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4 Wskazanie osiggniecia naukowego stanowigcego podstawe po-

stepowania habilitacyjnego
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niach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2016 r.
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obejmujacy oryginalne prace badawcze pod wspélnym tytutem:

“Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe oraz inne stany o ztamanej symetrii w
ukladach silnie skorelowanych elektronéw”.



Szczegbélowe omowienie prac sktadajgcych sie na cykl publika-
cji bedacych podstawg wniosku o przeprowadzenie postepowania
habilitacyjnego

4.1 Wprowadzenie

Opis teoretyczny nadprzewodnikow wysokotemperaturowych na bazie miedzi od wielu lat
pozostaje przedmiotem intensywnych badan. Podstawowe pytania pozostajace bez definityw-
nej odpowiedzi dotycza mikroskopowego mechanizmu powstawania niekonwencjonalnych faz ob-
serwowanych we wspomnianych zwiazkach, a takze minimalnego modelu, ktéry pozwolitby na
odtworzenie ich fundamentalnych wlasnosci fizycznych. Trudnosci zwiazane ze sformuowaniem
prawidlowego ujecia teoretycznego wynikaja w duzej mierze z faktu, iz miedziany zaliczy¢ nalezy
do materialow silnie skorelowanych, w ktorych energia oddzialywan elektronowych jest wieksza
od wktadu pochodzacego od energii kinetycznej. Ta okolicznosé, ktéra jest powodem komplikacji
w opisie formalnym jednoczenie czyni kupraty tak interesujaca rodzing materialéw z bogatym
diagramem fazowym (por. rys.la). Jak zostalo ustalone, zwiazki macierzyste (niedomieszkowa-
ne) miedzianéw sa antyferromagnetycznymi izolatorami tadunkowymi (charge transfer insula-
tors [1]) z temperatura Neéla wynoszaca od 240 K do 420 K [2]. Na skutek domieszkowania,
uktad przechodzi do fazy z uporzadkowaniem kolejno spinowym (SDW-spin-density wave) oraz
ladunkowym (CDW-charge-density wave), a takze faza nadprzewodzaca wystepujaca w prze-
dziale domieszowan dziurowych § < 0.35 z domieszkowaniem optymalnym § ~ 0.1 — 0.2, dla
ktoérego temperatura krytyczna osiaga wartos¢ maksymalna [3, 4, 5. Jak ustalono w ostatnich
latach, w obszarze niskich domieszkowan wystepowaé moze faza nadprzewodzaca z modulacja
gestosci par Coopera (PDW—pair-density wave) o wektorze modulacji zgodnym z tym okresla-
jacym periodyczno$é¢ fali gestosci tadunku [6]. Ponadto, dla temperatur powyzej temperatury
krytycznej obserwuje sie wystepowanie tak zwanego stanu pseudoprzerwy [7]. Do tej pory nie
udalo sie sformutowaé¢ podejécia teoretycznego, ktére w jednolity sposdb opisaloby wszystkie
wymienione fazy i zjawiska im towarzyszace. Jednoczesnie, nie jest jasne czy mamy do czynienia
z sytuacja, w ktorej cata réznorodnos$¢ obserwacji fizycznych daje si¢ wyttumaczy¢ w oparciu o
jeden mechanizm. Ze wzgledu na zasadnicza role oddziatywan kulombowskich w uktadzie zasad-
nym wydaje sie przeanalizowaé sytuacje, w ktérej to one indukuja zaréwno nadprzewodnictwo,
jak i inne interesujace nas zjawiska [8, 9, 10]. Niemniej jednak nalezy nadmienié, ze istnieja alter-
natywne podejsécia, w ktorych przykladowo antyferromagnetyczne fluktuacje spinowe prowadza
do formowania si¢ par Coopera w obszarze stabych korelacji [11]. Ponadto, mimo niekonwencjo-
nalnego charakteru fazy nadprzewodzacej rozwaza sie réwniez scenariusz, w ktérym klasyczne
oddziatywanie fononowe odgrywa zasadnicza role w tworzeniu sie fazy nadprzewodzacej [12, 13,
14].

Rodzina zwiazkéw na bazie miedzi posiada strukture warstwowa, tj. sktadajaca sie z ptasz-
czyzn miedziowo-tlenowych (1,2,3, lub wiecej w koméree elementarnej) przedzielonych tzw. re-
zerwuarem ladunkowym o réznym skladzie, w zaleznosci od konkretnego materiatu (por. rys.
1b). Uwaza sie, ze to wlasnie fizyka plaszczyzn miedziowo-tlenowych determinuje ciekawe wia-
snosci kupratow oraz okresla postaé ich diagramu fazowego. Duza wartosé catki oddziatywan
kulombowskich odpowiadajaca niezapelnionym powloka 3d atoméw miedzi powoduje, ze uzycie
szeroko stosowanych metod ab inito (jak np. DFT) nie prowadzi do odtworzenia podstawowych
wlasnosci fizycznych. Z drugiej jednak strony metody dedykowane do uktadéw skorelowanych ce-
chuja sie wysokim stopniem ztozonosci, co ogranicza ich stosowalnos¢ jedynie do uproszczonych
modeli i/lub ukladéw o znaczaco ograniczonym rozmiarze. Dlatego bardzo waznym elementem
badan teoretycznych jest okreslenie modelu minimalnego na tyle prostego aby bylo mozliwe
uwzglednienie korelacji z odpowiednig dokladnoscia, a przy tym zawierajacego te stopnie swo-
body, ktére odpowiedzialne sg za powstanie interesujacych nas zjawisk.

Najszerzej stosowane podejscie opiera sie o efektywny Hamiltonian jednopasmowy dla po-
jedynczej plaszczyzny Cu-O, w ktérym role kwaziczastek stanowia stany singletowe Zhanga-
Ricea [15]. W ramach paradygmatu silnych korelacji, jednym z kanonicznych modeli jest model ¢-
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Rysunek 1: a) Diagram fazowy nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych na bazie miedzi (ku-
pratéw/miedzianéw) dla przypadku domieszkowania dziurowego; b) struktura krystaliczna ku-
pratéw z widocznymi plaszczyznami miedziowo-tlenowymi (czerwone oraz zielone kulki) oraz
warstwa rezerwuaru tadunku (szare sfery), ktérej sklad zalezy od konkretnego zwiazku. Rysunki
zaczerpniete z pracy [3].

J [16, 1], gdzie wyraz oddzialywan wymiennych ~ J pojawia sie na skutek wyprojektowania tych
konfiguracji elektronowych, ktére wiaza sie ze wzrostem energii oddziatywania kulombowskiego
na atomach miedzi. Szacowana teoretycznie catka wymiany przybiera wartoé¢ J = 0.1 —0.16 eV
[1], co dobrze zgadza sie z pomiarami rozpraszania ramanowskiego [17, 18, 19] oraz nieelastycz-
nego rozpraszania neutronéw [20] dla zwiazkéw macierzystych (niedomieszkowanych). Na pozio-
mie teorii renormalizowanego pola Sredniego (RMFT) [21, 22] model ¢-J prowadzi w naturalny
sposob do stabilnosci fazy nadprzewodzacej. Kolejnym modelem, jaki wzbudzil zainteresowanie
w kontekscie nadprzewodnikéw na bazie miedzi, jest model Hubbarda [23, 24], ktéry jednak
wymaga bardziej zaawansowanych metod obliczeniowych, aby mozna byto otrzymacé stabilnosé
nadprzewodnictwa. Ta réznica wynika z faktu, ze w modelu ¢-J korelacje parujace uwzglednio-
ne sa juz na poziomie samego Hamiltonianu za poérednictwem kinetycznej wymiany, natomiast
w przypadku modelu Hubbarda wspomniane korelacje musza zosta¢ uwzglednione przez wy-
brang metode obliczeniowa, co wymaga wyjscia poza teorie zrenormalizowanego pola Sredniego.
Podejscie jednopasmowe oparte w. w. modele bylo réwniez analizowane w kontekscie fazy an-
tyferromagnetycznej [25, 26], z fala gestosci spinu [27, 28, 29] oraz fala gestosci tadunku [30, 31,
32]. Ponadto, ze wzgledu na obserwowana zalezno$é¢ pomiedzy temperatura krytyczna, a ilocia
plaszczyzn Cu-O w komorce elementarnej rozwaza sie tez modele majace na celu analize wplywu
proceséw miedzyplaszezyznowych na wlasciwosci stanu nadprzewodzacego [33, 34, 35, 36, 37].
Podejscie taczace cechy zaréwno modelu ¢-J jak i Hubbarda opiera si¢ o tak zwany model t-J-U
rozpracowany w serii naszych prac [H1, H3, H2, H5, H6]. W ramach takiego opisu wystepuje za-
rowno wyraz wymienny ~ J, jak i dopuszczalna jest malta ilo$¢ podwdjnych obsadzen okreslona
przez wartosé catki oddzialywan kulombowskich, U.

Jednopasmowy obraz fizyki miedzianéw, pomimo swojej prostoty, doprowadzit do odtwo-
rzenia wybranych wlasnoéci obserwowanych w tej rodzinie zwiazkéw. Niemniej jednak, nalezy
pamietaé, ze tlenowe stopnie swobody ptaszczyzny Cu-O, w ramach takiego opisu, uwzglednione
sg jedynie w sposob efektywny. Jednoczesnie badania eksperymentalne pokazuja, ze domieszko-
wane dziury obsadzaja gléwnie stany tlenowe [40], natomiast dobranie odpowiedniej proporcji
pomiedzy obsadzeniami no$nikéw na atomach miedzi oraz tlenu oraz zmniejszenie wartoéci ener-
gii dzielacej poziom atomowy orbitali miedziowych i tlenowych, ma zasadnicze znaczenie dla
zmaksymalizowania temperatury krytycznej [41, 42, 43]. Te fakty sklaniaja do przeprowadzenia
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Rysunek 2: a) Rozszczepienie pozioméw energetycznych dla konfiguracji 3d° atoméw miedzi
oraz 2p® atoméw tlenu w plaszczyznie Cu-O spowodowane polem krystalicznym oraz efektem
Jahn-Tellera. Silne wigzania kowalencyjne tworza stany 2p, atoméw tlenu oraz 3d,2_,2 ato-
méw miedzi wewnatrz plaszezyzny zy, ktére wchodza w sktad Hamiltonianu trzy-pasmowego
nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych na bazie miedzi. b) Na skutek hybrydyzacji stanéw
2p, oraz 3d,2_,» powstaja pasma antywigzace (AB), niewiazace (NB) oraz wiazace (B). c) Po
uwzglednieniu roli silnego oddzialywania kulombowskiego pasmo AB rozszczepia sie na gérne
oraz dolne podpasmo Hubbarda, co z kolei prowadzi do stanu izolatora z przerwa A =~ 1—2 eV.
Rysunki zaczerpniete z pracy [38, 39].

analizy teoretycznej majacej na celu okreslenie w jaki sposob tlenowe stopnie swobody wplywaja
na fizyke kupratéw. Najprostszy model, ktory mozna rozwazy¢ w takim kontekscie sktada sie z
orbitali 3d,2_,2 atoméw miedzi, a takze orbitali 2p, oraz 2p, atoméw tlenu. Na skutek hybrydy-
zacji stanéw 2po oraz 3dxz? —y? powstaje czedciowo wypelnione pasmo antywiazace (AB) oraz w
pelni zapelnione pasma niewiazace (NB) i wiazace (B). Po uwzglednieniu roli silnego oddzialy-
wania Coulomba pasmo AB rozszczepia sie na gorne oraz dolne podpasma Hubbarda, co z kolei
prowadzi do stanu izolatora z przerwa A ~ 1—2 eV dla zwiazku macierzystego (rys. 2). Badania
teoretyczne nad modelem tréjpasmowym pokazaly, ze mozliwe jest odtworzenie stanu izolatora
z transferem ladunku dla ukladu macierzystego [44, 45, 46] oraz, podobnie jak w przypadku
obrazu jednopasmowego, antyferromagnetyzm wystepuje dla niskich domieszkowan, natomiast
typowa struktura obszaru nadprzewodzacego wystepuje dla domieszkowan ¢ ~ 0.05 — 0.3 [47,
48]. Podobienstwo miedzy dwoma podejéciami zostalo uwypuklone w pracy [49], natomiast zgod-
nie z niektérymi analizami uwzglednienie stanéw tlenowych prowadzi do zasadniczych zmian w
fizyce modelu [50, 51].

4.2 Cel

W ramach badan przedstawionych w niniejszym autoreferacie nacisk ktadziony byt gléwnie
na opis teoretyczny fazy nadprzewodzacej, jak réwniez faz antyferromagnetycznej oraz z fala
gestosci tadunku w kontekscie rodziny zwiazkéw na bazie miedzi. Celem badan bylo odtwo-
rzenie szeregu podstawowych cech fizycznych miedzianéw w ramach jednolitego opisu opartego
o paradygmat silnych korelacji elektronowych (z uwzglednieniem oddzialywan kinetycznej wy-
miany) zgodnie z ktérym oddzialywania kulombowskie sa zrédlem interesujacych nas zjawisk.
W takim ujeciu wazne jest aby z odpowiednia dokladno$cia uwzglednié¢ korelacje elektrono-
we. W tym celu nowatorska metoda diagramatycznego rozwiniecia funkcji falowej Gutzwillera
(DE-GWF, diagrammatic expansion of the Gutzwiller wave function) zostala rozszerzona w za-
sadniczy sposOb co umozliwilo przeprowadzenie szczegdlowej analizy wybranych modeli oraz
niekonwencjonalnych faz. Podejscie oparte o DE-GWF pozwala na wyjscie poza szeroko sto-
sowana teorie zrenormalizowanego pola Sredniego (RMFT) w systematyczny sposéb poprzez
uwzglednienie nielokalnych korelacji o zwiekszonym zasiegu w wyzszych rzedach (zerowy rzad
rozwiniecia jest réwnowazny z RMFT). Ponadto podejécie to jest wydajne z punktu widzenia
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numerycznego oraz nie jest ograniczone do malych uktadéw, a takze nie wiaze sie z proble-
mem znaku (takie ograniczenia wystepuja w metodach opartych o techniki Monte Carlo). Te
cechy pozwalaja na przeprowadzenie kompleksowych badan bioracych pod uwage rézne warianty
stosowanych modeli oraz skanujac szeroki zakres zmiennosci parametréw mikroskopowych.

W pierwszej kolejnosci przeanalizowano kilka modeli jednopasmowych aby wyszczegdlnié ten,
w ramach ktérego w mozliwie najlepszy sposéb mozna odwzorowaé podstawowe obserwacje eks-
perymentalne dotyczace fazy nadprzewodzacej (podrozdzial 4.3). Nastepnie, dla wybranego w
ten sposéb modelu (model ¢-J-U) przeprowadzono analize wplywu efektéw miedzyplaszczyzno-
wych na stan sparowany dla ukladu dwuwarstwy miedziowo-tlenowej (podrozdzial 4.4). Kolejno,
badania zostaly skierowane w strone pozostatych faz o ztamanej symetrii, ktére obserwowane
sa w miedzianach (podrozdzial 4.5). Mianowicie, analizie poddane zostaly fazy antyferroma-
gnetyczna, nematyczna (z mozliwg koegzystencja z nadprzewodnictwem), jak réwniez fazy z
uporzadkowaniem tadunkowym oraz fala gestosci par Coopera. To pozwolito stworzy¢ dosé kom-
pletny obraz diagramu fazowego miedzianéw w ramach jednolitego podejscia jednopasmowego,
w ktérym przyczynag lamania symetrii dla poszczegdlnych faz sg zjawiska kolektywne zaindu-
kowane oddzialywaniami miedzyelektronowymi, uwzglednionymi w wyzszych rzedach rozwinie-
cia diagramatycznego (metoda DE-GWF). Ponadto, ze wzgledu na wspomniane juz wczesniej
ograniczenia pojawiajace sie w opisie jednopasmowym, po raz pierwszy rozszerzono podejécie
oparte o DE-GWF na przypadek modelu tréjpasmowego, ktéry w sposéb jawny uwzglednienia
tlenowe stopnie swobody. Otrzymane w ten sposéb wyniki przeanalizowano w kontekscie do-
stepnych danych eksperymentalnych, a takze poréwnano dwa stosowane podejscia (jedno- oraz
tréj-pasmowe) w celu oceny poprawnosci opisu efektywnego opartego o pojedyncze skorelowane
pasmo (rozdzial 4.6).

Prowadzone badania nad niekonwencjonalnym nadprzewodnictwem doprowadzilty réwniez do
zaproponowania nietypowej fazy sparowanej typu Fulde-Ferrella-Larkina-Owczynnikowa (FFLO),
ktéra moze wystepowaé spontanicznie, tj. bez koniecznosci przykladania zewnetrznego pola ma-
gnetycznego. Warunkiem koniecznym jest obecno$é kanalu parowania miedzypasmowego oraz
odpowiedni stopien niedopasowania pomiedzy dwoma platami powierzchniami Fermiego, ktére
biora udzial w parowaniu. Zaproponowany pomyst zostal przetestowany w oparciu model opi-
sujacy nadprzewodniki wysokotemperaturowe na bazie zelaza [52], ze wzgledu na wielopasmowy
charakter stanu nadprzewodzacego jaki wystepuje w przypadku tej grupy zwiazkéw. Tak zwa-
ne zelazowce w wielu aspektach przypominaja kupraty. To znaczy nadprzewodnictwo réwniez
stabilizuje sie na skutek domieszkowania zwiazku macierzystego, a dla stosunkowo niskich do-
mieszkowan uktad cechuje sie uporzadkowaniem magnetycznym. Nie mniej jednak zwigzki na
bazie zelaza uznaje sie za stabiej skorelowane elektronowo niz kupraty oraz cechuja sie inng
symetrig przerwy. Celem przeprowadzonej analizy bylto zweryfikowanie czy struktura pasmo-
wa wybranego zwigzku pozwala na stabilizacje zaproponowanego stanu. Jedna z interesujacych
cech rozwazanej koncepcji jest mozliwoéé otrzymania materialu, w ktérym ptynie prad nadprze-
wodzacy przy braku zewnetrznego czynnika w postaci pola magnetycznego lub elektrycznego.
Wyniki przeprowadzonej analizy opisano w rozdziale 4.7.

4.3 Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe w ujeciu jednopasmowym (pra-
ce [H1, H2))

W tym podrozdziale przedstawione zostana wybrane wyniki badan majacych na celu szcze-
gbétowg analize podstawowych wlasnoéci fazy nadprzewodzacej przy uzyciu réznych wariantow
podejscia jednopasmowego do opisu ptaszczyzn Cu-O wraz z ilo$ciowym odniesieniem do eks-
perymentu (prace [H1, H2]). Celem tych badan bylo wyszczegélnienie modelu jednopasmowego
najlepiej nadajacego sie do opisu fazy nadprzewodzacej poprzez porownanie wynikéw teoretycz-
nych z dostepnymi danymi eksperymentalnymi.

W pierwszej kolejnosci analizie poddane zostaly modele Hubbarda, ¢t-J oraz t-J-U (praca
[H1]). Ogélna posta¢ Hamiltonianu, ktéra w réznych wariantach odpowiada trzem modelom
przedstawiona jest ponizej.
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H = Z’ tijé;-rgéjg + UzﬁiTﬁil + Z/ JijSi ‘ Sj, "

(ij)o i ()

gdzie é;ra (¢is) to operatory kreacji (anihilacji) czastki w efektywnym ujeciu jednopasmowym.
Sumy primowane oznaczaja i # j natomiast (i,7), ((¢,)) odnosza sie odpowiednio do najbliz-
szych oraz kolejnych najblizszych sasiadéw, z catkami przeskokéw ¢ = —0.35 eV oraz t' = 0.25[¢].
Dwa pierwsze wyrazy reprezentuja model Hubbarda z wyrazem kinetycznym oraz silnym od-
pychaniem kulombowskim naweztowym. Natomiast trzeci wyraz reprezentuje antyferromagne-
tyczne oddziatywanie kinetycznej wymiany. Taka posta¢ Hamiltonianu nazywana jest modelem
t-J-U. Dla przypadku J = 0 dostajemy model Hubbarda, natomiast w limicie zerowych po-
dwoéjnych obsadzen, d% — 0 (U — oo) otrzymujemy model t-J [16, 53]. Aby w odpowiednio
doktadny spos6éb uwzglednié korelacje elektronowe zaindukowane znaczacg wartoscig odpychania
kulombowskiego (U >> [t|), zastosowana zostala metoda diagramatycznego rozwinigcia funk-
cji falowej Gutzwillera (diagrammatic expansion of the Gutzwiller wave function, DE-GWF),
ktéra uwzglednia korelacje elektronowe o zwickszonym zasiegu w wyzszych rzedach rozwiniecia.
Dla poréwnania, w wybranych przypadkach wykonano réwniez obliczenia w oparciu o zerowy
rzad rozwiniecia diagramatycznego, ktoéry jest rownowazny metodzie zrenormalizowanego pola
sredniego (RMFT). W prezentowanych wynikach energie podane sa w jednostkach [¢.
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Rysunek 3: (a) Diagram fazowy na plaszczyznie (0, U) otrzymany dla przypadku modelu Hub-
barda z widocznymi obszarami stabilnosci fazy nadprzewodzacej (SC) oraz paramagnetycznej
(PM); (b,c) Amplituda skorelowanej przerwy nadprzewodzacej (Aq) oraz wktad do energii kon-
densacji pochodzacy od energii kinetycznej AE¢ dla modelu t-J, dla wybranych wartosci J; (d,e)
Diagramy fazowe dla modelu ¢-J-U dla dwoch wybranych wartosci catki J. Na wykresach (a,d,e)
zaznaczono wartosci domieszkowan odpowiadajace maksimum amplitudy nadprzewodzacej (do-
mieszkowanie optymalne, Jopt). Faza nadprzewodzaca typu “non-BCS”, dla ktérej AEy, < 0
pojawia si¢ w obszarze d < dopt dla modelu ¢-J-U z J = 0.25 co jest zgodne z obserwacjami
eksperymentalnymi [54, 55, 56] (e). Rysunki zaczerpnigto z pracy [H1].

Metoda DE-GWF postuzyla do sporzadzenia diagraméw fazowych na plaszczyznie (U, 0),
dla podstawowych modeli jednopasmowych (rys. 3). Otrzymane wyniki teoretyczne zostaly w
pierwszej kolejnosci zweryfikowane w oparciu o znane dane eksperymentalne dotyczace przedzia-
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tu stabilnodci fazy nadprzewodzacej, wartosci domieszkowania optymalnego (dopt) oraz wyste-
powania fazy sparowanej typu “non-BCS” oraz “BCS-like”. Dwie ostatnie charakteryzuja sie
odpowiednio negatywna i pozytywna wartoscig wktadu energii kinetycznej do energii kondensacji

1 It .
AEkin = Eg% — ng(\)/f, EG’\O = N Z tij <CIJCjU>G7 (2)

ijo

gdzie Eg% oraz Eglj(‘f oznaczaja odpowiednio energie kinetyczna w stanie nadprzewodzacym oraz
paramagnetycznym. Jak zostalo wyznaczone w oparciu o pomiary przewodnosci optycznej dla
miedzianéw [54, 55, 56], w okolicy domieszkowania optymalnego nastepuje przejscie pomiedzy
dwoma rezimami, przy czym obszar typu “non-BCS” (AEy, < 0) wystepuje po stronie niskich
domieszkowan (§ < dopt). Jak widaé z rys. 3, wszystkie trzy modele w obszarze silnych korelacji
(U Z 10) prowadza do stabilnosci fazy nadprzewodzacej w przedziale domieszkowan § < 0.35,
z domieszkowaniem optymalnym dopt ~ 0.1 — 0.2, ktéry odpowiada maksymalnej wartodci prze-
rwy skorelowanej, Ag. Taki wynik zgadza sie do$é¢ dobrze z rezultatem eksperymentalnym [4, 1].
Réznice pojawiajg sie jednak, jezeli chodzi o wystepowanie faz nadprzewodzacych “non-BCS”
oraz “BCS-like”. Mianowicie, zaréwno model Hubbarda (a) jak i t-J (b,c) nie prowadza do
przejscia pomiedzy dwoma rezimami dla domieszkowan bliskich dop. Natomiast takie przejécie
otrzymuje si¢ dla modelu t-J-U z odpowiednio duza wartoscia U (U 2, 20) oraz J ~ 0.25 (e).
Nalezy zauwazy¢, ze wartosci te odpowiadajg tym, ktore wynikaja z wcze$niejszych oszacowan
dla odpychania kulombowskiego oraz catki wymiany miedzy atomami miedzi w plaszczyznie
Cu-O [57, 58, 59, 1]. Jak pokazano na rys. 4 (a), dla wybranych dwéch zestawéw parametréw
modelu t-J-U daje sie bardzo dobrze dopasowaé wyliczone wartosci A Fyi, do dostepnych danych
eksperymentalnych [54]. Nalezy zauwazy¢, ze ten sam model nie daje podobnej zgodnosci jezeli
w obliczeniach uwzgledni sie jedynie zerowy rzad rozwiniecia, co wskazuje, ze dopiero uwzgled-
nienie wyrazéw wyzszego rzedu pozwala na odtworzenie niekonwencjonalnego charakteru stanu
nadprzewodzacego w rozwazanym podejsciu.
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Rysunek 4: (a) Wktad do energii kondensacji pochodzacy od energii kinetycznej dla wybranych
dwéch zestawdéw parametréow modelu ¢-J-U (niebieska oraz czerwona krzywa). Dane ekspery-
mentalnie zaczerpniete zostaly z Ref. [54]. Dodatkowo wykreslono réwniez wyniki dla modelu
t-J-U ale w zerowym rzedzie rozwinigcia (szara przerywana krzywa dla metody SGA, ktéra jest
modyfikacja RMFT) oraz dla modelu t-J (czarna przerywana krzywa), w wyzszych rzedach; (b,c)
skorelowana przerwa nadprzewodzaca oraz energia kondensacji dla takich samych parametréow
oraz modeli jakie wykres§lone sa w (a). Dobra zgodnosé z danymi eksperymentalnymi otrzymano
jedynie dla modelu ¢-J-U przy uwzglednieniu wyzszych rzedéw rozwiniecia diagramatycznego.
Rysunki zaczerpnieto z pracy [H1].

Kolejng charakterystyczna cecha kupratéw jest bardzo staba zalezno$é predkosci Fermiego
w kierunku nodalnym oraz masy efektywnej od domieszkowania [60, 61, 62, 63]. Bezposrednie
poréwnanie wynikéw obliczen z dostepnymi danymi eksperymentalnymi przedstawione jest na
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rys. 5. Podobnie jak w poprzednim przypadku najlepsza zgodnos¢ wystepuje dla modelu t-J-U
z tymi samymi wartosciami parametréw modelu co na rys. 4. Dodatkowo wyznaczone wartosci
pedu Fermiego dla poszczegdlnych pozioméw domieszkowan pokrywajg sie stosunkowo dobrze
z odpowiednikami eksperymentalnymi [rys. 5 (c)]. Nalezy zauwazy¢, ze w obszarze wysokich
domieszkowan, gdzie korelacje elektronowe staja sie coraz stabsze z powodu duzej iloéci dziur w
uktadzie, zaréwno podejscie RMFT jak i DE-GWF daja zblizone wyniki.
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Rysunek 5: Nodalna predkosé Fermiego (a) wzgledna masa efektywna (b) oraz ped fermiego (c)
w zaleznosci od domieszkowania wyznaczone dla tych samych parametréw oraz modeli co na
rys. 4 (oznaczenia krzywych réwniez sa takie same). Bardzo dobra zgodno$é z eksperymentem
otrzymano dla modelu ¢t-J-U przy uzyciu metody DE-GWF. Na rys. Dane eksperymentalne
zostaly wziete z prac [62, 63, 60, 61, 4]. Dodatkowo, wstawka na Rys. (a) przedstawia obliczona
relacje dyspersji w poblizu punktu nodalnego. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H1].

7 przeprowadzonej analizy trzech podstawowych modeli jednopasmowych wynika, ze najlep-
sze dopasowanie do eksperymentu otrzymuje si¢ dla modelu ¢-J-U z uwzglednieniem wyzszych
rzedéw rozwiniecia diagramatycznego. Niemniej jednak, w ramach takiego podejscia wcigz zanie-
dbuje sie czesé proceséw dwuweztowych, ktére potencjalnie moga prowadzi¢ do zmiany obrazu
fizycznego. Dlatego tez na dalszym etapie badan przeanalizowano wptyw dwéch podstawowych
wyrazéw oddzialywan, ktore w wigkszosci prowadzonych rozwazan sa zaniedbywane (praca [H3]).
Mianowicie, w rozwazanym wcze$niej Hamiltonianie ¢-J-U uwzgledniono dodatkowo wyraz sko-
relowanego przeskoku elektronéw oraz wyraz miedzyweztowego odpychania Kulomba, ktore za-
mieszczone sg ponizej,

Og = Y K(hg + 1js)él e, Hy = V'Y ity 3)
(W) (i)

Ten pierwszy wynika z pozadiagonalnych elementéw macierzowych odpychania Kulombowskie-
go pomiedzy najblizszymi sasiadami z caltka oddzialywania K;; = (ii|V (r — r/)[ij). Jak zostalo
pokazane we wczesniejszych badaniach moze on prowadzi¢ do stabilizacji stanu nadprzewo-
dzacego juz na poziomie teorii pola $redniego [64, 65]. Z kolei przewiduje sie, ze drugi wyraz
(Vij = ({j|V(r — 1')[ij) > 0) bedzie mial negatywny wplyw na nadprzewodnictwo jako, ze pod-
wyzsza energie zwigzang z konfiguracja odpowiadajaca miedzyweztowej parze Coopera. Na tym
etapie badan rozszerzono przedzial domieszkowan, ktéry poddany jest analizie na przypadek
domieszkowan elektronowych (§ < 0).

Jak widaé¢ na rys. 6, dla modelu ¢t-J-U poszerzonego o wspomniane wyrazy po stronie elek-
tronowej nadprzewodnictwo jest stabsze (skorelowana przerwa przyjmuje mniejsze wartosci)
oraz zajmuje wezszy przedzial domieszkowania, co odtwarza jakos$ciowo sytuacje eksperymen-
talna [39]. Skorelowany hopping poszerza obszar stabilnosci fazy nadprzewodzacej gléwnie po
stronie domieszkowan elektronowych oraz nieznacznie przesuwa domieszkowanie odpowiadajace
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przejéciu pomiedzy obszarami “non-BCS” oraz “BCS-like” w strone § = 0. Natomiast, miedzy-
weztowe odpychanie kulomba zgodnie z oczekiwaniami wplywa negatywnie na nadprzewodnictwo
zmniejszajac wartosé¢ gérnego krytycznego domieszkowania. Wykonane obliczenia pokazuja, ze
zaréwno skorelowany hopping jak i miedzyweztowe odpychanie kulombowskie nie maja zasad-
niczego wplywu na obraz fizyczny nadprzewodnictwa w ujeciu jednopasmowym, odpowiednio
dla K < 0.2 oraz V < 1.0. Ponadto, w tym obszarze parametréw zmniejszenie gérnego kry-
tycznego domieszkowania wywolane obecnoscia wyrazu ~ V poprawia zgodnosé¢ z wartoscig
eksperymentalna, nie wplywajac negatywnie na inne aspekty opisu. Nalezy wspomnieé, ze wy-
konane obliczenia dla modelu Hubbarda, rozszerzonego o wyraz skorelowanego hoppingu, juz
dla wartosci K = 0.1 pokazywaly nietypowy przebieg skorelowanej przerwy nadprzewodzacej
w funkcji domieszkowania (z mozliwoscia wystapienia separacji faz), co nie odpowiada sytuacji

eksperymentalne;j.
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Rysunek 6: Skorelowana przerwa nadprzewodzaca w funkcji domieszkowania oraz catki skore-
lowanego hoppingu (a), a takze calki miedzywezlowych oddzialywan kulombowskich (b), dla
modelu ¢t-J-U z parametrami U = 21 oraz J = 0.25. Skorelowany hopping nie wplywa za-
sadniczo na obraz fizyczny stanu nadprzewodzacego w obszarze K < 0.2 — 0.3 (a), natomiast
miedzyweztowe odpychanie Coulomba wplywa negatywnie na nadprzewodnictwo zmniejszajac
gorne krytyczne domieszkowanie na tworzenie sie fazy SC (b). Rysunki zaczerpnieto z pracy
[H2].

Podobnie jak dla czystego modelu t-J-U, réwniez dla przypadku modelu rozszerzonego wy-
znaczono charakterystyki zwiazane z kwaziczastkowa relacja dyspersji. Tym razem, dla petlnego
zakresu domieszkowan oraz dla przypadku z K # 0. Wplyw skorelowanego hoppingu na wartosé
potencjatu chemicznego oraz pedu Fermiego jest niewielki. Poréwnanie otrzymanych wartosci
pedu Fermiego z eksperymentem dla domieszkowan dziurowych zostalo juz pokazane wczesniej
(rys. 5). Natomiast, niewielka ilo$¢ danych pomiarowych dla domieszkowan elektronowych [66,
67] dobrze zgadza sie z wynikami obliczen teoretycznych. Zmierzone wartosci przesuniecia po-
tencjalu chemicznego w LSCO [4] réwniez dobrze zgadzaja si¢ z teoria w obszarze § > Jopt & 0.2.
Dla ¢ < dopt odstepstwa sa bardziej widoczne. Ze wzrostem wartosci parametru K predkosé Fer-
miego w kierunku nodalnym maleje. Niemniej jednak, wcigz przyjmuje wartosci, ktore mieszcza
sie w granicach wyznaczonych na podstawie dostepnych danych eksperymentalnych [66, 67]. W
szczegdlnodei, dla K < 0.35 staba zaleznosé vp od domieszkowania jest zachowana.

Podsumowujac, przedstawione w tym rozdziale wyniki badan wskazujg ze sposréd anali-
zowanych modeli jednopasmowych tym, ktéry pozwolil na najlepsza zgodnosé z eksperymentem
jest model ¢t-J-U. W polaczeniu z metoda DE-GWF pozwala on na odwzorowanie podstawowych
uniwersalnych wtasnosci fizycznych stanu nadprzewodzacego w zwiazkach na bazie miedzi. Mia-
nowicie, (i) wyznaczona teoretycznie skorelowana amplituda parowania odzwierciedla strukture
“domu” nadprzewodzacego (ang. superconducting dome), z gornym domieszkowaniem krytycz-
nym wynoszacym ~ 0.35—0.4 oraz domieszkowaniem optymalnym ~ 0.1—0.2, co zgadza si¢ dosé
dobrze z obrazem eksperymentalnym; (ii) obserwuje si¢ asymetrie pomiedzy “domem” nadprze-
wodzacym po stronie domieszkowan elektronowych oraz dziurowych, na korzyé¢ tych drugich,
tak jak to ma miejsce w rodzinie zwiazkéw na bazie miedzi; (74i) otrzymano przejscie pomiedzy
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Rysunek 7: Predko$é¢ Fermiego w kierunku nodalnym (a), wektor falowy Fermiego (b), poten-
cjal chemiczny (c) oraz podwdjne obsadzenia dziurowe oraz elektronowe (d) w zaleznosci od
domieszkowania dla modelu ¢-J-U (U = 21, J = 0.25) z uwzglednieniem wyrazu skorelowanego
hoppingu dla wybranych wartosci parametru K. Dane eksperymentalne zaczerpnigte z prac [66,
67, 68, 62, 69, 4]. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H3].

stanem sparowanym typu “non-BCS” oraz “BCS-like” w okolicach domieszkowania optymalne-
go, z faza typu “non-BCS” mieszczaca sie w obszarze poddomieszkowania (ang. underdoped) -
ilo$ciowa zgodno$¢ z eksperymentem dla A Ey;y, (6); (7v) obliczona predkosé Fermiego w kierunku
nodalnym, ped Fermiego oraz masa efektywna stabo zaleza od domieszkowania i zgadzajg sie
iloéciowo z dostepnymi danymi do$wiadczalnymi.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze zgodno$é we wszystkich wyzej wymienionych aspektach zachodzi
dla pojedynczego zestawu parametréw modelu. Mianowicie, catki przeskokow elektronéw maja
wartosci typowe dla kupratéw oraz sa zblizone do tych, ktére zostaly wyznaczone w ramach
wczesniejszych badan na drodze obliczen ab initio oraz dopasowania powierzchni Fermiego do
sytuacji eksperymentalnej [1]. Calka oddzialywan wymiennych antyferromagnetycznych (J) w
ramach naszego podejscia wynika z nadwymiany pomigdzy orbitalami miedziowymi typu 3d,2_,2
poprzez stany tlenowe 2p,. Wczesniejsze obliczenia na klastrach daty wartosé¢ J = 0.1—-0.13 eV,
natomiast wyznaczona wartos¢ catki kulombowskiego odpychania na orbitalach typu d atoméow
miedzi przyjmuje warto$¢ U = 7 — 10 eV. Obie wartosci sg zblizone do tych, dla ktérych otrzy-
malismy zgodno$é w ramach modelu ¢-J-U (J = 0.09 eV oraz U = 8 eV). Co réwnie wazne,
otrzymany obraz fizyczny stanu nadprzewodzacego jest zachowany dla modelu rozszerzonego o
kolejne dwuwezlowe wyrazy oddzialywan (skorelowany hopping oraz miedzyweztowe odpycha-
nie Coulomba), a niezbedne skladowe opisu teoretycznego sa zawarte juz na poziomie czystego
modelu ¢t-J-U. Dwie podstawowe cechy jakie charakteryzuja takie podejécie to obecnosé wyrazu
oddzialywan wymiennych (wystepuje réwniez w modelu ¢-J) oraz dozwolone niezerowe podwdj-
ne obsadzenia, ktorych wartosé jest jednak niewielka ze wzgledu na silne odpychanie Coulomba.
Przy wartosci U ~ 8 eV oraz d?> ~ 10~2 otrzymujemy wklad energetyczny pochodzacy od wyrazu
Coulomba Ud? < 80 meV. Ponadto catka oddzialtywan wymiennych J ~ 90 meV oraz szacowa-
nia dla energii kinetycznej 4|t| ~ 140 meV dla 6 = 0.1 (okolice domieszkowania optymalnego).
7 takiego szacowania widaé, ze dla niezerowych domieszkowan sytuacja modelowa odpowiada
prawdziwie skorelowanemu stanowi, w ktérym kazdy z trzech czynnikéw odgrywa istotna role. Ze
wzajemnego oddzialywania wszystkich trzech, przy jednoczesnym uwzglednieniu korelacji elek-
tronowych w wyzszych rzedach rozwiniecia diagramatycznego, wylania sie niekonwencjonalny
charakter stanu nadprzewodzacego jaki prowadzi do zgodnoéci z podstawowymi obserwacjami
eksperymentalnymi.
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4.4 Wplyw efektéw miedzyplaszczyznowych na podstawowe wtasnosci fazy
nadprzewodzacej (praca [H3])

Zgodnie z wynikami przedstawionymi w poprzednim rozdziale modelem jednopasmowym,
ktory najlepiej odwzorowuje wlasnosci fizyczne nadprzewodnictwa w zwigzkach na bazie miedzi,
jest model ¢t-J-U. Niemniej jednak, badania te ograniczaly sie do opisu pojedynczej ptaszczyzny
Cu-0. Jak wiadomo, w rodzinie zwigzkéw na bazie miedzi istnieja uklady posiadajace wiecej
niz jedng plaszczyzne miedziowo-tlenowa w komorce elementarnej, a temperatura krytyczna
jest wprost proporcjonalna do ilosci plaszczyzn dla n < 3 [70]. Dlatego, w kolejnym etapie ba-
dan przeprowadzono analogiczne obliczenia dla struktury sktadajacej sie z dwéch plaszczyzn,
a uwaga skupiona byta na analizie wplywu efektow miedzyplaszczyznowych na ksztalt stanu
nadprzewodzacego. Czesé wewnatrzplaszezyznowa rozpatrywanego teraz Hamiltonianu okreslo-
na jest przez model ¢-J-U zadany przez réwnanie (1). Natomiast miedzyplaszczyznowa czesé
przedstawiona jest ponizej

~ " o " N N ’ "o, . T R
Hi=3" théh,tue+ Y JiSu-Su +U"S " (elyely éiéan + élyely éa én)
ijll'o ijll ijll 4
/ 1 A.'. "T N N ( )
+U Z CilTCilicil/lcil'T’
il

gdzie i, 7 indeksuja wezly sieci wewnatrz plaszczyzn miedziowo-tlenowych, 1,1” to indeksy nume-
rujace plaszezyzny (I = 1,2), a sumy podwdjnie primowane zawieraja ograniczenia ¢ # j, | # .
Kolejne wyrazy reprezentuja przeskoki elektronéw miedzy plaszczyznami, miedzyptaszczyznowe
oddzialywanie wymiany, a takze przeskoki par elektronéow naweztowe oraz miedzyweztowe.

Obecnos¢ wyrazéw zwigzanych z przeskokami elektronéw pomiedzy plaszczyznami prowadzi
do rozszczepienia powierzchni Fermiego na czes¢ odpowiadajaca stanom wigzacym oraz antywia-
zacym. Wartosci parametréw przeskoku dobrane sa tak, aby czes¢ jednoczastkowa w przestrzeni
odwrotnej miala postaé¢ [71]

" t A A
H = Z [tbs + Zz(cos ky — cosk,)? CLUCkl/o ) (5)
kil'o

gdzie tyg oraz t, odpowiadaja odpowiednio za izotropowa oraz anizotropows cze$¢ rozszczepienia
powierzchni Fermiego. To drugie reguluje gléwnie rozszczepienie w kierunku antynodalnym, a to
pierwsze w kierunku nodalnym. Ze wzgledu na to, ze wyraz ~ U” ma charakter czteroweztowy, to
uwzglednienie go w ramach wyzszych rzedéw metody DE-GWF bytoby bardzo skomplikowane.
Jednakze, warto$¢ U” jest niewielka w stosunku do U, dlatego uzasadnione jest uwzglednienie
tego wyrazu tylko w zerowym rzedzie rozwiniecia.

W rozpatrywanym obecnie przypadku, poza parowaniem wewnatrz ptaszczyzny, nalezy takze
uwzgledni¢ miedzyplaszczyznowe kanaty parowania, ktére moga prowadzi¢ do odchytek od czy-
stej symetrii typu d-wave, jakie sa obserwowane w niektérych eksperymentach [72, 73] oraz moga
mie¢ wktad do stabilnosci fazy nadprzewodzacej. a takze modyfikowa¢ temperature krytyczna. W
prowadzonych rozwazaniach obrano wewnatrzptaszczyznowe parowanie z symetria typu d-wave
z domieszks miedzyplaszczyznowego parowania typu s*. Skorelowana przerwa nadprzewodzaca
w przestrzeni odwrotnej przyjmuje wtedy postac

Ag(k) = 2Ag(cos ki +cosky) + AG, (6)

gdzie znak + odpowiada wiazacej oraz antywiazacej czesci powierzchni Fermiego, a Ag (Aé) to
wewnatrzplaszcezyznowa (miedzyplaszczyznowa) amplituda parowania w stanie skorelowanym.

Zgodnie z przeprowadzong analizg niezerowe wartosci Aé wystepuja juz dla przypadku
Jt=0,U =U" =0, ths # 0, t, # 0 (rys. 8 a, b, ¢, d). Zatem, miedzyptaszczyznowy
hopping wystarczy aby zaindukowa¢ miedzyptaszczyznowe parowanie w uktadzie. Natomiast,
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Rysunek 8: Skorelowane przerwy nadprzewodzace wewnatrzplaszczyznowe (a,c) oraz miedzy-
plaszezyznowe (b,d) w zaleznosci od domieszkowania dla wybranych wartosci miedzyplaszczy-
znowego hoppingu izotropowego (tps) oraz anizotropowego (t.) dla J+ =0, U’ = U” = 0; (e) A
oraz Aﬂ; w zaleznoéci od domieszkowania dla t, = —0.3, tps = 0, dla wybranych wartosci J+; (f)

Aé oraz Ag w zaleznoéci od J+ dla wybranej wartosci domieszkowania blisko domieszkowania
optymalnego, 6 = 0.2. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H3].

efekt taki nie wystepuje w ramach obliczen w zerowym rzedzie (RMFT), co po raz kolejny po-
kazuje znaczenie wyrazéw wyzszych rzedéw rozwiniecia diagramatycznego na powstanie fazy
nadprzewodzacej. Amplituda parowania miedzyplaszczyznowego jest o rzad wielkodci mniejsza
od jej odpowiednika wewnatrzplaszczyznowego (rys. 8), a maksima obu komponentéw do pa-
rowania w ukladzie wystepuja blisko siebie, zatem A~ nie powinna mieé¢ znaczacego wpltywu
na obserwowang w kupratach strukture domu nadprzewodzacego. Zaréwno anizotropowe jak i
izotropowe rozszczepienie powierzchni Fermiego wplywaja podobnie na amplitudy parowania,
zwigkszajac AL oraz nieznacznie modyfikujac Ag, gléwnie dla obszaru duzych domieszkowan

0 > dopt- Niemniej jednak, ogélny obraz przebiegu Aﬂ; w funkcji domieszkowania jest zachowany
i podobny jak w przypadku jednoplaszczyznowym (por. rys. 8 a, ¢ oraz 4 b). Wplyw parowania
miedzyplaszczyznowego w realistycznym zakresie wartoéci parametru J- réwniez nie wplywa
istotnie na dominujace w ukladzie parowanie wewnatrzplaszczyznowe (rys. 8 e, f). Zgodnie z
oczekiwaniami, wraz ze wzrostem J' roénie réwniez AL. Niemniej jednak, ta ostatnia wcigz
przyjmuje stosunkowo mate wartosci.

W przeciwienistwie do proceséow analizowanych powyzej, miedzyplaszczyznowe tunelowanie
par Coopera stanowi czynnik, ktéry w znaczacy sposob wplywa na stabilnos¢ fazy nadprzewo-
dzacej. Jak widaé na rys. 9, wraz ze wzrostem |U”| poszerza sie obszar stabilnosci fazy nad-
przewodzacej oraz ro$nie maksymalna warto$¢ wewnatrzplaszczyznowej amplitudy parowania.
Efekt ten jest wyraZny mimo, ze wybrane wartosci U” sa niewielkie w stosunku do obranego
U. Zatem, w ramach takiego opisu wzrost wartosci temperatury krytycznej dla materialéw z
wieksza ilocig ptaszczyzn Cu-O w komoérce elementarnej powinien by¢ spowodowany gléwnie
miedzyptaszczyznowym tunelowaniem par Coopera.

W kolejnym etapie badan wybrano parametry modelu tak aby jak najlepiej dopasowacé si¢ do
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Rysunek 9: Skorelowane przerwy nadprzewodzace wewnatrzplaszczyznowe (a) oraz miedzyplasz-
czyznowe (b) w zaleznoéci od domieszkowania dla tps = 0, t, = —0.3, J+ = 0 dla wybranych
wartoéci U” oddzialywania zwigzanego z miedzyplaszczyznowym tunelowaniem par, przebiega-
jacych przedziat od 0.0 do -0.9 z krokiem 0.3 przy zalozeniu U’ = —2U”. Rysunki zaczerpnieto
z pracy [H3].

podstawowych charakterystyk mierzonych przez spektroskopie elektronowa w stanie nadprzewo-
dzacym w dwuplaszczyznowym zwiazku Bi-2212 [60]. Jak wida¢ z rysunku 10 (a), rozszczepienie
powierzchni Fermiego ma charakter silnie anizotropowy, tak samo jak, to ma miejsce w ekspe-
rymencie [60]. Warto$¢ rozszczepienia w kierunku nodalnym w obszarze 6 > dopt zgadza si¢ z
warto$ciami mierzonymi. Dla domieszkowan ponizej dopt, obliczona wartos¢ Apg spada, rozbie-
gajac sie z tym samym z wynikami eksperymentalnymi. Niemniej jednak, istniejg doniesienia
eksperymentalne o calkowitym spadku Apg ponizej domieszkowania optymalnego [74]. Ta roz-
biezno$é¢ pomiedzy réznymi zestawami wynikéw eksperymentalnych [60, 61, 74] z jednej strony
oraz wynikami teoretycznymi z drugiej, wymaga dalszej analizy. Wyznaczone wartosci predkosci
Fermiego sa bliskie tym mierzonym eksperymentalnie i wynosza ~ 2 eVA zaréwno dla cze-
$ci wiazacej oraz antywiazacej. Niestety, zgodnie z wiedza autora nie ma dostepnych wynikdw
pomiaréw, ktore rozréznialtyby dwie predkosci Fermiego, dlatego niemozliwe jest bezposrednie
poréownanie dla obu predkosci wyznaczonych dla modelu dwuwarstwy. Dobra zgodno$¢ zostata
réwniez otrzymana jezeli chodzi o poréwnanie relacji dyspersji w poblizu energii Fermiego dla
wybranej wartosci domieszkowania.

Podsumowujac wyniki zamieszczone w tym podrozdziale, nalezy stwierdzi¢, ze badania
dla struktury dwuwarstwy miedziowo-tlenowej wskazuja na to, ze podstawowe wlasnosci sta-
nu nadprzewodzacego, otrzymane w ramach opisu opartego o jednopasmowy model t-J-U, nie
zmieniajg sie zasadniczo na skutek efektow miedzyplaszczyznowych. Natomiast w ukladach z
wieksza iloscia warstw, wzrost temperatury krytycznej jest gléwnie spowodowany przez mie-
dzypltaszczyznowe przeskoki par. Ponadto, dla modelu dwuwarstwy udalo si¢ otrzymaé catkiem
dobrg zgodnosé¢ wynikow teoretycznych z eksperymentalnymi dla zwigzku Bi-2212, jezeli chodzi
o wielkosci mierzone za pomoca katowo rozdzielczej spektroskopii elektronowej (por. rys. 10).

4.5 Uporzadkowanie ladunkowe, nematyczno$¢ oraz faza antyferromagne-
tyczna w jednopasmowych modelach kupratéw (prace [H4, H5, H6])

W poprzednich rozdziatach przedstawione zostaly podstawowe wyniki badan dotyczace fazy
nadprzewodzacej w ujeciu jednopasmowym. W tym podrozdziale do analizy wlaczone zostang
pozostate niekonwencjonalne stany o ztamanej symetrii jakie obserwuje sie w kupratach oraz w
wybranych przypadkach przeanalizowana zostanie mozliwos¢ ich wspolistnienia z nadprzewod-
nictwem.

Pierwszym rodzajem uporzadkowania jakie zostanie oméwione jest uporzadkowanie nema-
tyczne z mozliwa koegzystencja z nadprzewodnictwem. Nematycznoéé wiaze sie ze spontanicz-
nym ztamaniem symetrii obrotowej (Cy4) z zachowaniem symetrii translacyjnej wynikajacej z sieci
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Rysunek 10: (a) Platy powierzchni Fermiego dla wybranej warto$ci domieszkowania blisko do-
mieszkowania optymalnego; (b) rozszczepienie powierzchni Fermiego w kierunku nodalnym w
funkcji domieszkowania. Szare obszary reprezentuja wartosci mierzone eksperymentalnie [60];
(c) relacje dyspersji teoretyczne (linie) oraz eksperymentalne (kétka) [60] w funkeji domieszko-
wania; (d) nodalna predko$é Fermiego odpowiadajaca pasmu wigzacemu oraz antywiazacemu
w funkcji domieszkowania. Prezentowane wyniki zostaly otrzymane dla parametréw t' = 0.36,
t, = —0.15, tps = —0.06, U = 13.5, oraz J = 0.25. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H3].

krystalicznej. Poniewaz w niektérych materialach na badzie miedzi wystepuje mata dystorsja
romboedryczna, to nie jest tatwo zidentyfikowaé nematycznosé ze wzgledu na fakt, ze symetria
Cy jest ztamana juz przez samg sieé¢ krystaliczng. Niemniej jednak, pomimo bardzo matej dys-
torsji, obserwuje sie stosunkowo duza anizotropie wielkosci fizycznych [75, 76, 77]. To wskazuje,
ze anizotropia w zwiazkach na bazie miedzi nie jest trywialna konsekwencja dystorsji sieci, a
wynika raczej z podatnosci elektronowej funkcji falowej na spontaniczne ztamanie symetrii Cy,
co moze by¢ indukowane korelacjami elektronowymi [78, 79]. Ta ostatnia hipoteza zostala prze-
analizowana w pracy [H4] w ujeciu jednopasmowym za pomoca metody DE-GWF. Ponadto,
podejrzewa sie, ze stan nematyczny moze stanowi¢ swego rodzaju prekursor przejscia do stanu
z uporzadkowaniem tadunkowym dla odpowiedniego przedzialu domieszkowan oraz tempera-
tur [78]. To powoduje, ze nematyczno$é jest interesujaca z puntku widzenia calosci diagramu
fazowego dla kupratéw oraz innych faz w nich wystepujacych.

Obliczenia dla modelu Hubbarda [Hamilotnian (1) z J = 0] zaprezentowane sa na rys.
11 z typowymi dla kupratéw catkami hoppingu ¢ = —0.35 eV, oraz t' = 0.25|¢|. Jak wida¢
spontaniczne tamanie symetrii Cy wystepuje w stosunkowo duzym obszarze diagramu fazowego,
z niezerowa warto$cia parametru porzadku fazy nematycznej Py = Pfo — Po(i % 0, gdzie
P)%Y = (é;rgéja)(; [por. rys. 11 (c)]. Niemniej jednak faza nematyczna wspoélistnieje tam z fazg
nadprzewodzaca, ktéra w tym przypadku posiada mieszana symetria przerwy [s-wave (a) +
d-wave (b)]. Jak wida¢ amplituda typu s-wave jest dwa rzedy wielkosci mniejsza od d-wave
oraz przybiera niezerowe wartosci tylko tam gdzie réwniez 6 Py jest niezerowe. Na Rys. 11 (d)
przedstawiony jest wynik obliczen dla przypadku gdy mozliwo$¢ wystapienia fazy nematyczniej
zostala zaniedbana. Z poréwnania Rys. 11 (b) oraz (d) wida¢, ze nematycznos¢ stosunkowo silnie
negatywnie wpltywa na nadprzewodnictwo typu d-wave. To wskazuje na konkurencje pomiedzy
dwoma fazami (SC oraz N), ktéra jednak nie jest na tyle silna aby jedna z faz calkowicie
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zdominowata druga. To pozwala na wystepowanie znaczacego regionu koegzystencji.
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Rysunek 11: Amplitudy parowania odpowiadajace za symetrie typu s-wave (a) oraz d-wave (b),
a takze parametr porzadku fazy nematycznej (c) w funkcji domieszkowania oraz nawezlowego
odpychania Coulomba. Dodatkowo na rys. (d) przedstawiony jest przypadek bez uwzglednienia
fazy nematycznej (tylko nadprzewodnictwo typu d-wave). Rysunki zaczerpnieto z pracy [H4].

Jak wynika z przeprowadzonej analizy, duzy wpltyw na konkurencje miedzy fazami SC oraz N
maja dwa wyrazy wystepujace w rozszerzonych wersjach Hamiltonianu jednopasmowego, ktére
w tym wzgledzie maja przeciwne dziatanie. Mianowicie, jak sie okazalto, wyraz wymienny ~ J
promuje faze nadprzewodzaca kosztem fazy nematycznej. Rysunki 12 (a), (b) oraz (c) pokazuja
jak redukuje sie obszar, w ktérym otrzymuje sie niezerowy parametr porzadku fazy nematycz-
nej 6 Pg wraz ze wzrostem catki J. Ponadto, amplituda parowania typu d-wave roénie, a ta
odpowiadajaca symetrii typu s-wave maleje, gdy zwiekszamy J. W szczegblnosci, dla zestawu
parametréw modelu (w takim przypadku modelu ¢-J-U), dla ktérego otrzymano zgodnos$é z
eksperymentem jezeli chodzi o czysta faz¢ nadprzewodzaca (patrz por. rozdzial 4.3), faza nema-
tyczna jest catkowicie usunieta z diagramu fazowego przez wyraz ~ J. Efekt odwrotny otrzymuje
sie dla przypadku wyrazu miedzywezlowego oddzialywania Coulomba [por. rysunki 12 (d), (e)
oraz (f)], ktéry promuje faze nematyczna kosztem nadprzewodnictwa. To powoduje, ze dla zna-
czacych wartosci parametru V' nematyczno$é moze weiaz wystapi¢ w modelu ¢-J-U-V (por. rys.
5 z pracy [H4]).

Ponadto zbadano, ze wplyw wyrazu odpowiadajacemu tak zwanym skorelowanym przesko-
kom elektronéw na omawiane zjawiska nie jest znaczacy w przedziale siegajacym stosunkowo
duzych wartosci stalej K (K < 1) (por. rys. 6 w pracy [H4]). Dla kompletnosci wykonano réw-
niez obliczenia dla réznych przypadkéw struktury elektronowej, ktora charakteryzowana jest
przez parametr ¢’ [rys. 4 (b), (d), (f) w pracy [H4]]. Jego warto$¢ moze réznié¢ sie nieznacznie
dla réznych zwigzkéw z rodziny miedzianéw. Wraz ze zmniejszaniem ¢’ goérna krytyczna war-
tos¢ domieszkowania na wystapienie nematycznosci zmniejsza sie, podczas gdy ogdlny obraz faz
nematycznej oraz nadprzewodzacej w rozwazanych modelach nie zmienia sie.

Nalezy zwroci¢ uwage, ze w obecnej analizie rozwazano sie¢ kwadratowa bez dystorsji rom-
boedrycznej. To znaczy, ze obserwowany efekt tworzenia sie fazy nematycznej, a takze jej ko-
egzystencja z nadprzewodnictwem w odpowiednim zakresie parametréw, maja charakter czysto
spontaniczny oraz sa skutkiem silnych korelacji elektronowych zaindukowanych odpychaniem
kulombowskim. Podobnie jak w przypadku fazy nadprzewodzacej, réwniez tutaj zasadnicze
znaczenie maja wyrazy wyzszego rzedu rozwiniecia diagramatycznego, a obliczenia w zerowym
rzedzie (ktére sa réwnowazne z RMFT) nie prowadza do stabilnosci fazy nematycznej. W tym
sensie wykonana analiza wspiera hipoteze, ze efekty wyzszych rzedéw wynikajace z korelacji
elektronowych prowadza do podatnosci elektronowej funkcji falowej wzgledem tamania syme-
trii C4. Wykonano réwniez obliczenia dla przypadku z obecnoscig dystorsji w ramach metody
DE-GWF, ktére pokazaly, ze dla maltej dystorsji wystepuje znaczaca anizotropia jezeli chodzi
o érednie z przeskokéw elektronéw w kierunkach (1.0) oraz (0,1) (rys. 7 w pracy [H4]), co od-
powiada sytuacji znanej z eksperymentu [75, 76, 77]. Jednakze, ten aspekt wymaga bardziej
szczegblowej analizy.
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Rysunek 12: Skorelowana przerwa nadprzewodzaca typu d-wave (a) oraz s-wave (b), a takze
parametr porzadku fazy nematycznej (¢) w funkeji domieszkowania dla modelu t-J-U dla réznych
wartosci catki wymiany J. Na rysunkach (d), (e), oraz (f) zamieszczono analogiczne wyniki dla
modelu Hubbarda rozszerzonego o miedzyweztowe odpychanie Coulomba, dla réznych wartosci
calki odpychania, V. Dla obu modeli przyjeto U = 11.5. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H4].

Podsumowujac badania przeprowadzone dla fazy nematycznej oraz jej koegzystencji z nad-
przewodnictwem, nalezy powiedzieé, ze zasadniczym wynikiem jest tamanie symetrii Cy w spo-
sOb spontaniczny na skutek korelacji elektronowych, i to juz na poziomie modelu Hubbarda.
W ramach tego modelu wystepuje stosunkowo duzy obszar stabilnosci fazy SC+N (koegzysten-
cja nadprzewodnictwa i fazy nematycznej), co powodowaloby zaburzenie mierzonych ekspery-
mentalnie uniwersalnych wlasnosci w kupratach dla kierunku nodalnego przez pojawienie sie
sktadowej przerwy nadprzewodzacej typu s-wave w stanie SC+N. Niemniej jednak, dla modelu
t-J-U, dla ktorego wczesniej otrzymano zgodno$é¢ z podstawowymi obserwacjami dotyczacymi
stanu nadprzewodzacego (patrz rozdzial 4.3) nematycznosé jest niszczona przez wyraz oddzia-
ltywan wymiennych. Dzieki temu, otrzymane wczesniej wtasnosci moga byé zachowane nawet
po uwzglednieniu fazy nematycznej, ktora wciaz moze wystapié, ale w bardzo ograniczonym
obszarze domieszkowan, po uwzglednieniu stabej dystorsji romboedrycznej lub/i wyrazu mie-
dzyweztowego odpychania Coulomba.

Kolejna faza, jaka poddana zostala analizie jest faza z fala gestosci tadunku (CDW - char-
ge density wave). Wstepne obliczenia byly wykonane w ramach przyblizenia SGA, ktoére jest
modyfikacja RMFT z narzuconymi warunkami samozgodnosci statystycznej [H5]. W ogdlnodci,
koncentracja elektronéw na weztach sieci dla przypadku modulacji z zadanym wektorem, gdy
zakladamy brak uporzadkowania magnetycznego, okreslona jest wzorem

ni =n+ 6,e' W, (7)

gdzie n to warto$é¢ Srednia, a §,, to amplituda fali gestosci tadunku, ktéra moze by¢ interpre-
towana jako parametr porzadku CDW. Najprostsza forma fazy CDW zdefiniowana jest przez
wektor modulacji Q = (7, 7)/a. W takim przypadku uklad dzieli sie na dwie podsieci. Dla jed-
nej z nich koncentracja elektronéw jest mniejsza, a dla drugiej odpowiednio wigksza. Zgodnie z
przeprowadzonymi obliczeniami w ramach metody SGA dla modelu Hubbarda oraz t-J-U, roz-
wazana faza CDW nie stabilizuje sie. Niemniej jednak, jak pokazane jest na rys. 13, po dodaniu
wyrazu miedzyweztowych oddzialywan kulombowskich (model ¢t-J-U-V'), poczawszy od pewnej
krytycznej wartoéci parametru V', obszar stabilnosci fazy z uporzadkowaniem tadunkowym po-
jawia sie i jest tym szerszy im wigksza jest warto$¢ parametru V. Indukowanie uporzadkowania
CDW przez wyraz ~ V ma charakter trywialny wynikajacy z minimalizacji energii oddziatywan
miedzywezlowych w sytuacji gdy koncentracja elektrondéw na sasiadujacych weztach jest rézna.
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Nalezy zauwazy¢, ze graniczna wartos¢ V = 1.85 po osiagnieciu, ktérej faza CDW pojawia sie
na diagramie fazowym jest na tyle duza, ze nadprzewodnictwo jest juz catkowicie zniszczone.
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Rysunek 13: Amplituda fali gestoéci tadunku dla przypadku Q = (7, ) dla modelu ¢t-J-U-V z
U =20, J = 1/3 oraz dla wybranych wartosci V. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H5].

Wynikéw zamieszczonych na rysunku 13 nie mozna odniesé bezposrednio do obserwacji eks-
perymentlanych dla kupratow, poniewaz zgodnie z rozpatrywanym podejéciem teoretycznym
faza CDW wystepuje dla zbyt duzych domieszkowan. Natomiast wyniki pomiaréw dostepne w
literaturze pokazuja, ze takie uporzadkowanie powinno pojawiaé si¢ w obszarze niskich domiesz-
kowan, tj. ponizej 6 ~ 0.15 — 0.2 [7]. Ponadto wyznaczone eksperymentalnie wektory modula-
cji odbiegajg od tych wzietych do omawianej wstepnej analizy. Mianowicie, zgodnie z danymi
do$wiadczalnymi wektory modulacji tadunkowej przyjmuja postaé (0,Q)27/a oraz (Q,0)27/a,
gdzie @ ~ 0.25 — 0.3 [80, 81, 82]. Wciaz nie jest jasne czy te dwa wektory sa realizowane jed-
noczeénie w kupratach, czy w prébce formuja sie domeny, w ramach ktérych tylko jeden z
mierzonych wektor6w definiuje postaé¢ uporzadkowania tadunkowego [83]. W celu przebadania
wplywu wektora modulacji na wyznaczony teoretycznie obszar stabilnosci fazy CDW przepro-
wadzono obliczenia dla przypadku wektora Q bliskiego temu, ktory faktycznie jest mierzony
eksperymentalnie, czyli @ = 1/3 [H5]. Dodatkowo, w obliczeniach uwzgledniono wystepowanie
fazy antyferromagnetycznej. Wyniki dla Q = (7w, 7)/a oraz Q = (1/3,0)27/a sa przedstawione
odpowiednio na rysunkach 14 (a) oraz (b). Jak widaé, po zmianie wektora modulacji przedzial
stabilnosci fazy CDW zmienia sie zasadniczo przesuwajac maksimum parametru porzadku 6,
w strone nizszych domieszkowan, co nieco zbliza wyniki teoretyczne do danych eksperymen-
talnych. Ponadto, faza z uporzadkowaniem antyferromagntycznym (AF) wystepuje dla niskich
domieszkowan, co réwniez jest obserwowane doswiadczalnie. Niemniej jednak, gérne domiesz-
kowanie krytyczne na tworzenie sie stanu AF wychodzi zbyt duze w poréwnaniu z badaniami
eksperymentalnymi [3]. Jak zostalo przedyskutowane w Dodatku B do pracy [H5], ten ostatni
wynik mozna znaczaco poprawi¢ gdy zastosuje sie alternatywny schemat wyznaczania parame-
tréw renormalizacji w fazie AF.
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Rysunek 14: Diagram fazowy dla modelu t-J-U-V zawierajacy antyferromagnetyzm (z parame-
trem porzadku m = ny —n|) oraz faze z fala gestosci ladunku [z parametrem porzadku 6, zde-
finiowanym w (7)] odpowiadajaca wektorowi modulacji Q = (w,7)/a (a) oraz Q = (1/3,0)27/a
(b). Rysunki zaczerpnigto z pracy [H5].
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Ze wzgledu na to, ze otrzymane w ramach wstepnych obliczen diagramy fazowe nie zga-
dzaja sie w zadowalajacy sposéb z obrazem eksperymentalnym [3, 7, 80], przeprowadzono takze
obliczenia z uwzglednieniem wyzszych rzedow rozwiniecia diagramatycznego w ramach meto-
dy DE-GWF. Analiza ta miata na celu weryfikacje czy takie podejscie pozwoli na zrekonstru-
owanie sytuacji eksperymentalnej, w ktérej w obszarze powyzej domieszkowania optymalnego
(Oopt ~ 0.15—0.2) stabilna jest czysta faza nadprzewodzaca o symetrii przerwy typu d-wave, na-
tomiast ponizej dopt ma miejsce formowanie si¢ uporzadkowania fadunkowego. Nalezy zauwazy¢,
ze doniesienia eksperymentalne ostatnich lat pokazuja, ze w kupratach tworzy¢ sie moze réwniez
faza z fala gestosci par Coopera (PDW - pair density wave) o wektorze modulacji bardzo zblizo-
nym do tego, jaki wczesniej zmierzony zostal dla fazy CDW [6]. Dlatego przeanalizowano przy-
padek, w ramach ktérego faza nadprzewodzaca dopasowuje sie do fali gestosci tadunku poprzez
wytworzenie wlasnej modulacji gestodci par Coopera z takim samym wektorem Q. Taka sytu-
acja prowadzi do wspélistnienia fazy CDW z faza PDW. W fazie z koegzystencja (PDW-+CDW)
modulacji podlegaja zaréwno koncentracja nosnikéw na weztach sieci n;, = (ézgéig)g, Srednie
dopowiadajace przeskokom elektronéw miedzy wezlami sieci ng = <é§aéjg>g, jak i anomalne
$rednie odpowiadajace za nadprzewodnictwo AZ-GJ- = (éjTé;r 1) Kazdej z tych trzech wymienionych

d,s' " z,x"
PCDW ’

oraz 5A%‘l§;ﬁ/. Poszczegolne literki d, s, s”, 2, 2" odpowiadaja poszczegélnym symetriom dla fali
ladunkowej (CDW) oraz dla fali gestosci par Coopera (PDW) i sa w szczegdlowy sposéb zdefi-
niowane w pracy [H6]. Amplitudy modulacji pelnig role parametréw porzadku dla tak ztozonej

fazy PDW+CDW.

srednich odpowiada¢ beda amplitudy modulacji oznaczone odpowiednio dnopw, 0

W pierwszej kolejnosci przeprowadzono obliczenia dla modelu Hubbarda. Wyznaczone dia-
gramy fazowe zamieszczone sg na rysunku 15. Idac od wysokich wartosci domieszkowan widad,
ze czyste nadprzewodnictwo typu d-wave (SC) zaczyna by¢ stabilne ponizej § ~ 0.35. Nastep-
nie symetria C4 zostaje spontanicznie ztamana ponizej § =~ 0.28 i formuje sie faza nematyczna
wspolistniejaca z nadprzewodnictwem (SC+N). W tej fazie wystepuje mieszanka symetrii paro-
wania typu s-wave oraz d-wave, a takze niezerowe wartosci przyjmuje réznica P(Gl,o) _P(Co;,l) (por.
rys. 11 oraz 12). Nastepnie, ponizej § ~ 0.2 znajduje sie obszar stabilnosci fazy modulowanej
CDW+PDW. Jak wida¢ na wykresach niezerowe wartosci przyjmuja tam amplitudy modulacji
dotyczace zaréwno koncentracji elektronowej jak i érednich parujacych oraz Srednich z przesko-
kéw elektronéw. Faza nematyczna, pojawiajaca sie podczas zmniejszania domieszkowania moze
by¢ rozumiana jako prekursor (faza przejsciowa) fazy z modulacja zaréwno tadunkowa oraz ge-
stosci par Coopera, w ktorej réwniez ma miejsce tamanie symetrii C4. Jak mozna zobaczy¢ na
rysunku 13 wyraz ~ V byt konieczny do stabilizacji fazy CDW w ramach przyblizenia RMFT,
gdzie mechanizm indukowania CDW mial charakter trywialny. Natomiast dla obliczen zgod-
nych z metoda DE-GWF faza z modulacja tadunkowa (tym razem wspoélistniejaca z faza PDW)
stabilizuje sie juz dla przypadku modelu Hubbarda z uwzglednieniem jedynie wewnatrzwezto-
wego odpychania Coulomba. Ponadto, jej obszar stabilnosci siega maksymalnie do é ~ 0.2, co
w lepszy sposéb odzwierciedla sytuacje eksperymentalng. Jest to kolejny przyklad pokazujacy
ograniczenia przyblizenia RMFT oraz tego, jak znaczacy wyplyw na wyniki maja dla ukladéw
skorelowanych elektonowo wyrazy wyzszych rzedéw rozwiniecia diagramatycznego. Podobny wy-
nik dla modelu Hubbarda jednak w wezszym obszarze domieszkowan i bez uwzglednienia fazy
nematycznej otrzymany zostal w ramach metody VCA ( Variational Cluster Approximation) [31].

Pomimo ciekawego wyniku otrzymanego dla modelu Hubbarda, nie udato sie w ramach tego
podejécia odtworzy¢ poprawnej sekwencji faz, jaka wystepuje w eksperymencie [3, 7]. Dlatego, na
kolejnym etapie badan wykonano obliczenia dla modelu ¢-J-U, ktéry juz wczesniej dostarczyt
bardzo dobrej zgodnosci z eksperymentem, jesli chodzi o czysta faze nadprzewodzaca zardéw-
no w strukturze skladajacej sie z jednej jak i dwoch plaszczyzn miedziowo-tlenowych (patrz
rozdzialy 4.3, 4.4). Jak wida¢ na rys. 16 po uwzglednieniu wyrazu oddzialywania wymienne-
go ~ J, faza nadprzewodzaca wypycha z diagramu fazowego uporzadkowanie nematyczne, w
wyniku czego otrzymujemy sekwencje faz podobna do tej, jaka znana jest z badan eksperymen-
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Rysunek 15: Diagram fazowy dla modelu Hubbarda (réwn. 1 z J = 0) dla U = 18. (a) War-
tosci referencyjne amplitudy parowania typu d-wave (A?) oraz extended s-wave (A“”/)7 a takze
amplitudy modulacji §A% 5A§§DW oraz 0A%py W funkeji domieszkowania. (b), (c) Srednie
z przeskokéw elektronéw odpowiadajace symetrii typu s-wave (P*, ]55”) oraz d-wave (P?), a
takze amplitudy modulacji P&y, 0P pws OP&pws OP&pw, and P& w funkeji domiesz-
kowania. (d) Podwéjne obsadzenia na kolejnych weztach sieci (0,1,2), ktére tworza powtarzajacy
sie schemat w fazie z modulacja PDW+CDW (por. rys. 1b z pracy [H6]). Nad kazdym wykresem
na szarym tle zaznaczony jest zakres domieszkowan w ktérym stabilna jest dana faza. Rysunki
zaczerpnieto z pracy [H6].

talnych [7, 80]. To oznacza, ze dla stosunkowo wysokich domieszkowan mamy stabilng czysta faze
nadprzewodzaca typu d-wave, ktéra tworzy strukture “domu” nadprzewodzacego z domieszko-
waniem optymalnym Jopt = 0.18. Natomiast, w obszarze ponizej domieszkowania optymalnego
0 < dopt, Obserwujemy uporzadkowanie fadunkowe. W naszym przypadku faza CDW wystepuje
w koegzystencji z faza PDW, ktora réwniez zostata zweryfikowana w zwiazku nalezacym do
rodziny miedzianéw [6]. Amplitudy modulacji opisujace uporzadkowanie CDW rosna wraz ze
zmniejszaniem sie domieszkowania, co odpowiada obserwowanym eksperymentalnie zmianami
temperatury krytycznej na formowanie sie fazy CDW z domieszkowaniem [84, 80]. Ponadto, z
otrzymanych wynikéw widaé, ze fazy z uporzadkowaniem tadunkowym oraz faza nadprzewodzaca
typu d-wave konkuruja ze soba. W obszarze stabilnosci fazy PDW+CDW warto$¢ referencyjna
odpowiedzialna za symetrie parowania typu d-wave zostaje zredukowana wzgledem tej ktora
mialaby miejsce w sytuacji bez uwzglednienia faz z modulacja [por. czerwona linia przerywana
na rys. 16 (a)]. Podobna konkurencja pomiedzy dwoma fazami jest réwniez obserwowana eks-
perymentalnie, gdzie temperatura krytyczna fazy nadprzewodzacej ulega redukcji w obszarze
stabilnosci fazy CDW [7, 84].

Podsumowujac, wyniki przedstawione w tym rozdziale wskazuja, ze je$li chodzi o faze
z uporzadkowaniem ladunkowym, to najlepsza zgodno$é¢ z dostepnymi danymi do$wiadczal-
nymi zostala otrzymana dla modelu ¢-J-U z parametrami mikroskopowymi bliskimi tym, dla
ktérych wezedniej udalo sie odtworzyé w sposéb ilosciowy podstawowe wlasnosci czystej fazy
nadprzewodzacej. Stabilizacja fazy CDW zachodzi dzieki efektom korelacji elektronowych, ktére
uwzglednione zostaly poprzez wyzsze rzedy rozwiniecia diagramatycznego (metoda DE-GWF).
Dzigki takiemu podejsciu udato sie odtworzy¢ wlasciwag sekwencje faz jaka jest obserwowana na
diagramie fazowym dla kupratéw z fazg nadprzewodzaca typu d-wave powyzej domieszkowania
optymalnego oraz faza z modulacja tadunkowsa ponizej domieszkowania optymalnego, gdzie wy-
stepuje konkurencja pomiedzy fazami SC oraz CDW. Niemniej jednak, zgodnie z dostepnymi
analizami do$wiadczalnymi, w duzej grupie zwigzkow na bazie miedzi dominujacg amplituda je-
zeli chodzi o faze CDW jest ta odpowiadajaca symetrii typu d-wave (5Pg pw)- W ramach naszego
opisu teoretycznego (5Pg pw jest wieksza co do wartosci bezwzglednej od pozostatych amplitud,
za wyjatkiem tej odpowiadajacej za modulacje koncentracji elektronowej dncpw [patrz rys.
16 (b) oraz (c)]. Ta rozbieznos$¢ z obrazem do$wiadczalnym wymaga dalszej analizy, byé moze
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Rysunek 16: Diagram fazowy dla modelu ¢t-J-U (réwn. 1) dla U = 18 oraz J = 0.3. (a) Warto-
ici referencyjne amplitudy parowania typu d-wave (A%) oraz rozszezone s-wave (A%), a takze
amplitudy modulacji A% -, JAL 1 oraz 6AY by, w funkeji domieszkowania. (b), (c) $rednie
z przeskokéw elektronéw odpowiadajace symetrii typu s-wave (P*, P*") oraz d-wave (P%), a
takze amplitudy modulacji 5PgDW, (5P5/DW, 5P5/;3W, OPEpw, and 6P§/DW w funkcji domiesz-
kowania. (d) Podwdjne obsadzenia na kolejnych weztach sieci (0,1,2), ktére tworza powtarzajacy
sie schemat w fazie z modulacja PDW-+CDW (por. rys. 1b z pracy [H6]). Nad kazdym wykresem
na szarym tle zaznaczony jest zakres domieszkowan, w ktérym stabilna jest dana faza. Rysunki
zaczerpnigto z pracy [H6].

wykraczajacej poza jednopasmowy obraz kupratéw.

4.6 Nadprzewodnictwo w modelu tréj-pasmowym kupratéw (praca [H7])

Przedstawione powyzej rozwazania dotyczace zwiazkow na bazie miedzi zostaly przeprowa-
dzone w ramach efektywnego ujecia jednopasmowego. Jak zostalo nadmienione we Wstepie,
pewne fakty eksperymentalne wskazuja na ograniczenia takiego opisu [41, 42, 43, 40]. Dlatego
przeprowadzono réwniez obliczenia dla stanu normalnego oraz nadprzewodzacego w rozszerzo-
nym modelu, w ktéorym orbitale tlenowe ptaszczyzny Cu-O sa uwzglednione w sposéb jawny.
Modelem, ktéry odpowiada takiemu podejsciu jest tak zwany model d-p, ktory uwzglednia or-
bitale 3d,2_,2» atoméw miedzi oraz orbitale 2p,/2p, atoméw tlenu (szczegdlty modelu w pracy
[H7]). Do obliczen wzigto typowe wartosci parametréw hoppingu tg, = 1.13 eV, t,, = 0.49 eV,
oraz roéznicy pomigdzy polozeniami pozioméw atomowych orbitali d oraz p, €4, = 3.57 eV.

W ramach wstepnej analizy wykonano obliczenia dla stanu normalnego zgodnie z metodami
DE-GWF, wariacyjnym Monte Carlo (VMC - Variational Monte Carlo), a takze przyblize-
niem Hartee-Focka (HF). Dla metody VMC uzyto rozszerzonej wersji korelatora, ktory przez
uwzglednienie tak zwanych wspélczynnikéw Jastrowa uwzglednia jawnie miedzyweztowe kore-
lacje. Rysunek 17 przedstawia jak zmienia si¢ koncentracja dziur (g = 2 — ng, 1, = 2 — ny)
odpowiednio na orbitalach miedziowych oraz tlenowych wraz ze zmiana domieszkowania dziuro-
wego czy elektronowego. Jak widaé¢, wyniki dla metod DE-GWF oraz VMC sa praktycznie takie
same pokazujac, ze juz na poziomie funkcji falowej Gutzwillera (metoda DE-GWF) korelacje
elektronowe sa brane pod uwage z zadowalajaca doktadnoscia i nie jest niezbedne uwzglednianie
korelator6ow Jastrowa (metoda VMC). Wynik ten stanowi takze dodatkowy test weryfikujacy
poprawnos¢ wykonanego rozszerzenia podejicia zgodnego z metoda DE-GWF na model trdjpa-
smowy. Metoda Hartee-Focka, ktéra zaniedbuje korelacje elektronowe z oczywistych wzgledéw
prowadzi do zasadniczo innych wynikéw oraz wyzszej energii uktadu niz te pochodzace z metod
DE-GWF oraz VMC (por. rys. 6 w pracy [H7]). Dostepne dane eksperymentalne pokazuja, ze
wspotczynnik wzglednych zmian koncentracji no$nikéw dziurowych na orbitalach miedziowych
oraz tlenowych (p = Ang/2An,) dla kupratéw wynosi p ~ 0.2—1.0, w zaleznosci od konkretnego
zwiazku. Dla wybranych parametréow modelu metody DE-GWEF i VMC daja wartosé¢ p = 0.72,
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b) Ug =110, €gp = 3.57 (p = 0.43) o
Uy =785, €gp =3.57 (0= 0.72) o
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Rysunek 17: (a) Rozklad koncentracji dziurowej pomiedzy orbitale d oraz p (ng = 2 — ng,
N, = 2 — ny) dla pelnego zakresu domieszkowan dziurowych oraz elektronowych. Ciagla poma-
ranczowa linia, okre§lona przez réwnanie 6 = 1 —n4 — 27, = 0, odpowiada zwigzkowi macierzy-
stemu, a gérny prawy (dolny lewy) naroznik rysunku odpowiada domieszkowaniom dziurowym
(elektronowym). Obliczenia wykonane dla Uy = 7.85 eV oraz U, = 4.1 eV przy uzyciu metod
DE-GWEF, VMC oraz HF; (b) Rozklad koncentracji dziurowej pomiedzy orbitale d oraz p dla
przypadku domieszkowania dziurowego dla réznych wartosci parametréw Uy oraz €gy,. Dla kazde-
go przypadku wyznaczono wspélczynnik dystrybucji koncentracji dziur (p = Ang/2An,) przez
dopasowanie prostej do wyznaczonych punktéw. Rysunki zaczerpnieto z pracy [HT7].

natomiast HF prowadzi do duzo wiekszych nierealistycznych wartosci p = 2.0. To wskazuje, ze
niskie wartosci wspélczynnika p mierzone dla kupratéow sa efektem silnych korelacji branych pod
uwage w ramach podejscia DE-GWF oraz VMC.
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Rysunek 18: Amplitudy parowania pomiedzy orbitalami d-d (a), p-p (c), oraz d-p (d) w zalez-
nosci od domieszkowania dla U, = 4.1 eV oraz Uy = 10.3 eV. Indeks goérny przy oznaczeniu
kazdej amplitudy okresla numer kolejnych najblizszych sasiadéw, pomiedzy ktérymi nastepuje
parowanie (por. rys. 3 z pracy [H7]). Na wykresie (b) zamieszczone sa amplitudy parowania dla
pierwszego, trzeciego oraz czwartego (drugi jest zerowy ze wzgledu na symetrie d-wave) sasia-
da dla jednopasmowego modelu Hubbarda z typowymi parametrami (¢ = —0.35, ' = 0.25]¢|,
U = 6 eV). Rysunki zaczerpnieto z pracy [H7].

Zgodnie z niedawnymi doniesieniami eksperymentalnymi w rodzinie kupratéow warto$é wspot-
czynnika p jest skorelowana z maksymalna temperatura krytyczna [42]. Dzieki temu mozliwe jest
wyciggniecie pewnych wstepnych wnioskow dotyczacych stanu nadprzewodzacego juz w oparciu
o wyniki przedstawione na rysunku 17. Jak widaé na rys. (b) dla mniejszych wartosci odpycha-
nia Coulomba na atomach miedzi otrzymujemy wigksze wartosci parametru p. Zatem mniejsze
Uy powinno wzmacnia¢ nadprzewodnictwo. Taki wniosek réwniez zgadza sie z niedawnymi ob-
liczeniami w oparciu o metode GW potaczona z DFT [85] zgodnie, z ktérymi wyzszej maksy-
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malnej temperaturze krytycznej odpowiadaja mniejsze wartosci Uy (HgBaoCuOy - To =~ 90K,
Uy = 8.84 €V oraz LagCuOy - T = 40K, Uy = 9.61 eV).

W kolejnym etapie badan przeprowadzono obliczenia dla stanu nadprzewodzacego w podej-
sciu DE-GWF. Na rysunku 18 przedstawione sa skorelowane amplitudy parowania pomiedzy
réznymi orbitalami rozwazanego ukladu, w zaleznosci od domieszkowania. Kolejne amplitudy
zdefiniowane sa na rys. 3 w pracy [H7]. Jak wida¢, dominujacy wklad do fazy nadprzewodzacej
ma parowanie d-d pomiedzy najblizszymi sasiadami miedziowymi (Al,). Wskazuje na to réw-
niez fakt, ze amplituda A}id w zasadniczy sposéb determinuje zalezno$é¢ skorelowanej przerwy
kwaziczastkowej (Agy) od domieszkowania. Ta ostatnia jest najbardziej reprezentatywna ampli-
tuda parowania w uktadzie ze wzgledu na fakt, ze odpowiada ona kwaziczastkowym operatorom
kreacji i anihilacji w stanach z pasma zhybrydyzowanego, na ktérym w stanie nadprzewodzacym
otwiera sie przerwa. Jak widaé¢ na rysunkach 18 (a) oraz (b), zaleznosci od domieszkowania dla
amplitud parowania pomiedzy kolejnymi sasiadami miedziowymi przypominaja te odpowiada-
jace parowaniu pomiedzy kolejnymi sasiadami sieci kwadratowej modelu jednopasmowego [patrz
rys. 18 (a) oraz (b)]. Oba podejscia (jedno- oraz tréj-pasmowe) prowadza takze do struktury
“domu” nadprzewodzacego z podobna wartoscia gérnego krytycznego domieszkowania na obec-
noé¢ fazy nadprzewodzacej 6. =~ 0.3 — 0.35 oraz optymalnym domieszkowaniem w granicach
Jopt = 0.1 — 0.2, co zgadza sie réwniez z danymi eksperymentalnymi [2]. Co wiecej, wyznaczona
zalezno$é skorelowanej przerwy nadprzewodzacej na plaszczyznie (Uy,d) [por. rys. 19 (a) oraz
(b)] dla modelu d-p przypomina sytuacje, jaka ma miejsce w modelach jednopasmowych [diagra-
my na plaszczyznie (U, d) - por. rys. 11 (d) oraz 3]. Mianowicie, na wyznaczonych diagramach
wyrdzni¢ mozna trzy obszary: (i) obszar stabych korelacji gdzie amplituda parowania ro$nie wraz
ze wzrostem Uy (U dla przypadku jednopasmowego); (4i) obszar Srednich korelacji umieszczony
wokot maksimum amplitudy parowania w funkeji Uy lub U; (iii) obszar silnych korelacji, gdzie
amplituda parowania spada wraz ze wzrostem Uy lub U. Poniewaz kupraty nalezy umiesci¢ w
obszarze silnych korelacji, ale w poblizu obszaru érednich korelacji, to zgodnie z otrzymany-
mi wynikami skorelowana przerwa nadprzewodzaca (a takze temperatura krytyczna) powinna
by¢ wieksza dla zwiazkéw z mniejsza wartoscig parametru Uy. Taki wniosek jest z zgodzie z
przeprowadzona wczesniej analiza wspélezynnika p (rys. 17) w kontekscie dostepnych danych
pomiarowych wykonanych w oparciu o technike NMR [42].
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Rysunek 19: Kwaziczastkowa przerwa nadprzewodzaca w funkcji domieszkowania (§) oraz od-
pychania Coulomba na orbitalach typu d (Uy) dla €g, = 3.2 €V (a) oraz €4, = 1.3 eV (b). Oba
przypadki odpowiadaja U, = 4.1 eV. Narys. (c) przedstawiona jest zaleznosé¢ Agp(Uy) dla dwoch
wybranych wartosci €4y, dla domieszkowania § = 0.15. Rysunki zaczerpnieto z pracy [H7].

Pomimo wymienionych podobiefnistw pomiedzy dwoma typami modeli, wystepuja takze réz-
nice. Mianowicie, w ramach podejscia jednopasmowego energia zwiazana z najnizszym stanem
wzbudzonym odpowiada przeniesieniu elektronu pomiedzy dwoma pojedynczo obsadzonymi we-
ztami sieci, co prowadzi do podwdjnego obsadzenia podnoszacego energie uktadu o U. Natomiast
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w ramach opisu tréj-pasmowego najnizsze energetycznie wzbudzenie odpowiada przeniesieniu
elektronu pomiedzy podwdéjnie obsadzonym atomem tlenu a pojedynczo obsadzonym atomem
miedzi. Taki proces prowadzi do podwyzszenia energii uktadu o AE = Uy — Uy, + €gp- W mo-
delu d-p to wartos¢ AFE reguluje stopien korelacji w ukladzie. Zatem, zmniejszenie wartosci g,
powinno przenie$¢ caly obszar stabilnosci fazy SC (indukowanej wladnie korelacjami) w strone
wyzszych wartosci parametru Uy na diagramie (Uy, d). Efekt taki widaé¢ na rysunkach 19 gdzie
zmniejszenie €g, 0 2 eV doprowadzito do przesunigcia w Uy o te samg wartosc. Taki mechanizm
prowadzi do sytuacji, w ktérej zaréwno nizsze wartosci egy, jak i Uy beda odpowiada¢ zwigzkom,
ktére na diagramie fazowym sg blizej obszaru érednich korelacji gdzie amplituda parowania jest
maksymalizowana, co z kolei odpowiada¢ powinno wiekszej temperaturze krytycznej.

W ramach badan nad modelem tréj-pasmowym wyznaczono réwniez funkcje korelacji spin-
spin pomiedzy orbitalami typu d atoméw miedzi dla trzech wybranych wektoréw modulacji.
Jak widaé na rys. 20 korelacja spin-spin odpowiadajaca wektorowi modulacji Q = (mw,7) jest
dominujaca i posiada maksimum dla ukladu niedomieszkowanego, co odpowiada sytuacji eks-
perymentalnej dla kupratéw, gdzie faza antyferromagnetyczna jest obserwowana w zwiazkach
macierzystych oraz dla bardzo niskich wartosci domieszkowan dziurowych (6 < 0.05). Niemniej
jednak, funkcje korelacji nie pozwalaja nam na wyznaczenie konkretnej wartoéci géornego do-
mieszkowania krytycznego na tworzenie sie uporzadkowania antyferromagnetycznego. Dlatego
ten aspekt, a takze kwestia wystepowania ewentualnej koegzystencji fazy nadprzewodzacej z an-
tyferromagnetyzmem dla niskich wartosci 4 w modelu tréjpasmowym wymaga dalszych badan.
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Rysunek 20: Funkcje korelacji spin-spin pomiedzy orbitalami typu d atoméw miedzi w zalezno$ci
od domieszkowania dla trzech wybranych wektoréw modulacji wyznaczone za pomoca metody
VMC. Rysunek zaczerpnieto z pracy [H7).

Podsumowujac, wyniki przedstawione w tym rozdziale wskazuja, ze oba podejécia jedno-
oraz trdj-pasmowe prowadza do zblizonego ogdlnego obrazu fazy nadprzewodzacej. To przemawia
za poprawnoscia efektywnego opisu jednopasmowego oraz wynikéw dotyczacych uniwersalnych
charakterystyk dla rodziny kupratéow, przedstawionych w poprzednich rozdziatach. Niemniej
jednak, jawne uwzglednienie tlenowych stopni swobody wydaje si¢ konieczne w celu przeprowa-
dzenia dokladnego opisu poszczegdlnych zwiazkéw na bazie miedzi, oraz odwzorowania réznic,
jakie miedzy nimi wystepuja, takich jak np. ré6zne wartosci maksymalnej temperatury krytycz-
nej. Przedstawiona tutaj analiza wspotczynnika dystrybucji koncentracji dziur p, ktory zwiazany
jest z tym ostatnim aspektem pokazuje zgodno$é jakosciowa z dostepnymi danymi eksperymen-
talnymi [42]. Ponadto, uwzglednienie tlenowych stopni swobody moze odgrywaé¢ wazna role w
celu otrzymania pelnej zgodnosci, jezeli chodzi o opis fazy z uporzadkowaniem tadunkowym [5]
oraz tak zwanej fazy pseudoprzerwy [7]. Wykracza to jednak poza zakres przedstawionej tutaj
analizy.

4.7 Spontaniczne nadprzewodnictwo typu FFLO w modelu nadprzewodni-
kéw na bazie zelaza (prace [H8, H9])

W ramach badan przedstawionych w tym rozdziale przeanalizowana zostata koncepcja two-
rzenia si¢ fazy typu Fulde-Ferrella (FF) na skutek niedopasowania powierzchni Fermiego po-
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chodzacych od réznych pasm w modelu z parowaniem miedzypasmowym. Jak zostalo zapro-
ponowane w pracy [HS8|, tego typu faza moze powstaé¢ spontanicznie przy braku zewnetrznego
pola, ktére z kolei jest konieczne w przypadku oryginalnej koncepcji Fulde oraz Ferrella, a tak-
ze Larkina i Owczynnikowa [86, 87]. W ramach takiego podej$cia niedopasowanie powierzchni
Fermiego moze by¢ kompensowane przez niezerowy ped $rodka masy par Coopera, co prowa-
dzi do powstania fazy FF. Modelem, ktéry wybrano do analizy zaproponowanego efektu jest
model opisujacy dwa pasma dziurowe oraz dwa elektronowe nadprzewodnika na bazie zelaza,
ktory uzupelniono o wyraz singletowego parowania miedzypasmowego. Relacje dyspersji oraz
odpowiadajace im powierzchnie Fermiego sa przedstawione na rysunku 21, natomiast operatory
parowania singletowego zdefiniowane sa wzorem (4) w pracy [HS8]. Rozpatrujemy sytuacje, w
ktorej pary Coopera moga mie¢ niezerowy ped srodka masy (Q), a przerwa nadprzewodzaca
ma symetrie s-wave + extended s-wave. Jak pokazano w pracy [H8|, w takim modelu moz-
na regulowaé¢ niedopasowanie poszczegdlnych platéw powierzchni Fermiego pomiedzy pasmami
dziurowymi Ak oraz pasmami elektronowymi Aky zmieniajac ilo$¢ nosnikéw w ukladzie (patrz
rys. 21). Dzigki temu, dobierajac odpowiednio domieszkowanie prébki mozna stworzy¢ korzystne
warunki do powstania zaproponowanej fazy FF.
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Rysunek 21: Struktura elektronowa (a) oraz powierzchnie Fermiego (b) dla wypelnienia pasma
n = 1.94 odpowiadajace rozwazanemu modelowi czteropasmowemu. Niedopasowanie powierzch-
ni Fermiego pomiedzy pasmami dziurowymi oraz elektronowymi okreélone jest przez parametry
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Rysunek 22: Energia swobodna stanu sparowanego w funkcji pedu par Coopera dla n = 1.75 (a)
oraz n = 1.79 (b), dla modelu opisujacego dwa dziurowe pasma nadprzewodnika na bazie zelaza.
Stala w wyrazie parujacym zostala obrana jako Uy = 0.39. Rysunki (c) oraz (d) przedstawiaja
energi¢ swobodng odpowiednio dla n = 1.75 oraz n = 1.79, w funkcji @, dla @, = 0. Minima
widoczne w (b) oraz (d) $wiadcza o mozliwosci spontanicznego tworzenia sie fazy FF.

W pierwszej kolejnoéci przeanalizowano model uproszczony, na ktéry sktadaja si¢ jedynie dwa
pasma dziurowe. W takiej sytuacji mamy dwie koncentryczne powierzchnie Fermiego umiesz-
czone wokol punktu I', a parowanie nastepuje pomiedzy nimi [patrz rys. 21 (b)]. Na rys. 22



31

przedstawiono jak energia swobodna uktadu zalezy od pedu par Coopera dla dwoch wybranych
wartosci domieszkowania. Dla n = 1.75 uklad wybierze stan nadprzewodzacy z Q = (0,0) (a),
natomiast po zwigkszeniu domieszkowania o 0.04, co prowadzi do zwigkszenia Ak, pojawiaja sie
cztery minima odpowiadajace niezerowym wartoscia pedu par Coopera (b). Jak widaé¢ na rys. 22
(d) energia swobodna dla niezerowego Q posiada nizsza wartosé niz dla Q = (0, 0). Zatem, uklad
spontanicznie przejdzie do stanu, w ktérym plynie prad nadprzewodzacy. Fakt, ze pojawiaja si¢
cztery rbwnowazne minima lezgce na osiach k, oraz k, wynika z symetrii sieci krystalicznej oraz z
symetrii przerwy nadprzewodzacej (s-wave). Przeprowadzono obliczenia réwniez w nieco innym
ujeciu teoretycznym dla symetrii typu d-wawve, dla ktérej podobne minima lezaly na kierunkach
ky = ky oraz k, = —k, (patrz rys. 6 w pracy [H9]).

Wyznaczony diagram fazowy na plaszczyznie temperatura, wypelnienie pasma [rys. 23 (a)]
przypomina ten, jaki otrzymuje sie dla standardowej fazy FFLO zaindukowanej polem magne-
tycznym [88, 89]. Jednakze, w tym drugim przypadku zamiast osi z domieszkowaniem wystepuje
0$ odpowiadajaca indukcji pola magnetycznego. Réwnoczeénie, w obu przypadkach przejscie po-
miedzy faza SC, a FF jest przejSciem nieciaglym na co wskazuje nagty spadek amplitud parowa-
nia odpowiadajacych symetria s-wave oraz extended s-wave (A% oraz Agg) na granicy SC/FF
[por. rys. 23 (c¢) oraz (d)]. Ponadto, wyznaczone zaleznosci amplitud parowania oraz wektora Q
od domieszkowania i temperatury sa zblizone do tych, jakie prezentowane zostaly w pracy [89]
dla przypadku konwencjonalnego charakteru fazy FF. W rozwazanym modelu, sytuacja odpo-
wiadajaca spinowemu-singletowi z orbitalnym-trypletem jest rownowazna spinowemu-trypletowi
z orbitalnym-singletem. Zatem, zaproponowana faza typu FF moze tez wystepowaé¢ w odmianie
z trypletowymi parami Coopera, gdzie parowanie miedzypasmowe zaindukowane jest np. przez
regule Hunda. Taki scenariusz rozwazany byl w pracy [H9]).

Zaproponowang koncepcje przetestowano rowniez dla pelnego modelu czteropasmowego. Jak
widaé na rys 21, w takim przypadku rozbiezno$é pomiedzy dwoma pasmami dziurowymi (okre-
Slona przez Ak;) moze by¢ rézna od tej jaka odpowiada pasmom elektronowym (okreslona przez
Akg). Zatem, mozna w ogdlnosci rozwazaé sytuacje, w ktérej mamy do czynienia z dwoma
réznymi wektorami Q, z ktorych kazdy prowadzi do kompensacji niedopasowania powierzchni
Fermiego w innej parze pasm. Niemniej jednak, ze wzgledu na wyraz transferu par Coopera
pomiedzy pasmami dziurowymi, a elektronowymi, ktéry nie wiaze si¢ ze zmiang pedu, pary
Coopera w obu pasmach, powinny mieé¢ taki sam ped $rodka masy. Zatem, przy zalozeniu, ze
podczas transferu par Coopera nie dochodzi do zmiany pedu, nalezy minimalizowa¢ energie
uktadu wzgledem pojedynczego wektora Q, ktéry odpowiada catemu ukladowi.

Jak pokazano w pelnym modelu czteropasmowym, podobnie jak wczesniej, istnieje mozli-
wo$¢ otrzymania miniméw energii ukladu dla niezerowych wektorow Q lezacych na osiach k,
oraz k, (patrz rys. 8 z pracy [H8]) dla odpowiednio dobranego wypelnienia pasm. Diagram fazo-
wy z wyraznym obszarem stabilnosci fazy FF na plaszczyznie wypelnienie pasma, temperatura
jest przedstawiony na rys. 23 (e). Podobnie jak wczesniej, przejscia fazowe pomiedzy faza SC
oraz FF sa przejéciami nieciagglymi. Tym razem diagram fazowy ma dos¢ niekonwencjonalny
charakter. Mianowicie, w miare jak zwiekszamy domieszkowanie, faza FF przechodzi z powro-
tem do fazy SC zamiast bezposrednio do fazy normalnej jak to mialo miejsce poprzednio [por.
rys. 23 (a)]. Niemniej jednak, polozenie obszaru stabilnosci fazy FF na diagramie jest podobne
jak w przypadku uproszczonego modelu dwu-pasmowego, co jest spowodowane faktem, ze to
ksztalt powierzchni Fermiego dla dwoch pasm dziurowych determinuje w dominujacym stopniu
warto$¢ wektora Q w fazie FF. Jak wynika z przeprowadzonej analizy, przerwa nadprzewo-
dzaca dla pasm elektronowych jest wieksza niz dla dziurowych co powoduje, ze dla zadanego
przedzialu domieszkowan mimo niezerowego Aks nadprzewodnictwo w tych pasmach mogloby
istnie¢ bez koniecznosci kompensacji Aky poprzez niezerowy ped par Coopera. Zatem, faza FF
jest indukowana ze wzgledu na korzystna energetycznie kompensacje Aky, ktora wystepuje w
pasmach dziurowych. Wskazuje na to réwniez ksztalt wyznaczonego obszaru “deparowania” w
strefie Brillouina [rys. 23 (f)], ktéry zajmowany jest przez niesparowane czastki w jednym z
pasm dziurowych. Wszystkie czastki w pasmach elektronowych sa sparowane; dlatego tez ob-
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Rysunek 23: (a) Diagram fazowy na plaszczyznie (7, n) dla modelu opisujacego dwa dziurowe
pasma nadprzewodnika na bazie zelaza. Czarna ciagla linia okresla gorne krytyczne domieszko-
wania w sytuacji kiedy faza FF nie jest brana pod uwage w obliczeniach; (b) wartosci sktadowej
Q. pedu par Coopera w zaleznosci od n oraz T, ktére odpowiadaja stabilnosci fazy FF; (c) oraz
(d) amplitudy przerwy nadprzewodzacej typu s-wave oraz extended s-wave w zaleznosci od n
oraz T'; (e) diagram fazowy na plaszczyznie (T,n) dla U, = 0.39 oraz v = 0.01 dla modelu czte-
ropasmowego; (f) obszar zajmowany przez niesparowane czastki pochodzace z jednego z pasm
dziurowych dla wybranego wypelnienia pasma n = 1.795.

szar deparowania zlokalizowany jest w poblizu powierzchni Fermiego (underlying Fermi surface)
odpowiadajacej jednemu z pasm dziurowych.

Podsumowujac wyniki przedstawione w tym rozdziale stwierdzamy, ze przeprowadzone ob-
liczenia wskazuja, ze zaproponowana niekonwencjonalna faza typu Fulde-Ferrella moze by¢ sta-
bilna w materiatach, w ktorych nadprzewodnictwo ma charakter wielopasmowy z dominujacym
parowaniem miedzypasmowym oraz odpowiednia topologia powierzchni Fermiego. Przyktadowsa
grupg materialéw, ktére moglyby spetniaé te warunki sa nadprzewodniki wysokotemperaturowe
na bazie zelaza. Jak pokazano, w modelu adekwatnym to tego typu materialéw przy dobraniu
odpowiedniego domieszkowania nastepuje stabilizacja fazy FF, a podstawowe jej charakterystyki
sg zblizone do tych jakie obserwuje si¢ dla standardowej sytuacji, w ktorej niezerowy ped par
Coopera zaindukowany jest obecnoscia zewnetrznego pola magnetycznego. Przedstawiona kon-
cepcja jest interesujaca takze ze wzgledu na mozliwos¢ otrzymania materialu, w ktérym prad
nadprzewodzacy jest indukowany przy doborze odpowiedniego poziomu domieszkowania, bez
koniecznosci przykladania zewnetrznego pola magnetycznego. Niemniej jednak w dalszym ciagu
dyskusyjne pozostaje to, czy w zaproponowanej grupie materialéw mozliwe jest parowanie z
dominujacym kanalem miedzypasmowym. Nalezy réwniez zauwazy¢, ze do tej pory zapropono-
wany efekt nie zostal zaobserwowany doswiadczalnie. Dlatego temat ten wymaga dalszej analizy,
zaréwno teoretycznej jak i eksperymentalnej.

4.8 Podsumowanie

Przeprowadzona kompleksowa analiza jednopasmowych modeli teoretycznych nadprzewod-
nikéw na bazie miedzi pokazala, ze waznymi elementami opisu, ktére pozwalaja na otrzyma-
nie dobrej zgodnosci z do$wiadczeniem, sa: (i) uwzglednienie wyrazu oddzialywan wymiennych
(~ J) pomiedzy najblizszymi sasiadami, ktéry w sposéb efektywny reprezentuje nadwymiane
pomiedzy orbitalami typu d poprzez stany tlenowe plaszczyzny Cu-O; (4i) dozwolone niezero-
we podwojne obsadzenia, ktorych warto$é jest jednak niewielka ze wzgledu na wyraz silnego
odpychania kulombowskiego; (iii) uwzglednienie efektow wynikajacych z silnych korelacji elek-
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tronowych na poziome wyzszym niz RMFT.

Wymienione cechy posiada podejécie oparte o model ¢t-J-U przy uzyciu metody DE-GWF
z uwzglednieniem wyzszych rzedow rozwinigcia diagramatycznego. W oparciu o taki opis plasz-
czyzny miedziowo-tlenowej udato si¢ otrzymaé nastepujace wyniki:

e Otrzymano dobrg zgodno$¢ z dostepnymi danymi eksperymentalnymi dla podstawowych
wielko$ci charakteryzujacych stan nadprzewodzacy w kupratach. Mianowicie, (i) wyzna-
czona teoretycznie skorelowana amplituda parowania odzwierciedla strukture domu nad-
przewodzacego z géornym domieszkowaniem krytycznym wynoszacym ~ 0.35 — 0.4 oraz
domieszkowaniem optymalnym ~ 0.1 — 0.2; (ii) Obserwuje si¢ asymetrie pomiedzy do-
mem nadprzewodzacym po stronie domieszkowan elektronowych oraz dziurowych na ko-
rzysé tych drugich; (i) otrzymano przejscie pomiedzy stanem sparowanym typu “non-
BCS” oraz “BCS-like” w okolicach domieszkowania optymalnego z faza typu “non-BCS”
mieszczaca sie w obszarze stabych domieszkowan [iloSciowa zgodno$é z eksperymentem dla
AFxin(6)]; (iv) Obliczona predkosé Fermiego w kierunku nodalnym, ped Fermiego oraz
masa efektywna stabo zaleza od domieszkowania i zgadzaja si¢ iloSciowo z dostepnymi
danymi pomiarowymi.

e Otrzymany obraz fizyczny stanu nadprzewodzacego w oparciu o model t-J-U jest zacho-
wany dla modelu rozszerzonego o kolejne dwuwezlowe wyrazy oddziatlywan (skorelowany
hopping oraz miedzyweztowe odpychanie Coulomba). Taka sytuacja Swiadczy o uniwersal-
nosci opisu, tj. o poprawnym wyborze minimalnego modelu prowadzacego do rekonstrukcji
podstawowych wybranych wtasnoéci nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych na bazie
miedzi.

e Badania dla struktury dwuwarstwy miedziowo-tlenowej wskazuja, ze podstawowe wtasno-
$ci stanu nadprzewodzacego otrzymane w ramach opisu opartego o jednopasmowy model
t-J-U nie zmieniaja sie zasadniczo na skutek efektéw miedzyptaszezyznowych. Natomiast,
w ukladach z wigksza niz jeden iloécig warstw Cu-O w komdrce elementarnej wzrost mak-
symalnej temperatury krytycznej jest gtownie spowodowany przez miedzyptaszczyznowe
przeskoki par. Ponadto, dla modelu dwuwarstwy udalo si¢ otrzymac catkiem dobra zgod-
no$¢ wynikow teoretycznych z eksperymentalnymi dla zwiazku Bi-2212 jezeli chodzi o
wielko$ci mierzone za pomocy katowo-rozdzielczej spektroskopii elektronowej (ARPES).

e Udalo sie odwzorowac¢ wtasciwa sekwencje faz jaka obserwowana jest na eksperymentalnym
diagramie fazowym dla kupratéow z fazg nadprzewodzacg typu d-wave powyzej domiesz-
kowania optymalnego oraz faza z modulacja tadunkowa ponizej domieszkowania opty-
malnego, gdzie wystepuje konkurencja pomiedzy fazami SC oraz CDW. Ponadto, faza z
modulacja tadunkowa w rozwazanym przypadku wystapila w postaci koegzystujacej z fala
gestosci par Coopera (PDW+CDW). Ta ostatnia w zostala zaobserwowana eksperymen-
talnie w ostatnich latach. Aspektem, ktory wymaga dalszych badan w tym kontekscie jest
balans pomiedzy amplitudami modulacji, jakie odpowiadaja poszczegbélnym symetriom.

W ramach przeprowadzonych badan rozszerzono réwniez podejscie DE-GWEF na przypadek
modelu tréjpasmowego kupratéow, ktory w sposob jawny uwzglednia tlenowe stopnie swobody.
W pewnych ogdélnych aspektach podejscia jedno- oraz tréj-pasmowe prowadzg do zblizonych
wynikow dotyczacych fazy nadprzewodzacej, co przemawia za poprawnoscia efektywnego opi-
su jednopasmowego oraz wynikéw opisanych powyzej. Niemniej jednak, jawne uwzglednienie
tlenowych stopni swobody wydaje sie konieczne w celu przeprowadzenia dokladnego opisu po-
szczegbdlnych zwiazkéw nalezacych do rodziny kupratéw oraz odwzorowania réznic jakie miedzy
nimi wystepujag takich jak np. rézne wartosci maksymalnej temperatury krytycznej. Przedsta-
wiona tutaj analiza wspoétczynnika dystrybucji koncentracji dziur p, ktéry zwiazany jest z tym
ostatnim aspektem, pokazuje zgodno$é¢ jako$ciowa z dostepnymi danymi eksperymentalnymi.

Przestawione badania teoretyczne nad nadprzewodnikami na bazie miedzi w oparciu o pa-
radygmat silnych korelacji doprowadzitly do wynikéw, ktére w jednolity sposodb rekonstruuja
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fundamentalne wtasnosci czes¢ diagramu fazowego kupratéw. Niemniej jednak, wciaz nie udato
sie stworzy¢ w pelni kompletnej teorii wszystkich niekonwenconalnych faz obserwowanych w tej
rodzinie zwiazkdéw. W szczegdlnosci, weiaz brakuje prawidtowego opisu fazy pseudoprzerwy oraz
okredlenia jej zwigzku z takimi fazami, jak nadprzewodnictwo czy np. fazy CDW lub PDW. Wy-
daje sie, ze w tym celu konieczne moze by¢ przeprowadzenie analogicznej analizy, ktora jednak
uwzglednia zar6wno efekty wynikajace z silnych korelacji o charakterze lokalnym (tak jak tu-
taj), jak i daleko-zasiegowe fluktuacje kwantowe. Takie podejscie cechuje si¢ znacznie wigkszym
stopniem zlozonoéci i wymaga dalszej szczegotowej analizy.

W ramach badan nad niekonwencjonalnym nadprzewodnictwem zaproponowano rowniez nie-
typowa faze Fulde-Ferrella, ktéra moze powstaé¢ spontanicznie, tj. bez koniecznosci przyktadania
zewnetrznego czynnika w postaci pola magnetycznego. Zgodnie z rozwazana koncepcja, w ma-
teriale z dominujacym parowaniem miedzypasmowym niedopasowanie wystepujace pomiedzy
dwoma powierzchniami Fermiego moze zosta¢ skompensowane przez niezerowy ped par Coope-
ra co prowadzi do powstania fazy FF. Ten pomyst przetestowano w modelu adekwatnym do
opisu nadprzewodnikow na bazie zelaza. Jak pokazano, stabilizacja fazy FF wystepuje w ra-
mach stosowanego podejscia po odpowiednim doborze poziomu domieszkowania. Przedstawiona
koncepcja jest interesujaca takze ze wzgledu na mozliwosé otrzymania materiatu, w ktérym
prad nadprzewodzacy jest indukowany przez odpowiedni poziom domieszkowania bez koniecz-
noéci przyktadania zewnetrznego pola. Niemniej jednak, w dalszym ciagu dyskusyjne pozostaje
to, czy w zaproponowanej grupie materialéw mozliwe jest parowanie z dominujacym kanalem
miedzypasmowym. Ten ostatni aspekt wymaga dalszej analizy.
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5 Pozostale osiggniecia naukowo—badawcze

5.1 Przed uzyskaniem stopnia doktora nauk fizycznych

Badania prowadzone w ramach prac nad rozprawa doktorska skupialy sie na teoretycznej
analizie niekonwencjonalnego nadprzewodnictwa o charakterze trypletowym wraz z jego koegzy-
stencja z magnetyzmem. Materiatami, w ktoérych obserwuje si¢ parowanie trypletowe sa UGes,
Ulr, URhGe, UCoGe, UNiyAl3, a takze SroRuQy4. Zwiazki z tej grupy nalezy zaliczy¢ do érednio
lub silnie skorelowanych elektronowo, a w wielu z nich obserwuje sie rowniez uporzadkowanie
magnetyczne. W ramach prowadzonych badan analizie poddany zostal mechanizm parowania
trypletowego zaindukowany regula Hunda w dwupasmowym modelu Hubbarda. Takie podejscie
pozwala na jednolity opis zaréwno fazy nadprzewodzacej jak i magnetyczne;j.

Sporzadzone diagramy fazowe w oparciu o przyblizenie Hartree-Focka zawieraly obszary sta-
bilnosci zaréwno fazy nadprzewodzacej trypletowej, jak i nadprzewodnictwa wspdlistniejacego
z antyferromagnetyzmem oraz ferromagnetyzmem [1, 2, 3, 4]. Jak pokazano uporzadkowanie
ferromagnetyczne moze by¢ stabilne ponizej progu Stonera gdy wystepuje w koegzystencji z
nadprzewodnictwem. Ponadto, obserwuje sie wzrost wartosci przerwy nadprzewodzacej w ob-
szarze, w ktérym stabilna zaczyna by¢ faza ferromagnetyczna. Te dwa efekty Swiadczg o tym,
ze nadprzewodnictwo trypletowe typu Al oraz uporzadkowanie ferromagnetyczne wspomagaja
sie nawzajem.

W kolejnym etapie badan uwzgledniono wptyw korelacji elektronowych na rozwazane zjawi-
ska za pomoca metody tzw. statystycznie konsystentnego przyblizenia Gutzwillera (SGA) [5, 6,
7]. Zasadnicza réznica pomiedzy dwoma zestawami wynikéw (metody HF oraz SGA) polegalta
na tym, ze po uwzglednieniu korelacji elektronowych obszar stabilnosci fazy nadprzewodzacej
z ferromagnetyzmem nie wystepuje w odréznieniu do wynikéw pochodzacych z metody opartej
o przyblizenie HF. W pozostalych aspektach wyniki pochodzace z obu metod byly podobne z
jakosciowego punktu widzenia.

Zasadniczy wptyw korelacji elektronowych uwzglednionych w oparciu o metode SGA zaob-
serwowano dla tak zwanego obszaru czysto odpychajacych oddziatywan (U > J) [6]. Mianowicie,
dla tego przypadku otrzymano stabilnoé¢ trypletowego nadprzewodnictwa dla obliczen zgodnych
z SGA. Natomiast, nie byto mozliwe otrzymanie stabilnosci fazy nadprzewodzacej w oparciu o
przyblizenie HF. To prowadzi do stwierdzenia, ze korelacje elektronowe wraz z regula Hunda
odgrywaja zasadnicza role w indukowaniu mechanizmu parujacego o charakterze trypletowym
w obszarze czysto odpychajacych oddziatywan.
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5.2 Po uzyskaniu stopnia doktora nauk fizycznych

W pracy [1] przeprowadzono badania teoretyczne nad nadprzewodnictwem w metalicznych
nanostrukturach. W szczegélnosci jak zostalo zbadane w nanowarstwach nadprzewodzacych,
na skutek efektow kwantowych wynikajacych z uwigzania elektronéw w kierunku prostopa-
dlym do ptaszczyzny warstwy, warto$é¢ pola krytycznego moze nie speilniaé relacji Clogstona-
Chandrasekhara. W pracy [2] przebadano réwniez wplyw efektéw orbitalnych na warto$¢ pola
krytycznego dla nanowarstw nadprzewodzacych. Jak pokazano efekt orbitalny zmniejsza wartosé
pola krytycznego oraz redukuje amplitude oscylacji pola krytycznego w funkcji szerokosci war-
stwy. Ponadto, wyznaczona zalezno$¢ nachylenia H.(T¢) w T¢(0) jest w zgodzie z dostepnymi
danymi eksperymentalnymi.

W pracy [3] przeanalizowano mozliwo$é tworzenia sie fazy Fulde-Ferrella-Larkina-Owczynnikowa
w metalicznych nanowarstwach w zewnetrznym polu magnetycznym. W szczegolnosci jak zostato
pokazane na skutek efektéw wielopasmowych wynikajacych z uwiezienia elektronéw w kierunku
poprzecznym warstwy, obszar stabilnosci fazy FFLO rozdziela si¢ na serie mniejszych obszarow.
Kazdy z nich odpowiada dopasowaniu pedu $rodka masy par Coopera tak aby kompensowaé
niedopasowanie powierzchni Fermiego pochodzace z innego pasma. Poddano réwniez analizie
mozliwosé¢ indukowania fazy Fulde-Ferrella przez efekty orbitalne w nanodrucie umieszczonym
w zewnetrznym polu magnetycznym [4]. Ponadto, w pracy [5] analizie poddane zostaly wlasnosci
transportowe heterostruktury HM/CM/SC (pétmetal/ stozkowy magnetyk/nadprzewodnik) w
ramach samozgodnego podejscia opartego na potaczeniu formalizmu BTK z réwnaniami BdG.

W pracy [6] przedstawione zostalo alternatywne podejscie do metody opartej o diagramatycz-
ne rozwiniecie funkcji falowej Gutzwillera, w ramach ktérego sumowanie diagraméw wykonywane
bylo w przestrzeni odwrotnej dzieki temu mozna byto w $écisly sposéb wykonywaé¢ rachunki w
granicy termodynamicznej. Takie podejscie zostato uzyte do analizy podstawowych modeli stu-
zacych do opisu uktaddéw silnie skorelowanych fermionéw. W ramach przeprowadzonych badan
otrzymano dobra zgodnos¢ z eksperymentem jezeli chodzi o dwie wartosci predkosci Fermiego
w zwigzkach na bazie miedzi.

W pracy [7] przeprowadzone zostaly obliczenia dla efektywnego modelu opisujacego uklad
sktadajacy sie z dwoch warstw grafenowych skreconych wzgledem siebie o kat magiczny. Dzie-
ki wykonanym obliczeniom udalo sie zrekonstruowaé¢ dwie koputy nadprzewodzace wystepujace
po dwdch stronach pasma wypelnionego do polowy ze znaczacym obszarem separacji fazowej,
podobnie jak to ma miejsce w eksperymencie. Ponadto, przebadano wtasnosci topologiczne roz-
wazanej fazy nadprzewodzace;j.
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