modele, nalezy pordéwnaé ze soba réwnania, przy uzyciu kto-
rych wyznaczono parametr porzadku. To zagadnienie jest szczegétowo omodwione

w nastepnym podrozdziale.

6.5.1 Roéwnanie toy modelu 1 rébwnanie uzyskane przy pomocy
transformacji kanonicznej

Rownanie na parametr porzadku wyprowadzone w pracy [55] ma postac¢ (w oryginalne;

notacji):

wo tanh (2B
1 = Vi, / dep(a)%;), (6.37)

—wo
gdzie: B = \/e2 + A2, Aoy = Viy|A| oraz Vi =V + %|A|2.
Dodatkowo, A = £+ 31 (c_k ci_+).

Ponizej wykazano, ze formula (6.37) reprezentuje uproszczona postaé¢ rownania (6.36).
W tym celu nalezy wprowadzi¢ nastepujace oznaczenia: Ay, — @, V. — v? oraz U /6 — u?.

Stad réwnanie (6.37) zapisa¢ mozna w nastepujacy sposob:

1= [+ |AP] I (p), (6.38)
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gdzie:
o tanh (6 Y 822+<p2)
Ip)= | deple . 6.39
W= [ e (6.39)

Nalezy zauwazy¢, ze |A| = ZrapE- Na tej podstawie wyrazenie (6.38) przeksztalcono do

postaci zawierajacej utamek tancuchowy:

2

I(e). (6.40)

u 2
V2 4+ |:02+r“}2}

Z drugiej strony fundamentalne rownanie toy modelu (wyrazenie (6.36)) daje:
1= (v*+ou+ (ugp)® I? (©) I(p). (6.41)
Stad:

1
ot out (up)’ 12 ()

I(p) (6.42)

Korzystajac ze wzoru (6.42) w prosty spos6b mozna otrzymac¢ powiazanie catki I (o)

z utamkiem tancuchowym:

I(p) = : (6.43)

2
v?+vut | = e
v +vu+|:'u2+'uu+[m]2j|

W ostatnim kroku nalezy wstawi¢ (6.43) do (6.41), uzyskujac:

2
uyp

2
2 up
v° +vu + |:v2+vu+[...]2]

1= |v® +ou+

I(y). (6.44)

Porownujac ze soba rownania (6.44) oraz (6.40) widaé, ze rownanie, wyznaczajace wlasci-
wosci termodynamiczne stanu nadprzewodzacego uzyskane w pracy [55], mozna otrzymac
z rownania (6.36), przy czym w wyrazeniu (6.36) nalezy pomina¢ iloczyn vu. Brak czlonu
vu w rownaniu (6.40) wynika ze sposobu przeprowadzenia transformacji kanonicznej, eli-
minujacej fononowe stopnie swobody. Mianowicie jest ona oddzielnie stosowana do oddzia-
tywania EF i EEF.

Dodatkowo nalezy zwroci¢ uwage na fakt, ze doktadna wartosé¢ utamka tancuchowego,
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wystepujacego w rownaniu (6.43), wynosi:

1 21/3 2
1 (v* + vu) (6.45)

» 1/3
{271&0 + \/108 (v2 + vu)® + 729v2g02]

1/3
11 [272&0 + \/108 (02 + vu)’ + 7292;%02}

- 3 vgo( 21/3

Wyprowadzenie wzoru (6.45) jest proste. Wystarczy w tym celu przepisa¢ wyrazenie
(6.41) do postaci: (up)> I (@) + (V2 +vu) I (¢) — 1 = 0. Otrzymane rownanie nalezy
nastepnie rozwiaza¢ wzgledem I (). W wyniku uzyskuje sie dwa pierwiastki zespolone
sprzezone i jeden pierwiastek rzeczywisty, ktory wyznacza wartos¢ rozpatrywanego utamka
tancuchowego.

Zaprezentowane powyzej wyniki dowodza, ze wszystkie rezultaty uzyskane w pracy
[55] moga by¢ bez trudu odtworzone przy pomocy rownania (6.36). W tym celu wystarczy
tylko odpowiednio przeskalowaé¢ uprzednio przyjete wartosci potencjalow v i u ze wzgledu
na wystepowanie dodatkowego potencjalu parujacego réownego vu. 7Z fizycznego punktu
widzenia oznacza to, ze warto$¢ temperatury, w ktorej dochodzi do przejscia fazowego
pierwszego rodzaju, powinna by¢ utozsamiona z warto$cig temperatury Nernsta. Nalezy
rowniez bardzo wyraznie podkresli¢, ze rownanie (6.36) poprawnie wiaze ze soba ekspe-
rymentalne wartosci temperatury krytycznej, temperatury Nernsta i parametru porzadku
dla T'= 0 K. Dla wybranych wartosci temperatury, korzystajac z rownania (6.36) mozna
wyprowadzi¢ wzory, ktore pozwalaja na obliczenie interesujacych parametrow termodyna-
micznych z bardzo duza doktadnoscia. To zagadnienie zostanie szczegbtowo omowione

w nastepnych podrozdziatach.

6.5.2 Wzbr na temperature krytyczna

W pierwszym kroku wyznaczono wzér na temperature krytyczna, przyjmujac ¢ = 0.

W rozpatrywanym przypadku uzyskano:

tanh (%)

1= (v®+ vu) /Owo dep (g) — (6.46)

Catke wystepujaca w wyrazeniu (6.46) mozna obliczy¢ analitycznie. Stad:

1 w. 2kpT aw
_ 2 1. 0 slc o\
1 =10 (v° +vu) {2 In (%BTC) +In < ) ) In (k‘BTC> 1} : (6.47)




Analiza wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego w miedzianach:
formalizm Eliashberga 70

200 300 400
®,=25 meV »,=50 meV
L —A— =25 meV'"?

—O— v=37,5 meV

112

300

12

200 - L
200

100 }—0— v=50 meV
%3 100 |- I
= 100
0 PR " 0 PR " 0 P |
0 1 2 3 4 5 0 1 2 3 4 5
uleV'™?] uleV'™?] uleV'?]

Rysunek 6.2: Zaleznos¢ temperatury krytycznej od u dla wybranych wartosci v i wg [139].

2

gdzie a = ;e'yl ~ 1,13, parametr 7 to stata Eulera (7 ~ 0,577). Réwnanie (6.47) rozwia-

zano wzgledem kgTe otrzymujac formute:

b 2
— 2 2 2
]fBTC = abg exp [— \/].Il (2@) -+ In (w_o) — m - 2] . (648)

Analizujac wzoér na temperature krytyczng, tatwo mozna zauwazy¢, ze role efektyw-
nego potencjatu parujacego pelni wyrazenie: v>+vu. Od strony fizycznej uzyskany rezultat
oznacza, ze wysoka warto$¢ temperatury krytycznej nie musi by¢ zwigzana z wysoka war-
toscig potencjalu modelujacego klasyczne oddziatywanie EF. W rozpatrywanym modelu
wysokie T moze réwniez indukowa¢ dostatecznie duzy potencjat u.

Na rysunku 6.2 zaprezentowano przebieg temperatury krytycznej w zaleznosci od
u dla wybranych v i trzech reprezentatywnych wartosci maksymalnej czestosci fononowej.
Otrzymane wyniki dowodza, ze toy model przewiduje dostatecznie wysokie T, by wyjasnic¢

obserwowane eksperymentalnie wartosci temperatury krytycznej w miedzianach.

6.5.3 Parametr porzadku dla 7'=0 K

Druga fundamentalng wielko$cig poza temperatura krytyczna, opisujaca wtasciwosci
termodynamiczne stanu nadprzewodzacego, jest warto$¢ parametru porzadku w tempera-
turze zera Kelvinow. W rozpatrywanym przypadku rownanie (6.36) mozna zapisaé

W postaci:
1 = limy,y o0 f12" / dep (8) ——, (6.49)
0 2+ ¢ (0)°
gdzie dodatkowo skorzystano z twierdzenia zaprezentowanego w dodatku D. Calke zawarta

w rownaniu (6.49) obliczono analitycznie:

1 = bylim,, , 4o f27) B In? (@“‘Eg)) +1n (‘pb(f)) In (jfg)) - %Lz@ (1) — %1112 <%)] ,
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Rysunek 6.3: (A)-(C) Zaleznos¢ parametru porzadku w temperaturze zera Kelvinow od
potencjatu v dla wybranych wartosci v i wg. (D)-(F) Zaleznosé stosunku R,
od potencjatu u dla wybranych wartosci v i wg [139].

przy czym funkcja Li, (z) oznacza polylogarytm dany wzorem: Li,, (z) = Z,J;'Ol 2% /K™ oraz
Liy (1) = 72/6. Nastepnie nalezy przeprowadzi¢ kilka prostych przeksztalcen, w wyniku

otrzymujac wyrazenie na parametr porzadku w temperaturze zera Kelvinow:

_ (W e (W) 2 _

Wplyw potencjatu oddzialywania EEF na wartos¢ parametru porzadku w temperaturze

zera Kelvinow zaprezentowano na rysunkach 6.3 (A)-(C). Przyjeto wybrane wartosci para-
metru v i wzieto pod uwage trzy czestoséci fononowe. Uzyskane wyniki dowodza, ze wysoka
warto$¢ parametru porzadku wynika przede wszystkim z wysokiej wartosci potencjatu wu.
Czestos¢ fononowa ma rowniez istotne znaczenie. Nalezy zauwazy¢, ze ¢ (0) najwygodniej
jest interpretowa¢ w odniesieniu do energii zwiazanej z temperatura krytyczna. W tym
celu definiuje si¢ bezwymiarowy stosunek: R, = 2¢ (0) /kpT. Na rysunkach 6.3 (D)-(F)
wykreslono parametr R, w zaleznosci od potencjatu u dla wybranych wartosci v i wp.
Stwierdzono, ze stosunek R, moze przyjmowac¢ wartosci istotnie wyzsze od wartosci prze-
widywanej przez klasyczna teorie BCS: R, = 3,53 [3], [4]. Efekt ten czesto obserwowany

jest w miedzianach - dane eksperymentalne zebrane w dodatku do publikacji [55].
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6.5.4 Wzory na temperaturowsa zalezno$¢ parametru porzadku:

u < uc

W odniesieniu do parametru porzadku warto dodatkowo zwrocié uwage na mozliwoscé
wyprowadzenia wzoru w poblizu temperatury krytycznej. W tym celu rownanie (6.36)

zapisano w postaci, wykorzystujacej utamek tancuchowy (dodatek D):

tanh (B@)

wo
1 = lim,, oof [2n—1] / dep (e 6.52
—+ 0 ( ) \/m ( )
Dla T'— T parametr porzadku jest wielkoScia malta, mozna wiec przyjac:
W) e e
== —_— 6.53
QW ﬁm;mw%ljtz—:?%—gﬂ 5 Z w2, + €2 ( )

5 Z w2+62

m=—0oQ

Po wstawieniu wyrazenia (6.53) do rownania (6.52) oraz wykorzystaniu rownania na T¢,

otrzymano:
T[T k:BTC) ] ,
l1——| |/ +2n -1 = — 6.54
[ TC} [TC ( ab, 72 1)’ (6.54)
kgT W
o (kBT L o fWo) o
X [ln ( b ) In <b2> In® (2a) + 2]
+ Z / dsln( ) L
5m——oo b2 (Wz _'_62)

gdzie dodatkowo przyjeto: lim,_, oo f2" 1 ~ 02 +vu + ( ) ©?. Nastepnie oszacowano

v2+vu
wartosé¢ calki:

wo € 1 m 1
de In ~ — In|w,,| — In|by| — 1]. 6.55
[t (5) G S el ~ el -1 (655
Proste przeksztalcenia prowadza do wyniku koncowego:
1/2
][ +om ()
e (1) = ;
u 2 (kgT 2 (w 7¢(3) mkpT Gn(3)—1
o [ln (%2) —In (b—s> —1n* (2a) —I—Q] + Gakp TP [ln( Z ) + Wl }
(6.56)
gdzie symbol ( (z) oznacza funkcje dzeta Riemanna: ¢ (2) = >0 (&) oraz

oo In(2m—1
Cln() Z:;Ll z(ml)
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Rysunek 6.4: (A)-(C) Zalezno$¢ parametru porzadku od temperatury dla wybranych war-
tosci u [139]. Linia pomaranczowa reprezentuje wyniki numeryczne. Linie nie-
bieska uzyskano przy pomocy wzoru (6.56). Okregi otrzymano korzystajac z
formuty (6.58).

Biorac pod uwage uzyskane powyzej rezultaty, rodzi si¢ pytanie czy mozna wyprowadzi¢
wzOr na zaleznos¢ parametru porzadku od temperatury w catym zakresie temperatur od 0
K do T¢. Okazuje sie, ze odpowiedz jest negatywna. Niemniej jednak udato sie taki wzor
przewidzie¢, opierajac sie na przeprowadzonych obliczeniach numerycznych.

W pierwszym kroku nalezy zauwazy¢, ze zaleznos¢ parametru porzadku od temperatury

w klasycznej teorii BCS jest dobrze odtwarzana przez formute [16]:
T\ 3
o) =01~ () (6.57)
c

W przypadku nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych wzor (6.57) nalezy uogdolni¢ do

postaci:

2¢(0)

e =p1- (1) (6.59)

Na rysunku 6.4 zaprezentowano krzywe parametru porzadku, wyznaczone numerycznie
w zakresie temperatur od 0 K do Tg. Prazyjeto: v = 25 meVY2, wy = 75 meV oraz
wybrane wartosci potencjatu u. Dodatkowo wykreslono réwniez wyniki, uzyskane przy
pomocy wzoréw (6.56) oraz (6.58). Latwo mozna zauwazy¢, ze formuly analityczne

w poprawny sposob odtwarzaja rezultaty numeryczne.

6.5.5 Wz6br na temperature Nernsta

Dla u > u¢ przebieg parametru porzadku od temperatury roézni sie znaczaco od zalez-

nosci ¢ (T') opisywanej wzorem (6.58). W rozpatrywanym przypadku, korzystajac z row-
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nania (6.36), mozna wyprowadzi¢ formute, ktora pozwala obliczy¢ warto$é¢ temperatury

do(T)
dT

okreslona. Nastepnie bierze sie pod uwage rownanie (6.36), ktore zostalo zrozniczkowane

Nernsta. W pierwszym kroku nalezy zauwazy¢, ze dla T' = T™* pochodna jest nie-

obustronnie po temperaturze:

[+ w30t (1) 1 (o 1) 1)) TEDT) g2 (1) 12 o) 1) 2211,
(6.59)
gdzie
N tanh <7\/ﬁ )
I(p(T).T) = /_ deple) 5 e (6.60)
Pochodna po temperaturze z wyrazenia (6.60) wynosi:
At | e @D - s @ )| e 050 - e @),
(6.61)
przy czym:
o sech? (%)
e @)= [ dep &) 2 (6.62)
o tanh <7”€22;;;m>
T 1) = [ dep(e) ERwETT (6.63)
Jo (o (T),T) = /_ " dep (e) sech? (%) . (6.64)
Stad: o T
do(T) X (T
dar Y (T)’ (6.65)
gdzie:
X(T) = [ 4+ vut 366 (T) I (¢ (T).T)] o (0 (T).T) (666)
Y(T) = [v+ou+3u’? (T)I? (o (T).1)] (6.67)

1
X A @(D).T) = s (0 (T).T) | ¢(T) + 2¢°I (9 (T) . T) o (T)..
Jak juz o tym wspomniano, T** oznacza wartos¢ temperatury, dla ktorej mianownik we
wzorze (6.65) wynosi zero. Dodatkowo calki I, J4 i Jg mozna przyblizy¢ w nastepujacy
sposob: I (¢ (T),T) ~ 1(p(0),T¢), Ja(e(T),T) ~ Ja(¢(0),1c) oraz Jp (¢ (T),T) =~
Jg (¢ (0) T¢). Temperature krytyczna nalezy policzy¢ ze wzoru (6.48), natomiast ¢ (0)
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Rysunek 6.5: Zaleznos¢ temperatury Nernsta i temperatury krytycznej od potencjatu u
dla wybranych warto$ci v i wg. Niefizyczne wartoéci temperatury Nernsta
spelniaja nierownos¢ T < T [139).

z najprostszej wersji wzoru (6.51):

 (0) = 2wy exp [— In (“g—s) - \/ln2 (‘Z—;’) - m - %2] . (6.68)

Przeksztatcajac mianownik wyrazenia (6.65), uzyska¢ mozna ostateczny wynik:

]{ZBT** _ JA (90 (0) 7TC) ] (669)

2u?13((0),Tc)
JB (()0 (0) ’TC) - v2+vu+3u2@;’10)1250(0)7TC)

Na rysunku 6.5 wykreslono przebieg temperatury Nernsta w zalezno$ci od parametru
u. Mozna zauwazy¢, ze fizyczne wartosci temperatury Nernsta (7% > Ti) istnieja tylko
dla dostatecznie duzej wartosci potencjatu u w stosunku do wartosci potencjatu v. Nie
bez znaczenia jest rowniez maksymalna czestos¢ fononowa, ktora moze decydowaé o tym
czy faza Nernsta bedzie istnie¢. Przyktadowo: dla wy wynoszacego 25 meV i 50 meV fazy
Nernsta nie zaobserwowano. Nalezy rowniez zauwazyé, ze w granicznym przypadku u/
v — 400 wzor (6.69) upraszcza sie do zwiazku, ktory wiaze ze soba parametry 7, ¢ (0)

oraz T¢ bez jawnej obecnosci potencjatow v i wu:

Ja (¢ (0),1c)
JB (4,0 (0) 7TC> - %SD%(())[ (4,0 (0) 7TC> ‘

kT = (6.70)

6.5.6 Ogoblna postaé¢ diagramu T - T

Na rysunku 6.6 zaprezentowano posta¢ diagramu T - 7. Wartosci temperatury kry-

tycznej i temperatury Nernsta zostaja wyznaczone dla: v € (2,5;25) meVY/2 u € (5,10)
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Rysunek 6.6: Diagram temperatura krytyczna - temperatura Nernsta [139)].

eV'/2 oraz wy = 60 meV. Dodatkowo, na rysunku 6.6 zamieszczono dane doswiadczalne,
uzyskane dla kilku wybranych nadprzewodnikow, dla ktorych wyniki zostaja réwniez ze-
brane w tabeli 6.2. Na podstawie uzyskanych rezultatow mozna zauwazy¢, ze eksperymen-
talne wartosci T 1 1™ leza jedynie w obszarze dozwolonym przez omawiang teorie.

W szczegolnoscei, nalezy zwrocié uwage na punkty odpowiadajace najnizszym warto$ciom
Tc.

Zaprezentowany model sugeruje rowniez, ze wraz ze wzrostem temperatury krytycznej
powyzej 150 K wartosci temperatury Nernsta oddala¢ sie beda coraz bardziej od wartosci
temperatury krytycznej (zakreskowany czerwony obszar). Mozliwe, ze to ciekawe zacho-
wanie temperatury Nernsta udaloby sie zaobserwowaé¢ eksperymentalnie dla nadprzewod-
nikow o ekstremalnie wysokiej wartosci T-. Na dzieni dzisiejszy najlepszym kandydatem
mogtby by¢ zwiazek HgBayCayCuzOgyy, ktory pod cisnieniem 31 GPa posiada tempera-
ture krytyczna, wynoszaca okoto 150 K 53], |54].

6.6 Analiza stanu nadprzewodzacego na poziomie roéw-

nan Eliashberga

Przyblizenia sprowadzajace uktad réwnan Eliashberga do toy modelu generuja kilka za-
sadniczych problemow. Pierwszy zwigzany jest z brakiem mozliwosci jawnego wyznaczenia
zaleznosci parametru porzadku od dotowania (A ((n))). Formalnie trudnosé¢ te mozna omi-
naé¢, wprowadzajac bezposrednia zaleznosé potencjalow parujacych v i v od (n). Niemniej
jednak jest to procedura dos¢ sztuczna i nie tlumaczy ona danych eksperymentalnych
[144], [145], [146], [150], [151], |152]. Drugi problem wynika z istnienia przejscia fazowego
pierwszego rodzaju dla przypadku u > ue. Taki rodzaj przejécia fazowego w miedzianach

nie jest obserwowany eksperymentalnie. W zwiazku z tym nalezy przyja¢, ze zastosowane
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Tabela 6.2: Eksperymentalne wartosci T i T** dla kilku wybranych nadprzewodnikow
wysokotemperaturowych [139]. Symbol p oznacza gestosé dziur.

Zwiazek Rodzaj Tc [K] | T [K] | Ref.
domieszkowania
YBayCuzO7_y p = 0,062 18,6 150,2 [144]
p=0,079 45 128,3
p=0,107 60,5 91,8
p=0,116 64,1 84,9
p=0,120 66,5 87,4
p=0,138 80,6 104,4
p = 0,150 90 105
p=0,176 92 107 [145]
[YB&QCU307_y]e p = 0,098 57 85 [146]
(nieporzadek wywotany p = 0,098 45,1 83,1
przez napromieniowanie elektronami) p = 0,098 242 75
p=0,157 92,6 103
p=0,157 79,5 97,1
p=0,157 48,6 82,5
YBay (Cui—xZny); O7—y x = 0,000 90 104 £5 | [147]
x = 0,005 84 96 + 5
x = 0,010 79 87+5
x = 0,020 67 75+5
Ylfopra,QCu3077y X = 0,0 89,7 104,8 +5 [148]
x =0,1 83,8 999+5
x =0,2 68,2 95+5
x=0,3 50,2 84,8 +5
x=0,4 40,7 799 +5
NdBag (Cuy_xNiy); O7_y x=0,00; y=0,0 95 115 4+20 | [149]
x=0,03; y=0,0 59 80 4+ 20
x=0,06; y=0,0 45 65 4+ 20
x=0,00; y=0,2 53 75+ 5
x=0,03; y=0,2 20 80 4+ 10
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przyblizenia sa zbyt duze. Trzeci problem wynika z drugiego. Mianowicie, jezeli przej-
Scie fazowe pomiedzy stanem nadprzewodzacym a normalnym jest drugiego rodzaju, to w
jaki spos6b mozna wyttumaczy¢ istnienie szczeliny energetycznej w elektronowej gestosci

stanéw powyzej temperatury krytycznej?

W zaprezentowanym podrozdziale wykazano, ze poruszone zagadnienia mozna w na-
turalny sposob rozwiazac, jesli przeprowadzi sie staranna analize na poziomie réwnan
Eliashberga.

Ze wzgledu na zlozono$¢ numeryczna zagadnienia pod uwage wzieto rownania izotro-

powe (vy — vy/2):

Zn=1+ (vl+%(n))2£ZP(n—m)mem%ZD;1 (m), (6.71)
o= (0 2 0) X P 0 ) et -l (672)
en = (V] +viv2(n)) % Z P(n—m) @m% Z D;l (m) (6.73)

+ ;_% Z P(n—my —my—msz+1) [‘Pml - Z@ml} [Somz + i@mz} Pms

1 _ _ _
X 53 22D (m) Y Dg) (ma) 3 D/ (ms)
q1 d2 qs

oraz
1 1
. = (v] +viva(n)) EZP(n—m)amNZD; (m) (6.74)
m q
2
- % > Pln=mi—ma = my 1) [ = By, ] [ome + Fina] Py

mi~ms3

1 _ _ _
X m Z D(hl (ml) Z DQzl (m2) Z DQ31 (m?’) ?
q1 d2 qs

gdzie: Z,, = Z (iwy,), Xn = X (iwn), @n = ¢ (iw,), §, = P (iwy,) oraz Dy (m) = Dy (iwy,).
Funkcja P (n) dana jest wzorem:

2
Pn)=—— 6.75
()= s (6.75)

przy czym: v = Pwy/2m. Potencjal chemiczny nalezy obliczy¢ na podstawie rownania:

(n) ~1— /_W dep () tanh <M) : (6.76)

W 2
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gdzie W jest potowkowsa szerokoscia pasma elektronowego. Uproszczone sumy po pedach
w rownaniach (6.71)-(6.74) zostaly obliczone w pracy [58]. W rozwazanym przypadku

uog6lnione wyniki maja postac:

1 _ W ~ _
~ > D' (m) ~ / dep () D71 (m) = Fy (Wins Zoms XomsPrm Py 1L (6.77)
-W
q
oraz
1 w
jNEZ@q+mn—mLEWm)ﬁ /ﬁdw@ﬁ@+xm—mLEWm) (6.78)
-W
q
= F2 (wm>Zm>XmaQ0m>¢m>,u) )
gdzie:

Fl (wm,Zm,Xm,SOm@WM) = bl R3 <Xm - M,\/(mem)2 + (pgn + @7271) (679)

— In (b2) Ry (Xm - ,Ua\/(mem)z + 90%1 + wgn) ] )

F2 (wm>Zm>XmaS0ma¢m>,u) = bl R4 (Xm - :ua\/(mem)z + (pgn + @7271) (680)

— In(be) R (xm - u,\/ (Zntwm)® + @3 + @%) ] :

Funkcje R;-R, zdefiniowane sa wzorami:

1 _
Ry (x1,m9) = — {arctan <W + z1> + arctan (W :)51)} , (6.81)
To To L2
By (r1m9) = L1 (WA m) 43 (6.82)
2 1,42) = 9 (W _ 1’1)2 + :)j'% ) .
Rs (21,12) = (6.83)

1 IQW IQW
—|In (W t t
:cg[n( ) (arc an (x%+x§+x1W) +arctan (x%+x§—x1W))

. S(Zl—i"il’g . LL’l—iLL’Q
I L W —_——= L _
*m( ( Wx%+x%) L (me%))]’
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(6.84)

2 2 2 2
R4 ($1,$2) = % In (W) In ((1'1 + x5 + 1’1W) —+ (;1;'2W) )

([L’% + ZL’% — [L’1W)2 + (l’gW)z

. T1 + 17 . T1 — 1To
Re( L W —=—-L W———:= .
*(( +> < +))

Warto dodatkowo zauwazy¢, ze rozwiazania rownan Eliashberga sa symetryczne:
Zn = Z_pni1, Xn = X—ntl, Pn = P—ng1 Oraz @, = p_, . Powyzsza wlasnos¢ znacznie

upraszcza obliczenia numeryczne, gdyz rOwnania mogg zosta¢ zapisane w postaci:

Zn:1+<vl+ ) o, ZP( N, Wiy Ly — ZD (6.85)
v, \2 1= 1 .

xw== (ot 5 ) 5 20 P9 m) 5 DD ) et —pl, (6.86)

On = (vf + V109 <n)) % Z p) (n,m) @m% Z D;l (m) (6.87)

9 +oo +oo +o0

+ ,U_2 Z Z Z P(n7m17m27m3) [(pml - i@ml] [Somz +Z¢m2} Pms

3
ﬁ mi1=1mo=1msz=1

X NSZZZD (m1) D! (ma) D! (ms),

q; 492 493

_ 1 X 1 B
B, = (vf + V109 <n)) 3 mzz:l pH) (n,m) Py Zq: Dq1 (m) (6.88)
2 +oco 400 4o

+ U_2 Z Z Z P(n7m17m27m3) [‘pfm - Z@ml} [Qomz +i¢m2} @mg

/63 mi1=1ma=1m3=1
1 — — —
X 37 2 22 2. Dol (ma) Dy (me) Dy (m)
91 92 943
gdzie:
PE (nm)=P(n—m)+£P(n+m—1) (6.89)
oraz

P (n,my,mamz) = P(n—my —my —mz+ 1)+ P(n+mi+me+mg—2). (6.90)
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Rysunek 6.7: (A) Parametr porzadku, (B) czynnik renormalizujacy funkcje falowa oraz (C)
funkcja przesuniecia energii pasmowej na osi urojonej [139].

6.6.1 Wlasciwo$ci stanu nadprzewodzacego: formalizm osi urojo-

nej

Uktad Eliashberga zostal rozwiazany dla 45 czestosci Matsubary, co zwiazane byto
z uwzglednieniem ponad 90 tysiecy wyrazéw w potrojnej sumie po czestosciach Matsu-
bary. Duza ztozonos$¢ numeryczna rozpatrywanego zagadnienia wymagalta wykorzystania
okoto 125 GB pamieci RAM. Do obliczeri zastosowano zmodyfikowane metody nume-
ryczne, stuzace pierwotnie do rozwigzywania klasycznych réwnan Eliashberga o czysto
elektronowo-fononowym jadrze parujacym [27], [33], [46], [63], [153], [154], [155].

Uzyskane rozwiazania okazuja sie stabilne dla temperatur wyzszych od Ty = 8,7 K.
Z matematycznego punktu widzenia do$¢ wysoka wartos¢ Ty wynika z malej liczby cze-
stosci Matsubary wzietych pod uwage. Nie stanowi to jednak istotnego ograniczenia dla
dalszych rozwazan, poniewaz formalizm réwnan Eliashberga zostaje wykorzystany przede
wszystkim po to, by uscisli¢ przewidywania wynikajace z toy modelu w poblizu i znacznie
powyzej temperatury krytycznej. W zakresie niskich temperatur uzyskana w ramach toy
modelu zalezno$é ¢ (T') nie budzi kontrowersji. Przed przystapieniem do analizy wynikow
nalezy zwroci¢ uwage, ze funkcje ¢, i P, przyjmuja identyczne wartosci. Z tego powodu
w dalszych rozwazaniach ograniczono sie do ¢,.

Uzyskane rezultaty dla stanu nadprzewodzacego (T € (Ty,1¢)) zebrano na rysunkach
6.7 (A)-(C). We wszystkich przypadkach przyjeto v; = 150 meV. Dodatkowo pod uwage
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Rysunek 6.8: (A) Maksymalna wartos¢ parametru porzadku, (B) czynnika renormalizuja-
cego funkcje falowa oraz (C) przesuniecia energii pasmowej w funkcji tempe-
ratury [139].

wzieto rosngce wartosci potencjalu v, z przedziatu od 0,75 eV do 5 eV. Srednig liczbe
elektronow dobrano w ten sposob, by parametr porzadku (A, = ¢,/Z,) przyjmowal
maksymalna wartosé¢ dla T" = Tj. Mozna zauwazy¢, ze uzyskane funkcje posiadaja charak-
terystyczny lorenzowski ksztatt. Temperaturowa zaleznos$¢ rozwiazan rownan Eliashberga
najwygodniej jest przesledzi¢, analizujac posta¢ funkcji A,—1 (T"), Z,=1 (T') oraz xn=1 (T).
Nalezy podkresli¢, ze w formalizmie Eliashberga wielko$¢ A,—; z dobrym przyblizeniem
odtwarza fizyczng warto$¢ parametru porzadku, Z,—; poprawnie determinuje stosunek
masy efektywnej elektronu do elektronowej masy pasmowej, a y,—; dobrze okresla bezpo-
Srednia renormalizacje elektronowej energii pasmowej. Uzyskane rezultaty zaprezentowano
na rysunku 6.8. Dla parametru porzadku za kazdym razem otrzymano typowe krzywe, cha-
rakteryzujace przejscie fazowe drugiego rodzaju (rysunek 6.8 (A)). Oznacza to, ze pelny
opis zaniku stanu nadprzewodzacego wymaga doktadnego uwzglednienia efektow retarda-
cyjuych (jawna zaleznos$¢ rozwiazan rownan Eliashberga od w,,), wielociatlowych ()

i silno-sprzezeniowych (Z). W przypadku ich pominiecia (tak jak to zostalo zrobione dla
toy modelu), przy wysokich wartosciach potencjalu EEF, nadal mozna powiazaé¢ ze soba
v (0), Te i T**, jednak pojawia sie nieobserwowane fizycznie przejscie fazowe pierwszego
rodzaju. Z drugiej strony czynnik renormalizujacy funkcje falowa i funkcja przesuniecia
energii pasmowej bardzo stabo zaleza od temperatury (rysunki 6.8 (B) i (C)). Nalezy
rowniez zwréci¢ uwage na fakt, ze wzrost oddzialywania EEF prowadzi do silnej renorma-
lizacji elektronowej masy pasmowej i elektronowej energii pasmowej, ktéra spowodowana
jest wysokimi warto$ciami funkcji Z,,—1 i xn=1. Na rysunkach 6.9 (A)-(C) wykreslono war-
tosci funkcji A,—1, Z,,—1 oraz x,—1 W zaleznosci od $redniej liczby elektronow. Najbardziej
interesujace wyniki uzyskano dla parametru porzadku (rysunek 6.9 (A)). Zaprezentowany
model przewiduje, ze dla niskich wartosci potencjatu EEF (vy = 0,75 eV) zaleznos¢ A,,—; od

(n) wyglada bardzo podobnie jak dla klasycznego stanu nadprzewodzacego, indukowanego
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Rysunek 6.9: (A) Maksymalna wartos¢ parametru porzadku, (B) czynnika renormalizuja-
cego funkcje falowa oraz (C) przesuniecia energii pasmowej w funkcji doto-
wania [139].

przez oddzialywanie elektron-fonon [63]. Niewielka roznica w ksztalcie omawianej funkcji
wystepuje jedynie w poblizu (n) = 1, gdzie mozna zaobserwowa¢ charakterystyczne mak-
simum. Sytuacja ulega gwaltownej zmianie dla wysokich wartosci potencjatu EEF (v, =5
eV). W rozpatrywanym przypadku parametr porzadku znika dla (n) < 1. Zakresla row-
niez krzywa, ktorej ksztalt obserwowany jest dla miedzianow [18]. Warto zwrocié uwage,
ze widoczne jest nawet charakterystyczne plato funkcji A,—; ((n)) dla (n) € (0,8;0,9).

W przypadku czynnika renormalizujacego funkcje falowa (rysunek 6.9 (B)) mozna za-
uwazyc¢, ze jego wartosci rosna wraz ze wzrostem v,. Nie sa natomiast tak silnie zalezne
od dotowania jak wartosci parametru porzadku. Nalezy podkresli¢, ze stosunkowo staba
zaleznos¢ Z,—, od (n) potwierdzaja wartosci eksperymentalne masy efektywnej elektronu
uzyskane dla nadprzewodnikéw Lag_,SroCuOy oraz YBayCuzOy [156]. Na rysunku 6.9 (C)
wykreslono funkcje przesuniecia energii. Wyniki dowodza, ze najsilniejsza renormalizacja
elektronowej energii pasmowej wystepuje w obszarze niskich (n) przy wysokich wartosciach

Va.

Bardzo ciekawe rezultaty dotyczace stanu nadprzewodzacego mozna otrzymac dla do-
towania < n >= 0,95. Badajac zalezno$¢ parametru porzadku od wartosci potencjatu EEF
stwierdzono, ze poczatkowo wzrost v, powoduje silny wzrost A,,—;. Niemniej jednak, po-
wyzej 1,25 eV parametr porzadku ponownie zaczyna male¢ i znika dla vy = 5 €V (rysunek
6.10 (A)). Z fizycznego punktu widzenia powyzszy wynik oznacza, ze najwyzsza wartosé
temperatury krytycznej jest obserwowana dla stosunkowo stabego oddziatywania EEF.
Okazuje sie, ze przyczyna spadku temperatury krytycznej w przedziale wysokich wartosci
vy zwigzana jest ze znacznym wzrostem masy efektywnej elektronu i silng renormalizacja
elektronowej energii pasmowej (rysunek 6.10 (B) i (C)). Zupelnie inaczej wyglada zalez-
no$¢ parametru porzadku od potencjatu v;. Dla dowolnej wartosci dotowania, dla ktorej

obserwowany jest stan nadprzewodzacy, wzrost v; zawsze powoduje wzrost A, —; (a wiec
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Rysunek 6.10: (A) Maksymalna warto$¢ parametru porzadku, (B) czynnika renormalizu-
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Rysunek 6.11: (A) Maksymalna warto$¢ parametru porzadku, (B) czynnika renormalizu-
jacego funkcje falowa oraz (C) przesuniecia energii pasmowej w funkcji v;
[139].

rowniez wzrost T¢). Przykladowe wyniki zaprezentowano na rysunku 6.11 (A). Dodat-
kowo na rysunkach 6.11 (B) i (C) wykreslono przebieg czynnika renormalizujacego funkcje
falowa i funkcje przesuniecia elektronowej energii pasmowej. Mozna zauwazy¢, ze wzrost
wartosci potencjatu vy nie powoduje znacznego przyrostu Z,—_;, obserwowany jest rowniez
spadek bezwzglednej wartosci x,—1. Odnoszac sie do wynikow powyzszej dyskusji, nalezy
przypuszczac, ze stan nadprzewodzacy o maksymalnej wartosci temperatury krytycznej
powstanie w przypadku, gdy oddziatywanie EF bedzie mozliwie silne, a oddziatywanie
EEF bedzie stosunkowo stabe tak, by w istotny sposob nie byla renormalizowana masa
pasmowa elektronu i elektronowa energia pasmowa. Majac na uwadze istotna zaleznosc
potencjaléow vy 1 vy od wzajemnej odleglo$ci pomiedzy atomami budujacymi sie¢ krysta-
liczng, nalezy rozwazy¢ mozliwos¢ przeprowadzenia szeregu eksperymentow wysokocisnie-
niowych. Analogicznie jak to zostalo zrobione dla litu, wapnia i zwigzkéw wodorowanych
[40], [157], [158], [159], [160].
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Rysunek 6.12: Postac¢ parametru porzadku, czynnika renormalizujacego funkcje falowa oraz
funkcji przesuniecia elektronowej energii pasmowej na osi rzeczywistej [139].

6.6.2 Wlasciwosci stanu nadprzewodzacego: formalizm osi rzeczy-

wistej

Rownania Eliashberga na osi urojonej pozwalaja wyznaczy¢ doktadna warto$é tempe-
ratury krytycznej. Umozliwiaja rowniez obliczenie z dobrym przyblizeniem warto$ci para-
metru porzadku, masy efektywnej elektronu i funkcji przesuniecia energii. Formalizm osi
urojonej jest jednak nieprzydatny do analizy wlasciwosci stanu nadprzewodzacego
w obszarze niestatycznym (w # 0). W celu okreslenia znaczenia efektow dynamicznych,
funkcje A,, Z,, x» nalezy analitycznie kontynuowaé¢ na o$ rzeczywista: A, — A (w),
Zn — Z (w) oraz xn, — X (w).

W najprostszy sposob mozna to zrobi¢ przy pomocy wzoru [161]:

X () = 1 + pow + ...+ pw’
G+ Qut .t g W

(6.91)

gdzie X € {A, Z, x}. Parametry p; i ¢; wyznacza si¢ w sposob numeryczny. Dodatkowo w
pracy przyjeto: r = 6. Na rysunku 6.12 zaprezentowano przyktadowe rezultaty uzyskane
dla przypadku: v; = 150 meV, vy = 5 eV oraz (n) = 0,8, przy czym wzieto pod uwage
wybrane wartosci temperatury.

Mozna zauwazy¢, ze w zakresie niskich czestosci (w € (0, ~ 100) meV dla A (w) oraz
w € (0, ~75) meV dla Z (w) i x (w)) rozwiazania rownan Eliashberga przyjmuja warto-

Sci rzeczywiste. Z fizycznego punktu widzenia oznacza to brak efektow thlumienia [113].
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Rysunek 6.13: Fizyczna warto$¢ parametru porzadku (A), czynnika renormalizujacego
funkcje falowa (B) i funkcji przesuniecia energii (C) [139].

Dodatkowo nalezy zauwazy¢, ze w rozpatrywanych zakresach czestosci czesci rzeczywiste
rozwigzan rownan Eliashberga sa bardzo stabo zalezne od w i w zasadzie mozna przyjac:
Re[A (w)] ~ Re[A(0)], Re[Z (w)] ~ Re[Z (0)] oraz Re [x (w)] ~ Re [x (0)]. Sytuacja ulega
radykalnej zmianie dla w ~ 110 meV (w przypadku funkeji A (w)) oraz dla w ~ 80 meV
(w przypadku Z (w) i x (w)), gdzie zaobserwowaé mozna wystepowanie silnych maksimow
1 minimo6w. Powyzej 150 meV rozwiazania rownan Eliashberga ulegaja wygaszeniu.

Wzrost wartosci temperatury wplywa bardzo odmiennie na ewolucje funkcji: A (w),
Z (w) i x (w). Na podstawie wykreslonych wynikéw wida¢, ze wartosci bezwzgledne para-
metru porzadku monotonicznie maleja wraz ze wzrostem 1. Co ciekawe, w temperaturze
krytycznej zaznaczaja sie jeszcze niezerowe wartosci A (w) dla w ~ 110 meV - sa to po-
zostalosci po silnych niskotemperaturowych maksimach i minimach. W przypadku Z (w)
i x (w) praktycznie nie wida¢ wyraznego wplywu temperatury na ich niskoczestosciowe
wartosci. Odmiennie ewoluuja jednak ich maksima i minima, ktére dla czynnika renor-
malizujacego funkcje falowa zauwazalnie maleja, a dla funkcji przesuniecia energii rosng.
Nalezy podkresli¢, ze obserwowane wartosci funkcji Z (w) i x (w) sa znacznie wyzsze od
wartosci rozpatrywanych funkcji w przypadku, gdy uwzglednia sie jedynie klasyczne od-
dzialywanie elektron-fonon.

W ramach formalizmu Eliashberga na osi rzeczywistej fizyczne wartosci parametru po-
rzadku, czynnika renormalizujacego funkcje falowa oraz funkcji przesuniecia energii nalezy

obliczy¢ przy pomocy wzoroéw:

A(T) = Re[A (w=A(T),T)], (6.92)
Z(T)=Re|Z (w=0T)],
X (T) =Re[x (w=01)].

Uzyskane rezultaty dla przypadkéw analogicznych jak na rysunku 6.8 zaprezentowano na
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Rysunek 6.14: Ewolucja temperaturowa funkcji elektronowej gestosci stanow [139].

rysunku 6.13. Zgodnie z oczekiwaniami r6znice pomiedzy wynikami, uzyskanymi w ramach
formalizmu osi urojonej a wynikami z osi rzeczywistej sa bardzo nieznaczne, co Swiadczy
o poprawnie przeprowadzonej procedurze analitycznej kontynuacji. Jak juz o tym wspo-
mniano, formalizm osi rzeczywistej pozwala bada¢ wtasciwosci stanu nadprzewodzacego
poza obszarem statycznym. Mozna wiec udzieli¢ odpowiedzi na pytanie, w jaki sposob
powstaje anomalna przerwa energetyczna w elektronowej gestosci stanéw, obserwowana
eksperymentalnie w miedzianach [162], [163], [164]. W tym celu nalezy wzia¢ pod uwage
izotropowa funkcje spektralna (A (w,e)), ktora jednoznacznie determinuje elektronowa ge-
stos¢ stanow: N (w) = A (w,0). Wielkos$¢ A (w,e) nalezy obliczy¢ na podstawie wzoru:

Awe) = =21 [Gutng (w:0)] (6.93)

™

przy czym diagonalna cze$¢ funkcji Greena na osi rzeczywistej przyjmuje postac:

Z(w)w+e+x(w) .
(Z(@W)w) = (e + x (w)* = ¢? (W)

Gdiag (w,z—:) = (694)

Na rysunku 6.14 zaprezentowano posta¢ funkcji N (w) wyznaczong dla przypadku:
v; = 150 meV, vy = 5 eV oraz (n) = 0,8. Stwierdzono, ze w zakresie temperatury od Ty do
T* = 290,1 K, w elektronowej gestosci stanow indukuje sie szczelina (lub pseudoszczelina)

energetyczna na poziomie Fermiego. W szczegolnosci dla temperatur od 7y do T¢ po-
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Rysunek 6.15: [zotropowa funkcja spektralna dla wybranych wartosci temperatury [139].

towkowa szeroko$¢ szczeliny energetycznej maleje nieznacznie, mozna natomiast zauwazy¢
wyrazny spadek maksymalnych wartosci funkeji NV (w). Co ciekawe, w przeciwienistwie do
ksztaltu elektronowej gestosci stanow zwiazanej z klasycznym oddzialywaniem elektron-
fonon, krzywa N (w) jest wyraznie asymetryczna wzgledem poziomu Fermiego. Okazuje
sie, ze zaobserwowana asymetria wynika z silnej renormalizacji energii pasmowej elektronu,
ktora wywolana jest wysokimi wartosciami funkcji x (w). Nalezy dodatkowo zwroci¢ uwage,
ze wyznaczona teoretycznie asymetria elektronowej gestosci stanow jest bardzo wyraznie
widoczna w ksztalcie krzywych eksperymentalnych [162]. Powyzej temperatury krytycz-
nej, szczelina energetyczna zanika do$¢é wolno. Pierwszg niezerowa warto$é¢ funkcji NV (w)
na poziomie Fermiego zaobserwowa¢ mozna dopiero w temperaturze 7T, rownej 243,7 K.
Dla T > T,, w przebiegu elektronowej gestosci stanow widoczna jest jeszcze pozostalo$é po
szczelinie energetycznej (tzw. pseudoszczelina), ktora stopniowo zanika wraz ze wzrostem
temperatury. W rozpatrywanym w pracy przypadku, pseudoszczelina ostatecznie znika w

temperaturze 1.
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Zaprezentowany model przewiduje, ze szczelina (i pseudoszczelina) w elektronowej ge-
stodci stanow w pelnym zakresie temperatury (nawet ponizej T¢) indukowana jest przez
funkcje Z (w) i x (w), czyli przez elementy diagonalne macierzowej energii wtasnej, od-
noszace sie do stanu normalnego. Jawny wktad do funkcji N (w), wnoszony przez stan
nadprzewodzacy, jest pomijalnie maty. Mozna to latwo sprawdzi¢, wyznaczajac ksztalt
elektronowej gestosci stanow na podstawie wzoru (6.94), w ktorym przyjeto ¢ (w) = 0.

W ostatnim kroku, na rysunku 6.15 zaprezentowano postac izotropowej funkcji spek-
tralnej wyznaczonej przy identycznych zatozeniach jak funkcja elektronowej gestosci sta-
n6w. Dla przyjetej w pracy relacji dyspersyjnej ek oraz przy zatozeniu t = 250 meV, warto-
Sci energii € naleza do przedzialu od —1 eV do 1 eV. Na podstawie wykreslonych wynikow
latwo mozna zauwazy¢ dominujaca symetrie funkcji spektralnej: A (w,e) = A (—w, — €).
Dodatkowo, maksymalne wartosci funkcji A (w,e) zawsze wystepuja na krawedziach szcze-

liny energetycznej i ulegaja obnizeniu i rozmyciu wraz ze wzrostem temperatury.

6.7 Podsumowanie uzyskanych wynikéw

W rozdziale wyjasniono niektére anomalne wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu

nadprzewodzacego indukujacego sie w miedzianach. Rozwazania oparto na hamiltonianie,
modelujacym efektywne oddzialywanie elektron-fonon i elektron-elektron-fonon. Warto za-
znaczy¢, ze hamiltonian zostal zapostulowany w publikacji [55]. W pierwszym kroku,
w przyblizeniu dimerowym, uzasadniono matematycznie posta¢ rozpatrywanego opera-
tora. Nastepnie w ramach formalizmu Eliashberga wyprowadzono réwnania termodyna-
miczne, ktore determinuja funkcje parametru porzadku, czynnik renormalizujacy funkcje
falowa i funkcje przesuniecia energii. Wykazano, ze uproszczona posta¢ rownan Eliash-
berga, sprowadzajaca sie do rownania catkowego na parametr porzadku, uogélnia wyniki,
ktore mozna otrzymac przy uzyciu transformacji kanonicznej [55]. Stad, uzyskuje sie na-
tychmiastowy wniosek, ze otrzymany model poprawnie wiaze ze soba eksperymentalne
wartosci temperatury krytycznej, temperatury Nernsta i parametru porzadku w tempera-
turze zera Kelvinéw. Réwnanie na parametr porzadku wynikajace z uproszczonych réwnan
Eliashberga jest o tyle istotne, ze pozwala na wyprowadzenie analitycznych wzordéw na
podstawowe parametry termodynamiczne stanu nadprzewodzacego. W szczego6lnosci, na
podstawie wzoréw na temperature krytyczna, temperature Nernsta i parametr porzadku
w temperaturze zera Kelvinéw uzyskano diagram wiazacy T i T**. W pracy wykazano, ze
istniejace dane eksperymentalne potwierdzaja jego posta¢. Dodatkowo, na podstawie dia-
gramu wyznaczono ograniczenie na maksymalne wartos$ci temperatury Nernsta dla bardzo
niskich 7> oraz ograniczenie od dotu dla T**, wystepujace dla temperatur krytycznych
wyzszych niz 150 K.

Analiza, przeprowadzona na poziomie réwnan Eliashberga, pozwolita wyjasni¢ bar-
dziej ztozone wlasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego. Stwierdzono,

ze eksperymentalna zaleznos¢ parametru porzadku od dotowania moze byé¢ odtworzona
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dla odpowiednio duzej wartosci potencjalu EEF. Udowodniono réwniez, ze rownania Elia-
shberga poprawnie charakteryzuja rodzaj przejécia fazowego: stan normalny - nadprzewo-
dzacy. Warto podkresli¢, ze najciekawszy wynik uzyskano, wyjasniajac pochodzenie szcze-
liny energetycznej w elektronowej gestosci stanow. Otrzymane wyniki dowodza, ze szcze-
lina energetyczna jest indukowana przez diagonalne elementy macierzowej energii wlasnej
(Z 1 x), ktore zwiazane sa z anomalnym stanem normalnym. Jawny wktad do przebiegu
elektronowej gestosci stanow, pochodzacy od stanu nadprzewodzacego, okazuje sie by¢ po-
mijalnie maly. Zaprezentowane w rozdziale wyniki sg na tyle interesujace, ze w przysztosci
planowane jest przeprowadzenie obliczen numerycznych dla konkretnych miedzianéow na

poziomie wyprowadzonych réwnan Eliashberga.



Rozdzial 7

Korelacja pomiedzy warto$cia przerwy
energetycznej a wartoscig temperatury
pseudoszczeliny w nadprzewodnikach
wysokotemperaturowych YCBCZO 1
LSHCO

W rozdziale analizowano wptyw gestosci dziur, nieporzqdku miedzy- © wewngtrzptasz-
czyznowego oraz masy izotopowej tlenu na warto$é przerwy energetycznej na powierzchni
Fermiego (2A (0)) na prayktadzie nadprzewodnikow Y, _,Cay Bag (Cuy—yZny,), O7—5 (YCOB-
CZ0) i Lay.gs—yST:H0904CuOy (LSHCO). Stwierdzono, zZe przerwa energetyczna jest wy-
raznie skorelowana z wartoScig temperatury pseudoszczeliny przy zadanym skltadzie che-
micznym. Nie ma natomiast korelacji pomiedzy 2A (0) a wartosciq temperatury krytyczney,
ktora w miedzianach determinuje jedynie zakres wystepowania stanu koherentnego konden-
satu Coopera. Otrzymane wyniki oznaczajq, ze warto$é bezwymiarowego stosunku 2A (0) /
kgTc moze sie bardzo silnie zmienia¢ wraz ze sktadem chemicznym, natomiast parametr

2A(0) /kgT™* zmienia si¢ nieznacznie.

7.1 Uwagi wstepne

Termodynamika wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego rozni sie istotnie
od termodynamiki przewidywanej w ramach klasycznej teorii BCS [3], [4]. Poza zbyt wy-
soka wartoscia temperatury krytycznej w miedzianach najistotniejsza réznica wydaje sie
by¢ istnienie drugiej charakterystycznej temperatury, zwanej temperatura pseudoszczeliny.
Obecnie sadzi sie, ze temperatura krytyczna w miedzianach wyznacza maksymalng war-
tos¢ T', przy ktorej znika stan nadprzewodzacy, natomiast 7* determinuje temperature,

w ktorej przestaje istnie¢ przerwa energetyczna na powierzchni Fermiego (2A) [165]. Na-
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lezy podkresli¢, ze w klasycznej teorii BCS obie te temperatury sa sobie rowne. Warto
przy tym przypomnieé, ze teoria przewiduje uniwersalna korelacje pomiedzy wartoscia
przerwy energetycznej w temperaturze zera Kelvinow a temperaturg krytyczna: 2A (0) /
kgTe = 3,53 |114].

W prezentowanym rozdziale przebadano wplyw réznych czynnikow (gestosé
dziur, nieporzadek miedzy- i wewnatrzplaszczyznowy, masa izotopowa tlenu) na
przerwe energetycznag w miedzianach Y;_CayBay (Cuy_yZny), O7_5 (YCBCZO) oraz
Lay g6-xS1xH0 04CuOy (LSHCO) [13], [14], [166]. Podstawowym celem badan jest okre-
Slenie zwiazku pomiedzy przerwa energetyczna a T 1 T™. Uzyskane rezultaty pozwalaja
nastepnie wyznaczy¢ wartosci bezwymiarowych stosunkow: Rx = 2A(0)/kpTc
i Ra« = 2A(0)/kpT*. W ostatnim kroku wyprowadzono uniwersalny zwiazek pomiedzy
wartoscig parametru porzadku w temperaturze zera Kelvinow a temperatura pseudosz-
czeliny. Wszystkie rachunki przeprowadzono w ramach teorii, ktéra zaktada, ze mecha-
nizm parujacy w miedzianach indukowany jest przez oddzialywanie elektron-fonon i zre-
normalizowany przez wirtualne fonony oddzialywanie elektron-elektron. Dodatkowo po-
przez odpowiednie dobranie energii pasmowej elektroné6w uwzgledniono istotne znaczenie
quasi-dwuwymiarowosci ptaszczyzn miedziowo-tlenowych na wtasciwosci fizyczne bada-
nych uktadow. Szczegotowy opis zatozen teorii wraz z odpowiednig analizg, prowadzaca
do fundamentalnego réwnania termodynamicznego, czytelnik moze znalezé w pracy [55].
Dodatkowe informacje zawarte sa rowniez w pracach: [56], [65] (metoda analizy wynikow
ARPES), 67| (termodynamika wysokotemperaturowych nadprzewodnikow o maksymalne;
wartosci T¢) oraz [167] (termodynamika i ARPES dla (Hg,_,Sn,)BasCayCuzOgys).

7.2 Model

W rozpatrywanych w rozdziale przypadkach fundamentalne réwnanie termodyna-
miczne, determinujace wlasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego o

symetrii typu d, ma postaé¢ [55]:

(m) __ 1 & 02k E(n)
1= (V(’i) + UT|A(77)|2) F n ((73 tanhﬁ 2k ’ (71)
0% 2E,

gdzie potencjaly parujace dla oddzialywania elektron-fonon i elektron-elektron-fonon zo-
staja oznaczone odpowiednio przez V@ i U™ . Wielkosé Z(n) to amplituda parametru

porzadku o symetrii typu d, n(k) = 2 [cos (k;) — cos (k,)]. Symbol El(cn) zdefiniowany jest

Wzorem:
Um _ 2, 2

B = \/ei + (vm + T|A(’7)|2> (15" (), (7.2)

gdzie funkcja e determinuje energie pasmowa elektronu: e = —tvy (k); t oznacza catke

przeskoku oraz v (k) = 2]cos (k;) + cos (k,)]. Warto przypomnie¢, ze temperatura od-



Korelacja pomiedzy wartoscig przerwy energetycznej a wartoscig pseudoszczeliny w
nadprzewodnikach wysokotemperaturowych YCBCZO i LSHCO 93

wrotna (/) dana jest przez wyrazenie: § = 1/kgT, gdzie kp to stala Boltzmanna. Stala

normalizacji wyraza si¢ wzorem: Ny = 1/ °. Sume po pedach w roéwnaniu (7.1) i w

stalej normalizacji nalezy zastapi¢ catka w nastepujacy sposob:

St [T [T dkydk,d (wo — }E(kz,ky)‘); gdzie 0 jest funkcja Heaviside’a. W celu uprosz-

czenia obliczen numerycznych i przeprowadzenia rachunkow analitycznych w dalszej czesci

pracy rownanie (7.1) nalezy przeksztalci¢ do bardziej wygodnej postaci. Z tego powodu
U

wprowadzono oznaczenia: v? = V"W, u? = ©= oraz:

A= <v2 n u2|z(”)|2) A", (7.3)

Wowezas rownanie (7.1) mozna zapisa¢ w nastepujacy sposob:

1= (1)2 +u2[A" |2) 1™ (AT, (7.4)
gdzie:
mar) = Ly (k) (75)
Mo S0y /et 4+ () &)
L SUCE,

Korzystajac ze wzoru (7.3) mozna wykonaé nastepujace przeksztatcenie rownania (7.4):

2

u

'U2 _l_ |:U2_1:[A}2:|

1= [v*+ S I (AT). (7.6)

Okazuje sie, ze rownanie (7.6) udaje sie zapisa¢ w zwartej formie:

1= [02 + (uA)? (10 (A,T)ﬂ 1 (AT (7.7)

Rownowazno$é rownan (7.6) i (7.7) najprosciej mozna wykazaé wyznaczajac z rownania
(7.7) wielkos¢ 1™ (A,T), a nastepnie wstawiajac uzyskany wzor ponownie do réwnania
(7.7) w miejsce I (A T) w nawiasie kwadratowym. Parametrami wejéciowymi do row-
nania (7.7) sa: catka przeskoku, charakterystyczna czestos¢ fononowa oraz potencjaly pa-
rujace. Wartosci ¢ 1 wy dla nadprzewodnika YCBCZO przyjeto takie same jak dla zwiazku
YBayCuzO7_s (YBCO): t = 250 meV oraz wy = 75 meV |64], [143]. W przypadku nadprze-
wodnika LSHCO oparto sie na wartosciach ¢ i wy uzyskanych dla Lay_Sr,CuO,4 (LSCO):
t = 240 meV oraz wy = 96 meV [69], [168]. Potencjaly parujace v i u dobrano w ten
sposob, by wartosci temperatury krytycznej i temperatury pseudoszczeliny, obliczone na
podstawie (7.7), zgadzaly si¢ z eksperymentalnymi wartosciami T i 7%, wyznaczonymi w

pracach [13], [14], [166|. Nalezy zauwazy¢, ze mozna to zrobi¢ w stosunkowo prosty sposob,
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Rysunek 7.1: (A)-(B) Temperatura pseudoszczeliny i temperatura krytyczna w funkcji ge-
stosci dziur dla nadprzewodnika YCBCZO [13], [14]. Wykreslono wyniki dla
uktadow o réznym stopniu uporzadkowania. (C)-(D) Temperatura pseudosz-
czeliny 1 temperatura krytyczna w zaleznosci od koncentracji strontu dla nad-
przewodnika LSHCO [68|. Wzieto pod uwage dwa izotopy tlenu [166].

gdyz potencjal oddzialywania elektron-fonon jest jednoznaczna funkcja temperatury kry-
tycznej (v = v (T¢)). Nastepnie wyznacza sie zrenormalizowany potencjal oddzialywania
elektron-elektron: u = u (v (T¢x) ,7%) [55]. Odpowiednie wyniki zaprezentowano na rysunku
7.1 oraz w tabeli 7.1. Na podstawie rysunku 7.1 (A) oraz rezultatow zebranych w pracy
[67] mozna zauwazy¢, ze nieporzadek miedzyplaszczyznowy, indukowany w YBCO przez
wapn, nie zmienia w istotny sposob T i T*. Z tego tez powodu wartosci potencjatow v
i u uzyskane dla zwiazku YCBCZO (x=0,2; y=0) sa bardzo bliskie wartosci potencjatow
parujacych, otrzymanych dla uporzadkowanego YBCO.
W przypadku nieporzadku wewnatrzptaszczyznowego, generowanego przez cynk

w YCBCZO (x=0,2; y=0,04), charakterystyczne temperatury T¢ i T silnie maleja wraz ze
wzrostem koncentracji Zn (rysunek 7.1 (B)). W rezultacie znacznie spada wartos¢ poten-
cjatu parujacego dla oddzialywania elektron-fonon. Z drugiej jednak strony u zmienia sie
tylko nieznacznie, gdyz musi rekompensowac¢ silny spadek v, tak by mozna byto odtworzy¢
eksperymentalng wartos¢ 7. Na rysunku 7.1 (C)-(D) zaprezentowano zaleznos¢ T i T od
domieszkowania strontem dla dwoch mas izotopowych tlenu w nadprzewodniku LSHCO.
W calym zakresie wartosci domieszkowania mozna zauwazy¢ zupelnie odmienny wpltyw
wzrostu masy izotopowej tlenu na T i 7. Dla temperatury krytycznej uzyskano dodatni
efekt izotopowy (spadek wartosci T¢), a dla temperatury pseudoszczeliny efekt izotopowy
jest ujemny (wzrost wartosci 7*) [170]. Wyniki zebrane w tabeli 7.1 dowodza, ze wzrost

masy izotopowe] tlenu powoduje nieznaczny spadek v przy jednoczesnym nieznacznym
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Tabela 7.1: Temperatura krytyczna, temperatura pseudoszczeliny oraz wartosci potencja-
tow parujacych v i u dla nadprzewodnikow YCBCZO oraz LSHCO [68]. W przy-
padku YCBCZO, gestos¢ dziur (p) obliczono opierajac si¢ na wzorze: T¢ (p) /
Tomax =1 —pa(p— pB)2 [151]. Dla nadprzewodnikéw nie wykazujacych nie-
porzadku wewnatrzplaszczyznowego pa = 82,6 oraz pp = 0,16. W przeciwnym
wypadku, wartoéci parametréw p4 i pp rosng wraz ze wzrostem nieporzadku

[169].
Material Rodzaj Tc T v u
domieszkowania | [K] K] [\/ meV} [\/ meV}
YCBCZO
(x=0,2; y=0) p—0,115 70,1 | 2439 | 22371 2,9926
p=0,123 74,9 | 2244 | 2,2749 2,8642
p=0,131 78,5 | 205,5 | 12,3005 2,7422
p—0,139 81,3 | 186,7 | 2,3215 2,6133
p—0,147 832 | 167,8 | 2,3354 2,4868
p=0,155 84,2 | 1489 | 2,3433 2,3548
p=0,163 84,3 | 130,0 | 2,3442 2,2112
p=0,170 83,7 | 114,2 | 12,3393 2,0922
YCBCZO
(x=0,2; y=0,04) p=0,139 35,4 | 196,5 1,9159 2,9381
p—0,146 38,9 | 1752 | 1,9503 2,8135
p—0,153 415 | 1544 | 1,9811 2,6883
p—0,160 43,2 | 1335 | 2,0009 2,5708
p=0,167 44,0 | 112,7 2,0101 2,4508
p=0,174 439 | 91,9 2,0097 2,3550
p=0,181 43,0 | 71,1 1,9993 2,2204
p—0,184 424 | 62,9 | 1,9929 2,1765
LSHCO
(160) x—0,11 13,9 | 82,2 | 1,7435 3,0676
x—0,15 325 | 61,0 | 2,0325 2,7586
x=0,20 284 | 49,2 1,9836 2,7804
x=0,25 10,1 | 46,5 1,6474 3,0757
LSHCO
(*80) x=0,11 11,7 | 103,5 1,6924 3,1509
x-0,15 30,8 | 70,0 | 2,0100 2,8137
x—0,20 27,3 | 53,7 | 1,9700 2,8069
x—0,25 98 | 484 | 1,6331 3,0867
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Rysunek 7.2: (A)-(B) Parametr porzadku w funkeji temperatury dla nadprzewodnika
YCBCZO. Przyjeto wybrane wartosci domieszkowania. (C)-(D) Parametr po-
rzadku w zaleznosci od temperatury dla nadprzewodnika LSHCO. Na rysun-
kach niebieska pionowa linia wyznacza wartosci temperatury krytycznej [68].

wzroscie potencjatu u.

W nastepnym kroku wyznaczono pelna zaleznos$¢ parametru porzadku od tempera-
tury dla nadprzewodnikéow YCBCZO i LSHCO dla wybranych przypadkoéw. Na rysunku
7.2 wykreslono wyniki uzyskane dla maksymalnych wartosci temperatury krytycznej. La-
two mozna zauwazy¢, ze we wszystkich analizowanych przypadkach ksztalt funkeji A (T")
bardzo istotnie rozni sie od przewidywan klasycznej teorii BCS [3], [4]. Przede wszystkim
nalezy zwroci¢é uwage na fakt, ze w zakresie od 0 do T warto$ci parametru porzadku
bardzo stabo zaleza od temperatury. W rezultacie dla T = T parametr porzadku nie
znika, co z fizycznego punktu widzenia oznacza istnienie pseudoszczeliny w elektronowe]
gestosci stanow. W zakresie temperatur od T do 7™ parametr porzadku nieznacznie ma-
leje, znikajac w T™. Na podstawie uzyskanych rezultatow na rysunku 7.3 i w tabeli 7.2
zaprezentowano wartosci przerwy energetycznej w temperaturze zera Kelvinow (2A (0))
dla wszystkich analizowanych w pracy przypadkéow. Stwierdzono, ze wzrost gestosci dziur
w nadprzewodniku YCBCZO wywoluje silny spadek warto$ci przerwy energetycznej nieza-
leznie od stopnia uporzadkowania uktadu. Nietrudno jest zauwazy¢, ze zaleznosé A (0) od p
jest wyraznie skorelowana z ksztaltem funkcji 7* (p). Natomiast nie ma wyraznego zwigzku
pomiedzy przebiegiem A (0) od p a postacia funkcji T¢ (p). Nalezy zwrocié uwage, ze opi-
sane powyzej rezultaty stoja w jawnej sprzecznosci z przewidywaniami klasycznej teorii
BCS, w ktorej wzrostowi lub spadkowi przerwy energetycznej towarzyszy zawsze wzrost
lub spadek wartosci temperatury krytycznej [114|. Rownie anomalna zalezno$¢ wystepuje

pomiedzy wzrostem nieuporzadkowania wewnatrzptaszczyznowego a wartoscig 2A (0).
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Tab. 7.2: Wartosci przerwy energetycznej na powierzchni Fermiego w temperaturze zera
Kelvinow oraz stosunki Ra i Ra+ dla nadprzewodnikow YCBCZO i LSHCO [68].

Materiat Rodzaj 2A(0) | Ra | Ra+
domieszkowania | [meV]

YCBCZO
(x—0,2; y—0) p=0,115 52,30 | 8,66 | 2,49
p—0,123 4783 | 741 | 247
p—0,131 4335 | 6,41 | 245
p=0,139 38,86 | 5,55 | 2,42
p=0,147 34,49 | 4,81 | 2,39
p=0,155 30,34 4,18 | 2,36
p=0,163 25,84 3,06 | 2,31
p—0,170 22,60 3,13 | 2,30

YCBCZO
(x=0,2; y=0,04) p—0,139 44,04 | 14,43 | 2,60
p=0,146 39,21 | 11,69 | 2,60
p=0,153 34,32 9,60 | 2,58
p=0,160 30,04 8,08 | 2,61
p—0,167 25,46 | 6,72 | 2,62
p—0,174 21,98 | 5,80 | 2,77
p=0,181 16,73 | 4,51 | 2,73
p=0,184 14,63 | 4,00 | 2,70

LSHCO
(160) x=0,11 25,00 | 2087 | 3,53
x=0,15 17,90 | 6,39 | 341
x—0,20 16,54 | 6,76 | 3,90
x—0,25 19,45 | 22,35 | 4,85
LSHCO

(180) x—0,11 2967 | 29,43 | 3,33
x=0,15 1994 | 7,51 | 3,31
x=0,20 17,28 | 7.35 | 3,74
x—0,25 19,99 | 23,67 | 4,79
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Rysunek 7.3: (A) Przerwa energetyczna dla temperatury zera Kelvinow w funkcji gestosci
dziur dla nadprzewodnika YCBCZO. (B) Wartos¢ przerwy energetycznej dla
temperatury zera Kelvindéw w zaleznosci od koncentracji strontu dla nadprze-
wodnika LSHCO [68].

Rysunek 7.3 (A) wyraznie dowodzi, ze wraz ze wzrostem nieporzadku wewnatrzptaszczy-
znowego wartos¢ przerwy energetycznej nieznacznie wzrasta. Wynik ten jest bardzo zaska-
kujacy, jesli sie wezmie pod uwage fakt, ze jednoczesnie wartos¢ temperatury krytycznej
spada prawie o potowe (patrz tabela 7.1).

W przypadku nadprzewodnika LSHCO domieszkowanie strontem (nieporzadek miedzy-
plaszczyznowy) wywotuje silny spadek, a nastepnie wzrost wartosci parametru porzadku
(rysunek 7.3 (B)). Uzyskany rezultat wynika z analogicznego zachowania potencjatu paru-
jacego dla zrenormalizowanego oddzialywania elektron-elektron przy jednoczesnym wzro-
Scie, a nastepnie spadku potencjatu v (patrz tabela 7.1). Rowniez i w tym przypadku prze-
bieg A (0) od x jest bardziej skorelowany z ksztaltem funkcji 7* (x) niz ksztattem funkcji
Te (x). Biorac pod uwage wplyw masy izotopowej tlenu na warto$¢ przerwy energetycz-
nej wida¢ wyraznie, ze wzrost masy izotopowej tlenu wywoluje znaczny wzrost wartosci
przerwy energetycznej. Uzyskany rezultat wyraznie koreluje z wynikiem otrzymanym dla
temperatury pseudoszczeliny. Jest natomiast catkowicie niezgodny z przewidywaniami teo-
rii BCS, gdzie wspolezynnik izotopowy wynosi 0,5 [114]. Oszacowanie wartosci przerwy
energetycznej w temperaturze zera Kelvinow przy danych T i T pozwala w prosty sposob
obliczy¢ wartosci dwoch bezwymiarowych parametrow:

_ 2A(0)

Ra = 2A (0)

T oraz  Ra« = T (7.8)

Uzyskane wyniki zaprezentowano na rysunku 7.4 oraz w tabeli 7.2. Mozna zauwazyc¢,
ze parametr Ra dla obydwu nadprzewodnikow zmienia sie w bardzo szerokim zakresie
wartosci, przy czym zakres wartosci Ra ulega wyraznemu poszerzeniu wraz ze wzrostem

nieporzadku wewnatrzptaszczyznowego, indukowanego przez cynk lub na skutek zastapie-
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Rysunek 7.4: (A)-(B) Stosunek Ra dla nadprzewodnika YCBCZO i LSHCO. (C)-(D) War-
tosci stosunku Rax dla nadprzewodnika YCBCZO i LSHCO [68].

nia izotopu %0 przez izotop 80. Nalezy podkresli¢, ze uzyskany rezultat wynika z braku
korelacji pomiedzy warto$cia przerwy energetycznej a wartoscia temperatury krytycznej.
Sytuacja ulega zmianie, gdy weZmie sie pod uwage parametr Ra«. Na podstawie zapre-
zentowanych danych wida¢ wyraznie, ze warto$¢ przerwy energetycznej zmienia sie
w podobny sposob jak wartos¢ temperatury pseudoszczeliny, co powoduje stabg zaleznosc
stosunku Ra« od gestosci dziur, nieporzadku lub masy izotopowej tlenu.

W ostatniej czesci rozdziatu zwrocono uwage na fakt, ze korzystajac z rownania (7.7)
mozna wyprowadzi¢ jawny zwigzek pomiedzy warto$cig przerwy energetycznej a warto-
Scig temperatury pseudoszczeliny. W tym celu nalezy skorzystaé z faktu, ze dla T' = T*

pochodna % jest nieokreslona. Stad, rozniczkujac obustronnie rownanie (7.7), otrzymuje
sie:

(n) AT)
NEAL 3dd _ [ 2 (1) 21 dI' (AT)
2074 (17 (AT)) 22 [U +3 A (I (A,T))] e N ()
Niezbyt skomplikowane rachunki pozwalaja nastepnie uzyskaé¢ rezultat:
dI™ (AT) 1w ( dA 1
L = AT) = JP (AT A= — (AT 1
e P A R CC | IRy SN R T

gdzie:

W L n NENEETNS:
Jy (AT) = N, Zk: NERNE A)Q) sech 5 : (7.11)
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1 & 1 (k Byfe + (0 (k) A)*
Jgﬂ (AT)=— Z n (k) 57 tanh € (7.12)

M2 (s ) A)) ’
oraz \/
wo
(m) — i 2 2 Pyet

Jo'(AT) = N, Zk:n ) sech : (7.13)

Podstawiajac wzor (7.10) do réownania (7.9) otrzymuje si¢ jawne wyrazenie na po-
chodna %

- b [02 43 (wA) (10 (A1)*] JP (A T)
ar [2u2 (IM (AT))® + [1)2 + 3 (wA)? (10 (A,T)ﬂ [%%ng (AT) — T (A,T)H A

Rownanie wiazace A (0) z T™* otrzymuje sie, zadajac by mianownik w wyrazeniu (7.14)
wynosit zero. Stad:
I (oA (0).7%)

" N 26?100 (2(0),7%)]*
JB (UA (0) v ) v2+3u2[0A(0)}2[I(n)(gA(O),T*)]2

kgT™* =

, (7.15)

gdzie parametr o wynosi w przyblizeniu 0,76.
Warto podkresli¢, ze wartos¢ o zostala tak dobrana, by jak najdoktadniej odtworzy¢

wyniki numeryczne dla badanych w pracy nadprzewodnikow (patrz tabela 7.3). Dodatkowo

mozna zauwazy¢, ze w granicy v/u — 0 réwnanie (7.15) przyjmuje szczegdlnie prosta po-

stac:

i (02 0).T)

kpT* = .
JD (0A(0) T%) — 1) (¢ A (0) . T%)

(7.16)
3[ A ENOR

7.3 Omoéwienie uzyskanych wynikow

Podsumowujac, w rozdziale opisano wpltyw gestosci dziur, nieporzadku miedzy- i we-
wnatrzplaszczyznowego oraz masy izotopowej tlenu na wartosé przerwy energetycznej
w nadprzewodnikach YCBCZO i LSHCO. Stwierdzono, ze niezaleznie od rodzaju badanego
materiatu przerwa energetyczna jest Scisle skorelowana z temperaturag pseudoszczeliny. Nie
zaobserwowano natomiast zadnej korelacji pomiedzy 2A (0) a temperatura krytyczng. Uzy-
skane rezultaty oznaczaja, ze warto$¢ stosunku R moze sie bardzo zmienia¢ w zaleznosci
od odstepstw od wyjsciowego sktadu chemicznego. Z drugiej strony zmiany wartosci pa-
rametru Ra« beda raczej niewielkie.

W rozdziale jawnie zamieszczono wszystkie najistotniejsze wyniki numeryczne, z tego
tez powodu warto dazy¢ do iloSciowej ich weryfikacji przy pomocy dostepnych metod

eksperymentalnych.
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Tab. 7.3: Rezultaty obliczent dla warto$ci parametru o = 0,76. Symbol AT™* zostat zdefi-
niowany przy pomocy wzoru: AT* = 100% - ([T*]n — [T*]Eq.) /[T*],, gdzie [T™],
oraz [T *]Eq_ oznaczaja odpowiednio wartosci temperatury pseudoszczeliny uzy-
skane numerycznie lub przy pomocy rownania (7.15) [68].

Material Rodzaj (T*], (K] | [T*]gq K] | [AT*| %
domieszkowania
YCBCZO
(x=0,2; y=0) p=0,115 2439 279,0 14,4
p=0,123 2244 258,1 15,0
p=0,131 205,5 233,3 13,5
p=0,139 186,7 211,6 13,3
p=0,147 167,8 191,3 14,0
p=0,155 148.,9 169,0 13,5
p=0,163 130,0 147,8 13,7
p=0,170 114,2 136,4 19,4
YCBCZO
(x=0,2; y=0,04) p=0,139 196,5 214,5 9,2
p = 0,146 175,2 189,2 8,0
p=0,153 1544 163,8 6,1
p = 0,160 133,5 140,7 5,4
p=0,167 112,7 117,5 43
p=0,174 91,9 101,1 10,1
p=0,181 71,1 77,1 8,4
p=0,184 62,9 68,3 8,6
LSHCO
(1°0) x=0,11 82,2 69,1 15,9
x=0,15 61,0 64,6 5,9
x—0,20 49,2 54,0 9,8
x=0,25 46,5 - -
LSHCO
(180) x—0,11 103,5 95,9 7,3
x=0,15 70,0 69,9 0,1
x=0,20 53,7 56,6 5,4
x=0,25 48,4 - -




Podsumowanie wynikow zawartych w

rozprawle doktorskiej

W rozprawie doktorskiej wyznaczono wlasciwosci termodynamiczne stanu nadprzewo-
dzacego, indukowanego przez oddzialywanie elektron-fonon oraz elektron-elektron-fonon
w wybranych uktadach fizycznych. Szczegdlna uwage zwrdcono na materialy, ktore moga
osiagaé wysoka wartos¢ temperatury krytycznej. Szczegétowe rachunki przeprowadzono
w ramach formalizmu Eliashberga, ktory zostal omoéwiony w rozdziale trzecim jako gtowne
narzedzie stuzace do opisu wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego, indukowa-
nego przez oddzialywanie elektron-fonon. Wstepne rozwazania zilustrowano na przyktadzie
kondensatu nadprzewodzacego, tworzacego sie w fosforze znajdujacym sie pod dziataniem
wysokiego ci$nienia: p € {20, 30, 40, 70} GPa. W odniesieniu do badanego uktadu fizycz-
nego stwierdzono, ze niezbyt wysokie wartosci staltej sprzezenia elektron-fonon oraz silne
oddzialywaniania deparujace odpowiedzialne sa za niskie wartosci temperatury krytyczne;j.
Ponadto wykazano, ze nieznaczne efekty retardacyjne i silno-sprzezeniowe nie powoduja
istotnych odstepstw warto$ci pozostatych parametréw termodynamicznych od wartosci
przewidywanych przez teorie BCS.

W rozdziale czwartym rozprawy szczegdétowo omoédwiono wlasciwosci termodynamiczne
metalicznego atomowego wodoru pod ciénieniem 802 GPa. W szczego6lnosci, w ramach kla-
sycznego formalizmu Eliashberga, doktadnie przewidziano warto$¢ temperatury krytycznej
(Te € (259,4;332,7) K) oraz wartosci parametru porzadku (A(0) € (50,4;67,3) meV) dla
szerokiego zakresu pseudopotencjatu kulombowskiego (p* € (0,1;0,2)). Obliczono rowniez
wartosci bezwymiarowych parametrow: Ra (u*) € (4,51;4,70), Ry (n*) € (0,130;0,132)
oraz Ro (1*) € (2,50;2,57). Stwierdzono, ze wystepowanie znacznych efektow retardacyj-
nych i silno-sprzezeniowych powoduje duza réznice pomiedzy uzyskanymi rezultatami
a przewidywaniami klasycznej teorii BCS.

W kolejnym rozdziale przedyskutowano mozliwo$¢ wystepowania stanu nadprzewo-
dzacego w planetach gigantach, zbudowanych przede wszystkim z wodoru. W tym celu
wyznaczono wlasciwosci termodynamiczne stanu nadprzewodzacego, indukujacego sie
w metalicznym wodorze pod dziataniem cisnienia 3500 GPa. Rozpatrywana warto$¢ ci-
Snienia reprezentuje skrajne ciSnienia, jakie dzialaja na metaliczny wodoér, znajdujacy
sie w poblizu jadra planety o rozmiarach zblizonych do rozmiaréw Jowisza. Ponadto

dla p = 3500 GPa stan nadprzewodzacy posiada jedna z najwyzszych wartosci tempe-
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ratury krytycznej. Odpowiednie obliczenia przeprowadzono przy uzyciu klasycznego for-
malizmu Eliashberga. Pod uwage wzieto szeroki zakres pseudopotencjatu kulombowskiego
(u* € (0,1;0,3)). Stwierdzono, ze temperatura krytyczna zmienia sie od 312 K do 447 K
w zaleznosci od przyjetej wartosci pseudopotencjatu kulombowskiego. Ponadto pozostate
wielkosci termodynamiczne, takie jak ciepto wtasciwe stanu nadprzewodzacego, parametr
porzadku i termodynamiczne pole krytyczne, bardzo istotnie odbiegaja od przewidywan
klasycznej teorii BCS. Roznice pomiedzy przewidywaniami teorii Eliashberga a teoria BCS
wynikaja z istnienia znacznych efektow retardacyjnych i silno-sprzezeniowych w fazie nad-
przewodzacej wodoru.

Na podstawie wyznaczonych funkcji T¢ (u*) oraz literaturowych wartosci tempera-
tury krytycznej, oszacowanych dla nizszych cisnieni, scharakteryzowano proces indukcji
stanu nadprzewodzacego we wnetrzu planet typu zimny Jowisz. Zwrdcono uwage, ze ze
wzgledu na powolny proces stygniecia planet olbrzymoéw w pozniejszym etapie ich ewolu-
cji termicznej stan nadprzewodzacy w tego typu ciatach niebieskich pojawi sie w okresie
poprzedzajacym Smier¢ termiczna Wszechswiata. Dodatkowo wykazano, ze zimny Jowisz,
posiadajacy niezerowa predkos¢ obrotu wokot wlasnej osi, bedzie zrodlem bardzo stabego
pola magnetycznego o indukcji rzedu 10~ Gs.

W rozdziale szostym opisano wtasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewo-
dzacego, indukujacego sie w miedzianach. Rozwazania oparto na hamiltonianie modelu-
jacym efektywne oddzialywanie elektron-fonon i elektron-elektron-fonon. W pierwszym
kroku, w przyblizeniu dimerowym, uzasadniono matematycznie posta¢ rozpatrywanego
operatora. Nastepnie, wykorzystujac skalarne funkcje Greena, w ramach uogo6lnionego for-
malizmu Eliashberga, wyprowadzono réwnania termodynamiczne, determinujace funkcje
parametru porzadku, czynnik renormalizujacy funkcje falowa i funkcje przesuniecia ener-
gii. Wykazano, ze uproszczona posta¢ rownan Eliashberga, sprowadzajaca sie do réwna-
nia catkowego na parametr porzadku uogoélnia wyniki, ktére mozna otrzymac przy uzyciu
transformacji kanonicznej. Stad wysnuto wniosek, ze otrzymany model poprawnie wiaze ze
soba eksperymentalne wartosci temperatury krytycznej, temperatury Nernsta i parametru
porzadku w temperaturze zera Kelvinéw. Rownanie na parametr porzadku, wynikajace
z uproszczonych réownan Eliashberga, jest o tyle istotne, ze pozwala na wyprowadzenie
analitycznych wzoréw na podstawowe parametry termodynamiczne stanu nadprzewodza-
cego (temperatura krytyczna, temperatura Nernsta i parametr porzadku). Na podstawie
powyzszych wzoréow udalo sie uzyskaé¢ diagram wiazacy T¢ i T, ktorego poprawnosé po-
twierdzaja istniejace dane eksperymentalne. Nastepnie wyznaczono ograniczenie na mak-
symalne wartos$ci temperatury Nernsta dla bardzo niskich T oraz ograniczenie od dotu
dla T, wystepujace dla temperatur krytycznych wyzszych niz 150 K.

Analiza przeprowadzona na poziomie réwnan Eliashberga pozwolita wyjasni¢ bardziej
ztozone wlasciwosci wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego. W szczegolnosci
stwierdzono, ze eksperymentalna zalezno$¢ parametru porzadku od dotowania moze by¢

odtworzona dla odpowiednio duzej wartosci potencjalu EEF. Rownania Eliashberga po-
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prawnie opisuja rowniez rodzaj przejscia fazowego stan normalny - stan nadprzewodzacy.
Ciekawy wynik otrzymano przy probie zbadania pochodzenia szczeliny energetycznej

w elektronowej gestosci stanow. Otrzymane wyniki dowodza, ze szczelina energetyczna jest
indukowana przez diagonalne elementy macierzowej energii wlasnej (Z i x), ktore zwia-
zane sa z anomalnym stanem normalnym. Jawny wktad do przebiegu elektronowej gestosci
stanow, pochodzacy od stanu nadprzewodzacego, okazuje si¢ by¢ pomijalnie maty.

W ostatnim rozdziale rozprawy doktorskiej omoéwiono wplyw gestosci dziur, niepo-
rzadku miedzy- i wewnatrzplaszczyznowego oraz masy izotopowej tlenu na warto$¢ prze-
rwy energetycznej w nadprzewodnikach YCBCZO i LSHCO. Stwierdzono, ze niezaleznie od
rodzaju badanego materialu przerwa energetyczna jest $cisle skorelowana z temperatura
pseudoszczeliny, natomiast brak istotnej korelacji pomiedzy 2A (0) a temperatura kry-
tyczng. Uzyskane rezultaty oznaczaja, ze warto$¢ stosunku Ra moze sie bardzo zmieniaé
w zaleznosci od odstepstw od wyjsciowego sktadu chemicznego. Z drugiej strony zmiany

wartosci parametru Ra« beda raczej niewielkie.



Dodatek A

Dyskusja oddzialywania elektron-fonon i elektron-

elektron-fonon: przyblizenie dimerowe

Zazwyczaj wlasciwosci silnie skorelowanego uktadu elektronowego, dodatkowo sprze-
zonego z drganiami sieci krystalicznej, wyznacza sie przy pomocy efektywnego modelu
elektronowego (fononowe stopnie swobody mozna wyrugowac¢ na przyktad przy pomocy
transformacji Langa-Firsova |171]). Uzyskany model elektronowy moze by¢ punktem wyj-
$cia dla hamiltonianu, w ktorym ponownie odtwarza sie sprzezenie elektronowo-fononowe.
Jest to oczywidcie sprzezenie efektywne, ktore wynika z jawnej zaleznosci parametrow
modelu elektronowego od wzajemnej odlegtosci miedzyjonowej (R). Nalezy podkresli¢,
ze efektywne sprzezenie elektron-fonon rézni sie istotnie od wyjéciowego oddziatywania,
wystepujacego pomiedzy elektronami a drganiami sieci krystalicznej, gdyz zawiera ono
niekonwencjonalne czlony powigzane ze wszystkimi istotnymi parametrami modelu elek-

tronowego.

Z uwagi na ztozono$¢ matematyczng omawianego zagadnienia, szczegétowe rozwazania
ograniczono do przypadku dimera. Uzyskane wyniki pozwolily jednak uzasadni¢ cztony
oddzialywania w hamiltonianie (6.1). Nalezy wzia¢ pod uwage operator postaci:

Ham = HE  + HL .+ HEE | ktory byt analizowany w pracy [172]. Czesé elektronowa
uwzglednia wszystkie wyrazy jedno- i dwucialowe, w ktorych parametry modelowane sa

przez orbital gaussowski:

Hi, = € Z (n15 + nog) — Z [tl — X' (ny_y + ng_o)} (c{ac% + H.c.) (7.17)

o

+ U Y ngmgy + Vi, — 20,8795 — J,,, (S Sy + Hee.)

j=1,2

+ P (cITchcuczT + H.c.) ,

gdzie parametry e, t, X', U, V' oraz P' = J, = J;y zostaly zdefiniowane w pracy [60];

HE  jest czlonem nieoddzialujacych fononow, a HEF opisuje sprzezenie elektron-fonon
typu Holstein’a.

W pracy [172] wykazano, ze po wyeliminowaniu fononowych stopni swobody przy po-
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Rysunek 7.5: (A) Calka przeskoku i naweztowe odpychanie kulombowskie w funkcji odlegto-
$ci miedzyjonowej [172]. (B) Stala sprzezenia elektron-fonon i stala sprzezenia
elektron-elektron-fonon w funkcji odlegtosci miedzyjonowej [139].

mocy transformacji kanonicznej Langa-Firsova oraz fonowej funkcji falowej, dwa najbar-
dziej znaczace wyrazy jedno- i dwucialowe rozwazanego hamiltonianu (catka przeskoku
i naweztowe odpychanie kulombowskie) przyjmuja postac:

t=mt, oraz U=U —n, (7.18)

gdzie: 1 = exp (—2a2y?e™"2) oraz 1y = 2woad [1 + 71 (2 — 71)]. Symbole g, 71 oraz 7,
oznaczaja odpowiednio: stosunek statej sprzezenia elektron-fonon do fononowej energii
Einsteina, parametr wariacyjny transformacji Langa-Firsova oraz parametr wariacyjny
fononowej funkcji falowej. W rozpatrywanym przypadku calka przeskoku ¢ i naweztowe

odpychanie U moga zostaé obliczone przy pomocy wzoréw (uktad jednostek atomowych):

gL (R%S) N (M) [2SF (R*42/2) — S — SF (2R*32)] (7.19)

o 2\1-— 82 1—52
oraz

oo (2,

0 52)2) [2— 5% 4+ 25"+ S°F (v3R?) — 4S°F (v R*/4)], (7.20)

gdzie 3 reprezentuje parametr wariacyjny znormalizowanego orbitalu gaussowskiego
(¢;(r) = (293/m)* " exp [-72(r —R;)?]), S to catka nakrywania oraz F(z) =
2~ V2Erf (21/2).

Opierajac sie na zaprezentowanych rezultatach tatwo mozna zauwazy¢, ze po minima-
lizacji energii catkowitej uktadu efektywne parametry ¢ i U (dla zadanych z gory ag i wp)
sa tylko funkcjami R. Przyjmujac wartosci ag = 470 meV i wy = 100 meV (rzad wartosci

charakterystyczny dla wysokotemperaturowego stanu nadprzewodzacego) mozna wykazac,
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ze w przebiegach funkcji ¢ (R) i U (R) wystepuja skoki [172| (patrz rowniez rysunek 7.5
(A)). Biorac pod uwage interesujace wartosci fizyczne parametrow (¢ ~ 250 meV oraz
U € (~2,~10) eV), stwierdzono, ze skoki t i U, wystepujace w przyblizeniu dimerowym
dla R~ 3A (A =10"'""'m), sa przyczyna istnienia wysokich wartoéci efektywnych statych
sprzezenia elektron-fonon i elektron-elektron-fonon (g; = 6t (R) /OR oraz gy = 6U (R)/
dR). Przy czym gy jest znacznie wieksze niz g, (rysunek 7.5 (B)). Stad najbardziej zna-
czace czlony oddzialywania typu elektronowo-fononowego (w reprezentacji pedowej) maja

posta¢ taka, jak prezentuja wzory (6.3) i (6.4).



Dodatek B

Skalarne energie wlasne

W dodatku zaprezentowano jawna posta¢ skalarnych energii wlasnych:

(A) (; — (1) M () {
m (i) = 3 o (@) vl (q) << Ceqralch, 110 >, (7.21)
q /
(1) T ’ / .
* ,Z,Uk_q( kk2 (q ’1) S Ok ‘JT¢q|Ck U111+ G P > i
k2qqll
(1) { '
+ Z Uy q (@) k17 (q ,1) << Ok qT¢q|c ;- ¢Ck'1ick+1’+q’T¢Q' >
klqu/l/
(2) (1
+ Z Uitk (A1) <q> << Ck+1TCk2+1+q¢Ck2¢¢q|ck cq 1P > i
k2aq'l
1
+ Z Uklk 1—q (a,]) ()<Q> << Cqu 1, Ck1 L Ck—1— qT¢q|Ck+q T¢ >> i,
kiqq'l
(2) 2 it 1 { T
kokoqq 11’
(2) 2 it 1 T ,
* Z Ui (G1) i)k (q ’1> << Gt ‘Tck2+l+q¢6k2¢¢q|c Ot g1 P > e
k) koqq'1l’
(2) 2) 1 o
+ Z Vky,k—1—q (g,)v kk2 (q 1) << Oy O Cr—1- qT¢q\Ck Iy k g ick§¢¢q/ >0
kikyqq' 1V
(2) 2 it 1 t
+ Z Uiy k-1-q (A1) U x (q >1> << G 1 ki L Ck—-1- qT¢q|C/ 1% 1¢ck+1/+q,T¢qf >0

k1K, qq 1l
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B . 1 1 ’
i (iwn) = =3 ol (@) (q) << kgt PalC o O i (1.22)

qq
(1) ) 'y i |
Z Uk—q (q) U—k—l—l’,ké (q ?1 ) << Ck_qT¢q|C_k+1,*lrckl2+l/+q,TCk/2T¢ql >>an
k’zqq’l,
(1) @) 'y "
Z Uk_q (q) Uklh—k—ll—ql (q ,]- ) << Ck_qT¢q|Ckll—llTCkllTC—k—ll—qlwl/(éq/ >>an
klqu/l/
(2) 1) ! f
Z ,Uk-i-Lkz (q’l) 'U_k_q’ <q> << Ck+lTCk2+1+q¢Ck2¢¢q|C_k_q’¢¢q’ > Gwon

k2qq'l

(2) (1) ! {
> g (@) Y ko (q> << O G L 1-q1 Pl C g g >
kiqq'l

2 2 ni
> i @)® L (d)

kokoqq Il
T T
<< Ck+1TCk2+l+q¢Ck2i¢q|C_k+1’¢ck’2+1'+q/TCk’2T¢q’ > i,
(2) 2) "y
Z Uk +1ko (a.l) U ket = (q 71>
Kk koqq Il
T T
<< Ck+1TCk2+l+q¢Ck2¢¢q|Ckll_l/TCkflTC_k_l/_qfi(ﬁq/ >>ion
(2) 2) it
Z ki k—1—q (a,]) U—k+1’,k’2 (q 1 )
ki1koqq 1l
T T
<< Ck1—1¢ck1¢0k—1—qT¢q|C—k+l'¢ck’2+1’+q/TCk’2T¢q’ >>wn
2 ©) "y
Z YUk, k—1—q (a,]) ,Ukll,—k—ll—q’ (q 1 )
k1K, qq 1l

i f
<< Ckl—ucklwk—l—qquk; 4Gkl g L P > i
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(©) (1) (1)

. / T )
i ) = =3 ) () <= liccadalef g 60 >

1) of .
Z el kkz ( ’1> = k+q$¢q|ck (1K 1 vyt P = e
k17

kgqq’l/
! / T ’ .
Z U(—ll( < ’l> <<c k+q¢¢Q|c ’ 1¢Ck1¢Ck+ll+q/T¢q >>zwn
klqulll
T .
Z U—k e ( (q) <<l 1¢Ck2+l+qTCk2T¢Q|Ck+q 11 Pq > ion
k2qq'l
2 t
> v () vy ( ) << g lTCleC—k+1+q¢¢q|ck+ 1Oy > i
kiqq'l
2 (2 o
S o8 o, (d)
kokoqq 11’
T i T ) , '
<< ey g it Cetalel_y L p oGP > i

> @l (d))

K koqq I’
.i.

T T t ’ ’ ;
<< C—k—l¢ck2+l+qTCk2T¢q|c ’ —ll\l/ckl\lfck-‘rl/'i‘ql/l\(éq >>an

Z Ul(czl),—k (a,)v 1((1)(2 (q 1)

ki1koqq Il

T T T T , , ,
<< Ckl_lTClec_k+l+q~L¢q|Ck—l/TCkl2+ll+q/J/ck2~l,¢q >>an

> ol (@) () (q 1)

k1K, qq 1

k+1 +q'1

T i T , oot ,

>>iwn>

(7.23)
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D . o 1 1 ’
m (i) = S0 (@) (q) << ey PalCor 1O > (7.24)

aq
(1) (2) "y 7 + '
Z U—k (q) ,U—k-i-ll,k,z (q ’]' > << C_k+q‘l’¢q|C_k+1,~lrckl2+l/+q,TCk/2T¢ql >>an
k’zqq’l,
(1) (2) ;g t t
Z vk (q) Uk’l,—k—l’—q’ (q ,1) << C—k+Q¢¢q|ck’l_l’TCk'lTC—k—l'—q’i(bq’ >>0
klqu/l/
@ M ’ f f
> 5, (@) Uk q (q) << 1 ey 14qt Clat PalC g | Pq > i

k2qq'l

(2) 1) ' t t
Z Yki,—k (a.1) U k—o (q) << Ck1—lTCk1TC—k+l+Q¢¢q‘C—k—q'¢¢q' >,
kiqq'l

2 2 1o
Z U(—l)c,kg (qal) ,U(—L):-‘,—l,,ké (q 71 )

kokoqq Il
T i 1
<< C—k—l¢Ck2+1+qTCk2T¢q|C_k+1,¢6k/2+l/+q/TCk;T¢q/ >>iwn
(2) (2) oL
Z Ui (A1) UKk g (q 1 )
Kk koqq Il
<<, ,d CrgtBqlcl, e v >
_k_”/ k2+l+qT kZT q k’l_l’T le —k—1 _q\L q 1Wn
(2) (2) ’
Z Uie/—x (1) U k' (q 1 )
ki1koqq 1l
i T 1
<< Ck1—lTCk1TC—k+l+q¢¢q‘C—k+1’¢ck’2+l’+q'TCk’2T¢q’ >>i
(2 (2) /o
Z Ukly_k (q’l) Uk/17—k—l’—ql (q 71 )
k1k;qq 1l

i T t '
<< Ckl—lTCleC—k+l+q¢¢q|Ck/1_l’TCk'1TC_k_1’_q’¢¢q’ >, -
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Przyblizona postac¢ funkcji Greena definiujacych skalarne

energie wlasne

Skalarne energie wtasne (rownania (7.21)-(7.24)) maja zbyt skomplikowana posta¢ ana-
lityczna, by mozna byto je analizowa¢ w sposob $cisty. Z tego powodu funkcje Greena,
definiujace energie wlasne, zostaly przyblizone. Odpowiednie rachunki przeprowadzono
w reprezentacji czasowej (7). Zwiazek pomiedzy reprezentacja czasowa a reprezentacja
energetyczna zostal omowiony na koncu dodatku.

Przyblizona postaé¢ funkcji Greena wystepujacych w energii wlasnej ml({A) (1):

<< ck_qT¢q|cL+q,Tgbqr >> 0 = o << ck_qT|cL_qT >>, << Pglp—q >>-,  (7.25)

T T / ’ ~ —0, / / /
k—l’TCk;+1’+q’¢CkQ¢¢q >>e =0 Oy g <nk2 ¢> (7.26)

X << CkqilCh_gp << Ggldq >>r,

<< Ck-qrPqlc

f f ~ — 104/ /
<< ck_qTqbq|ck,1_l,¢ck;¢ck+l,+q%¢q/ >>.00 —0_g 40y g <nk1 ¢> (7.27)

X << Ckoqtleh_gr >>r<< bqld—q >>r,

<< ity 14 q Rt a1 B >0 =0y 01— () (7.28)

X << Ckmqrlel_gr >>r<< dgld—q >>r,

<< CLl_uCkak_l_qT(ﬁq|CL+q,T¢q/ >> 0~ _6—q,q'6170 <nk1¢) (729)

X << Ckqplel g >>r<< dgld—q >>r,
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T T T ~
<< Ck+1TCk2+1+q¢Ck2¢¢q|Ck_1’TCk’2+1’+q’¢Ck’2¢¢q' >> —51’_1/ (730)
X 517_q5117_q/ <nk2¢) <7’Lk/2¢> << Ck_qT|CL_qT >>, << ¢q|¢_q >>1,
T T T ~
<< Ck+lTCk2+l+q¢Ck2¢¢q|Ck’1_|'¢ck/1¢0k+1’+q’T¢q' >> 0 _51,q’ (731)
X O1—qy o (Mkal) <nk/1¢> << Opoqpleh_gr >>0<< dgld_q >>1,
T T T ~
<< Ckl—licklick_l_ngbq|Ck_1’TCk'2+l'+q’¢ckl2¢¢q/ >> —5170 (732)
T
X OO o (1) <nk;¢> << kgt O _qp >>7<< Bqld—q >>7,
{ 1 i ~
<< Ckl—licklick—‘“ﬁ(bq‘Ck’1—1’¢ck'1ick+1’+q’T¢q/ >> —(5170 (733)

.I>
X Oy o0q’ —q (i) <nk’1¢> << kgt Ch_gqp >>7<< Bqld—q >>7



51{1,—1{/2 << Ck—l—qT|C—k+l+q¢ >>, << Ck1¢|c—k1T >>0

<< CL1—1¢|CT—k1+lT >>.<< Pgldq >>r,
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Przyblizona postaé¢ funkcji Greena wystepujacych w energii wlasnej ml({B) (1):
<< kgt PalC g | Pqt > 0 g qf << Ck—qt|Cokiql >>r<< Pgld_q >>-,  (7.34)
T ~ —0, / /
<< CeatPalC a1 gy g P P 00y <nk2T> (7.35)
X << Ckoqt|Cokiq) >><< Pglo—q >>1,
1 ~ _
<< Cqrale, GOt g1 ba > =0 0o (myy)  (7.36)
X << Ckoqt|Cokiql >>r<< Pgld—q >>1,
T ~
<< OOy 14.q) Okt Pal Cope— g P >>7 =01 b _g (Tcsy) (7.37)
X << Ckoqt|Cokiql >>r<< GqlO—q >>1,
<< CL—1¢Ck1¢0k—l—qT¢q|C—k—q’¢¢q’ >>.0 =000y _q (M ]) (7.38)
X << Ckoqt|Cokiql >>r<< Pgl|d_q >>1,
i T ~
<< Ck+lTCk2+1+q¢Ck2¢¢q‘C_k+1’¢ck’2+1’+qITCk’2T¢q’ >>r 51,—1’ Oq,—q’ (7.39)
i T
5k2,_k12 << ek >>-<< Ck2+l+q¢|c—k2—l—qT >>
<< Oyl |Cokot >>7<< Pg|P—q >>1,
T T ~
<< Ck+1TCk2+1+Q¢Ck2¢¢q|Ck;—llTCkllTC—k—ll—qli(éql >> 5q,—q' 5ll,l+q (740)
i T
5—k2,k'1 << Ck+1T|C—k—l¢ >> << Ck2+l+q¢‘c—k2—l—qT >>
<< Oyt |Coppt S>>0 << Pg|0—q >>1,
T T ~
<< Ckl—licklick_l_(ﬁ(éq|C—k+1l¢Ck’2+|’+q’TCk/2T¢ql >> 5l+q,l/ 5q,—q/ (741)
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T 1 ~
<< Ckl—licklick_l_cﬁgbq‘Ck’l_l’TCkllTC—k—ll—qli(bql >> (51’_1/ 5q',—q (742)

t f
X 5k1,_k; << Oy | Cogyt >><< Ckl—u‘c—klm >>

X << Ckoleqt|Coktirql >>r<< OglP_gq >>- .
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Przyblizona postaé¢ funkcji Greena wystepujacych w energii wlasnej ml({c) (1):
<< yiqaldy 1P >> =g g << ipqlil g >>r<< Galdq >>r. (7.43)

{ { { ~ 5, , ,
_k+q\L¢q|Ck—l,TCkl2+ll+q/J,ck/2~l/¢ql >>7—— 51 7_q/ 5q,l <7’Lk2¢> (744)

x << qld g >>r<< dqld—q >>+,

<<c

{ t t ~_§, , /
<< C_k+q¢¢q|Ck'1—llickl1ick+ll+q’T¢q, >>.02 =0y 0 0 <nk1¢> (7.45)

x <<l glek g >>r<< dqld—q >>1,

i i T ~
<< C—k—1¢ck2+l+qTCsz¢q|Ck+q/T¢q’ >>,02 =0 01, —q (PMot) (7.46)

x <<l glok g >>r<< bqld_q >>1,

T T ~
<< CL1_1T0k1TC_k+l+q¢¢q|Ck+q/T¢q' >>r _5q,—q/ 5170 <nk1T> (747)

x <<k g >>r<< bqld—q >>1,

T T 1 1 ~

X g g << Cigt]Caiyy >>r<< CT_k—l¢|C;[<+lT >>

X << gty 1q << Gald_q >>1,

T 1 1 i ~

T 1
X Oy g << Chot|Cokol >>r << O il i 1qn > >0
x << el lekig >>r<< dglo—q >>r,
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i i (N ~
i i
X O —q << Cpt|Corg) >>r<< o plely ) >>

x << gt g >>r<< dgld—q >+,

T 1 1 { ~

T 1
X Oq o << Ogtlcoi) >>,<< o plely ) >>

x << qltogr >>r<< bglo—q >> .
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Przyblizona postaé¢ funkcji Greena wystepujacych w energii wlasnej ml({D) (1):
<< el Bal g bq >3 =0 g << piqlekiq >>r (752)
X << pglo—q >>7,
T T ~ — / ’ /
<< C—k+q¢¢q|C—k+l’¢ck;+1’+q'¢ck’2¢¢q’ >>p02 =6 yOy <nk2T> (7.53)
x <<l gleikiq) >>0<< dgld_q >>+,
T T ~
<< L raiBalls it qifd = =0 g (mgy)  (T5)
x <<l qleokial >>0<< dgld_q >>7,
T i ~
<< 1 ey 14qt Gt Pl C g | Pq' >>7 =0 01 (Tkat) (7.55)
x <<l leoiqr >>0<< dgld_gq >>+,
i ~
<< CLl—lTCleC—k+1+q¢¢q|C—k—q’¢¢q’ >>002 —0100g g (P t) (7.56)
x <<l glokiqr >>0<< Bgloq >>r,
P i ~_5
X 517—0151’,—(1’ (nct) <nk’2T> << CT—k+q¢|C—k+q¢ >>: << Pg|d—gq >>r,
T i 1 ~ _
X 0y o0 —q (Met) <"k’n> << cT_k+q¢\c_k+q¢ >> << Pglo—q >>7,
T 1 i ~
<< Ck1—lTCleC—k-‘rl-i-qi(bQ‘C—k+l/¢Ck’2+1’+q’TCk;T¢q/ >> o —0 (7.59)

f
X Oy o0 —q (i) <”k’2T> <<y glekiqr >>r<< dqlo—q >>7,
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<< CTkl_lTCleCT_k_,’_l_i_q\Lqﬁq‘CL/l_l/TCk’ch_k_ll_q/\qu)q/ >>7—2 _5q7_q/ (760)
X 000y o (T, 1) <”k’n> << c*_k+q¢|c_k+q¢ >> << Pglp_gq >>r .
Aby powrocié¢ do reprezentacji energetycznej, nalezy skorzystaé ze wzorow:
1 —iWn T
({AlB)), = 3 D e T (AIB)),,, (7.61)
B .
((A|B)),, = / dre™" ((A|B)). (7.62)
0
oraz
IR
O om = —/ dretwn—wm)T, (7.63)
B Jo
W przypadku funkcji Greena, dajacych sie przyblizy¢ przy pomocy wzoru:
M M M
< <H Avoal I Bk¢B>> ~ [T ((AcIBw)), ((¢alds)), , (7.64)
k=1 k=1 r k=1
wykorzystuje sie formute:
M M 1 M
<<]}'[1 Al H Bk¢3>>' ~ G > 11 (AR BE)) i, (7.65)

Wmy ~Wm k=1

< {0alon)i(y, sy, ) -
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Twierdzenie o gornej i dolnej galezi parametru porzadku

Zalozenie
Niech bedzie dana funkcja f (r) = v2+vu+ [%} 2, liczba zg = v?+wvu oraz zdefiniowany

nastepujaco ciagg funkcyjny:

FU = f (o), [ = F(f (20), /P = £ (F(f (20))) 5 o (7.66)
Teza
Roéwnania:
1 = limy, 4 oo /2T () (7.67)
oraz
1 = limp, s oo f2 T () (7.68)

determinuja odpowiednio gérng i dolng gataz parametru porzadku w ramach toy mo-
delu.

Stad wniosek, ze dla u > wue réownanie (7.67) wyznacza fizyczna wartos¢ parametru
porzadku. Omawiane twierdzenie zostatlo sprawdzone numerycznie z doktadnoscig do
n = 100.
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