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З а г а л ь н а  х а р а к т е р и с т и к а  р о б о т и .

А ктуальн ість теми дослідж ення. Незважаючи на численні 
спроби і чималі зусилля, сучасна наука повністю ще не вярішила 
одну з актуальних і найважливіших ії задач - проблему високо­
температурної надпровідності (ВТНП). Єдине що вже не викликає 
сумніву, це те, що високотемпературні надпровідники належать до 
класу висококорельованих кулонівських систем. Це проявляється 
в незвичайному конкурентному сполучені магнітних і надпровідних 
властивостей для єдиної системи носіїв заряду. На основі чисельніх 
моделей ВТНП можна припустити Існування нової картини основ­
ного сталу надпровідника а також і відмінний від BKUI механізм 
надпровідного парування. Але це приводить до певних труднощів 
при спробі охопити всю сукупність відомих властивостей ВТНП.

В дисертаційній роботі представлена модель високотемператур­
ної надпровідності, в основу якої покладена ’’традиційна” картина 
ВКШ надпровідного стану. Відповідно до висновків, які були одер­
жаними на її основі, гібридизація широкої та плоскої зон, що пере­
тинаються, спричиняє значне поширення області фазового простору 
одноелектроних збуждень, які в свою чергу формують надпровідний 
стан і, як наслідок, - істотне зростання температури надпровідного 
переходу Tc- В зазначеній ситуації рівень Фермі Ep  потрапляє на 
перифирію зони провідності в області високої густини одноелектрон- 
нжх станів, що пояснює послаблення ізотопічного ефекту і характер­
ну для реальних ВТНП залежність Tc  від допування 5.

Запропонованкий в роботі підхід до проблеми BTHII не претен­
дує на повний і всебічний, опис цього явища. Він лише явно вказує 
на деяку спорідненість природи високотемпературної та звнчайноії 
надпровідностей.

М ета дисертнщМ ної роботи полягає в дослідженні можливості 
отримання високих значень критичної температури Tc внаслідок 
значного збільшення кількості одноелектронних збуждень, що фор­
мують надпровідний стан.

Складовими частинами цього дослідження е :
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• аналіз двозонної моделі високотемпературної надпровідності в 
ситуації широкої та плоскої зон, які перетинаються;

• розрахунок параметрів моделі за оптичними характеристиками 
високотемпературних надпровідників у нормальному стані;

• розгляд реальних ВТНП з’єднань з позиції їх відповідності до 
моделі, що досліджується.

Наукова новизна. Доведена адекватність моделі, що розгля­
дається, реальним високотемпературним надпровідникам у випад­
ках слабких кулонівських кореляцій зонних електронів та за її від­
сутності.

На основі запропонованого підходу для надпровідних кунратів 
обчислена температура надпровідного перехіду та її залежність від 
допування.

З оптичних спектрів відбиття та поглинання мідно -оксидних ВТ­
НП у нормальному стані та за значенням другого частотного момен­
ту дійсної частини комплексной електропровідності визначені зна­
чення основних параметрів двозонної моделі, що досліджується.

Практичне значення роботи. Теоретично досліджена модель 
високотемпературної надпровідності у випадку широкої та плоскої 
зон, які перетинаються, і доведена її пристосованність до опису ре­
альних мідно-оксидних ВТНП. Отримані в роботі результати вказу­
ють на можливість підвищення температури надпровідного переходу 
надпровідних купратів внаслідок особливостей їх зонного спектру, 
а також пояснують деякі властивості ВТНП систем.

Використання в роботі ’’традиційної” теорії БКШ  підкреслює де­
яку пребільшенність особливостей високотемпературної надпровід­
ності у порівнянні із звичайною надпровідністю.

Автор захишає:
1. Аналіз двозонної моделі високотемпературної надпровідності в 

ситуації, за якої широка і плоска зони перетинаються, та отримання 
за такої умови високих значень критичної температури Tc.

2. Аналіз відповідності модельних побудов властивостям реаль­
них ВТНП, тобто:
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• розрахунок зонного спектру надпровідної кераміки у випадку 
слабких кулонівських кореляцій зонних електронів та за їх відсут­
ності,

• результати дослідження густини одноелектрояних станів на пе­
риферії зони провідності,

• залежність температури надпровідного переходу від допуван-
ия.

3. Вираз для тензора комплексної електропровідності для двух- 
зонної моделі.

4. Оцінку критичної температури Tc з оптичних спектрів від­
биття та поглинання надпровідної кераміки у нормальному стані, 
а також за значенням другого частотного моменту дійсної частини 
високочастотної електропровідності.

Апробація роботи. Основні результати дисертиції доповідали­
ся і обговорювалися на семінарах кафедр теоретичної фізики Одесь­
кого та Донецького державних університетів; доповідалися, обгово­
рювались і опубліковані в матеріалах наступних конференцій: ЗО 
нарада з фізики низьких температур (Дубна, Росія, 1994); 16 Пе- 
карівська міжнародна нарада по теорії напівпровідників; 32 зимова 
школа з теоретичної физики (’’Solid State Physics: From Quantum 
Mechanics to Technology”, Karpacz1 Poland, 1996).

П ублікац ії. За матеріалами дисертації опубліковано 3 роботи, 
перелік яких наведено в кінці автореферату.

Структура і об’єм диссертащ ї. Дисертація складається з 
вступу, трьох розділів, висновків і списку цитованої літератури. Ро­
бота викладена на 1 1 2  сторінках, включає 6  рисунків і список літе­
ратури, що містить 1 0 2  джерела.

Основний ЗМ ІСТ РО БО ТИ .

V вступі обгрунтована актуальність теми дисертації, сформу­
льована мета роботи, визначена її наукова новизна, вказані основні
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положення, які виносяться на заххст, і наведений стислий її зміст.
Y першому розділі розглядається двозонна модель у випадку, 

коли широка та плоска зони перетинаються. Гібридизація широкої 
валентної зони ср(к), яка утворена р -орбіталямі кисню і dxi + y 2  - 
орбіталямі міді, з плоскою зоною, яка породжена високолокалізо- 
ваними мідними d,з - орбіталямі, спричиняє утворення двох нових 
гібридизованих зон

E±(k)= a S L ± s  ±

які розділені вузькою енергетичною щілиною Q

Q w B2-------cJ - Z h -------

де
/? - константа гібридизації,
Cg І Є} - нижня та верхня межі р - зони, відповідно.

Особливі точки гібридних зон f?±(k) і £р(к) збігаються. Якщо 
рівень Фермі e f t обчислений з врахуванням станів тільки ер(к) зо­
ни, лежить вище плоскої Cd зони, то рівень Фермі гібридизованного 
зонного спектру Ep  опускается у верхню частину зони JELk. При 
цьому відбувается істотне зростання на рівні Фермі густини одное- 
лектронних станів р(є)

P(Ep) м  )

Де
4/32

9 =  / P <  1«  -  є*)2
Крім цього відстань від Ep  до верхньої межі зони JS_(k) виявляється 
значно меньшою від дебаєвської енергії Hwjy

E - max -  Ep а  В2(~т~------------ -— ) ~  В у/в
єІ - єі £ f - e d J

Це є одна із самих важливих особливостей моделі, що розглядається, 
тому що всі одноелектронні стани наполовину заповненої зони провід­
ності Е_(к), що лежать вище Ер, будуть брати участь у формуванні
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надпровідної фази, що істотно підвищує Tc. За таких умов оцінка 
знизу для температури надпровідного переходу має вигляд

т  .  Е . та,  -  E f  1 +  % $ - ( Е - т„  -  B f)
(і)

Д е
wo -частота. Дебая,
Af - маса елементарної комірки кристалу, 
к - постійна Вольцмана,
7 = |<  V І фі > |,
V1JM Ф* - функції Ваньє для ЗОН Cp і Cd, відповідно.

Д ля M  ~  IO-32, шо ~  IO13 -  14с-1 , 7  S= 10*ст-1 , с£ ~  C9 ~  «
(I — 0.1)eV, /3(єд -  ср ) 1 »  0.1 температура надпровідного перехіду 
виявилась вищою 100 К.

У другом у роздалі на основі розрахунків зонного спектру висо­
котемпературних надпровідників, які приведені у наближенні силь­
ного зв’язку, показано, що описана у першому розділі ситуація 
реалізується в мідно -оксидних ВТНП у випадку слабких кулонів- 
ських кореляций зонних електронів.

Основний внесок в низкоенергетичні одноелектронні збудження 
надпровідних купратів вносять <іхг+„г — орбіталі атомів міді, що фор­
мують плоску са зону, і зв’язують та разрихляють рг — орбіталі, що 
утворюють із рх — та ру — кисневих орбіталей, що породжують дві 
широкі валентні І5±к зони.

Якщо плоска зона с і  потрапляє біля максимуму однієї з валент­
них зон, гібридизація спричиняє утворення наполовину запевненої 
нової зони провідності 25(к) з рівнем Фермі навколо її нижньої межі, 
поблизу якої внаслідок гібридизації виникає чимале збільшення гу­
стини одноелектронніх станів р(є)

P(Emin) Pt (^p  )/>(£*„)>

але
р(Етлх) ~ р ( Е ^ ) ,
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Д€
V - стала, гібридизації рх- і ру- орбіталей,
W  -стала гібридизації рх(у)~ і для d- орбіталей.

Розгляд слабкого кулонівського відштовхуваная U на мідних ву­
злах спричиняє діелектрізацию зоного спектру і виникнення на ато­
мах міді відмінного від нуля магнітного моменту, що має а.н ти феро­
магнітне упорядкування.

До далекого акти феромагнітного яорядку і аналогічного вигляду 
зонного спектру також веде нестінг Фермі -поверхні з хвильовим 
вехтором (т£, j )  і відповідним матричним елементом гамільтоніана. 
на хвильових функціях d- орбіталей рівним Д.

У випадку слабких кулонівських кореляций (Д <  W ), розрахун­
ки зонного спектру вказують, що виродження по спіну зберігається, 
а зона провідності Е(к) розщеплюється на дві нові зони, які розділе­
но вузькою енергетичною щілиною 2Д, нижня з яких Е А(к) має ши­
рину W 3/ V  і е наполовину заповненого підчас нульового допування.

Дослідження густини одноелектронних станів зони Е А(к) виявляє 
слідуючі результати :

_  9 W i  * \  ♦ «Д яя А < -щ г точка відповідає локальному максимуму
зони Е л (к) і

к » * —

У цьому випадку рівень Фермі лежить біля максимуму зони 
13Л(к) і становить собою кишеню навколо точки (^ ,  ^).

При Д локальний максимум (§ > § ) переходить в седло-
ву точку, біля якої, на догляд деякіх авторів, розташований рівень 
Фермі. _____

У випадку Д точка (0 , 0 ) е локальним мінімумом
зони £ л (к)

тжтї д З у  _  - 1

Для більших значень Д точка (0,0) стає локальним максимумом 
зонної анергії.
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Чимале збільшення густини одноелектронних станів на рівні 
Фермі, що лежить біля екстремальних точек зони провідності, спри­
чиняє поширення області фазового простору зонних електронів, що 
формують надпровідний стан. Це в теорії BKHI збільшує критичну 
температуру Tc.

У випадку відсутності кулонівських кореляцій зонних електронів

A2
Ла ~  4хМш2 •

Де
А - постійна електрон-фононної взаємодії.

Д ля A2 ~  I (eV/A), U0 ~  500АГ, M  ~  10~22̂ , Tc  ~  35АГ.

При слайких кулонівських кореляціях зонних електронів Tc  не 
може бути визначена з рівняння у явному вигляді, але можно вка­
зати приблизний характер її залежністі від допування 6.

Максимальна температура надпровідного переходу Tcm ax  і опти­
мальне допування S0t яке їй відповідає, пов’язані співвідношенням

W 2 QW2 
Tcm ax ш 2 у ( 1 +  І 2 Ї?д  ~  7  І

з якого за відомих значень Tcm ax  і бо можливо визначити величину 
параметра Д, що характеризує силу кулонівських кореляцій зонних 
електронів.

В малому околі So

Tc (S) -  T cm ax / V  ~ J cm aX (S -  S0)2, (2 )
L во +  р

де
р - густина одноелектронних станів у максимуму зони провідності 
ЯА(к).

При S < S0
ТЬтах, _  I f So S 

№l Tc J р Тст ах Tc/ '
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Якщо 6 >  бо

, Ww * CSHw t  « ч. 1 , jO { ч'» ((—  /> -  * ) /(— 9 -  « 1  =  ГрІ. -  J 5 ).

Але отримані результати не описують областей допувань, які 
відповідають виникненню і зникненню сверхпроводимості.

Для L aiM Sra,ibCuC>4 V  = IeV , W  =  QAeV, Tcm ax  =  39К , 
A  =  0.06eV\ 20, U =  0.18eV, p(Emin) ~  6.3p(E+max),

р(Ел т лх) ~  10p(E+max). Отже маємо, що Д < |^ г '4' O.leV. Тому 
в точці ( j ,  розташован локальний максимум зони провідності, 
а  поверхня Фермі становить собою "кишеню ” в околі цієї точки. 
Згідно з (2) коефіцієнт при (5 -  <50 ) 3 рівний -0.5.

V третьому розділі досліджуются оптичні властивості двозон­
ної моделі, що розглядається. Вузька енергетична щілина Q поблизу 
рівня Фермі E f  веде до оптичних властивостей ВТНП кераміки у 
нормальному стані, що відрізняються від відповідних властивостей 
друдевських провідників та звичайних діелектриків.

Основні параметри двозонної моделі: стала гібридизації /9 та ма­
тричний елемент оператора імпульсу 7 , які входять в оцінку (1 ), 
можуть бути визналені з оптичних спектрів поглинання та відбит­
тя сполучень, що досліджуються у нормальному стані. Значення 
коефіцієнтів поглинання a(w) та відбиття r(w) вираховуються за 
ДОПОМОГОЮ Тензора КОМПЛеКСНОЇ еЛеКТрОПрОВІДНОСТІ CTliv(W).

Для частот ш, меньших порога міжзопного поглинання електро­
магнітного випромінювання Wi рівного ^  у ДВОЗОННОЙ моделі. Oflv(W) 
рівний проводимості майже заповненої зони £_ (к ) і має вид форму­
ли Друде.

Для w > Щ міжзонне поглинання вносить додаткове укладення в 
електропровідність, яке домінує над провідністю зони f?_(k), дійсна 
частина якого рівна

Ct l v ( W )  

yjw1 — Wj *

10



C fty(Ui) = * ( ^ ) 3 |<  ф* I I ф^ > < ф* І I ф* > х 

x/< ^)(ff(B i(k )) - 0 (Я І(к ) ) ) -  < ^  I І ф$ > х

х<  *+ 1 W v 1 > 3 ^ р ) ( ^ + ( к ) ) - ^ - ( к ) ) ) } .

індекс ” 1 " відповідає значенню виразу, який обчислений за та­
кого значення енергії cp(k) =  c j  +  <J(bu)^ — 4/?2 , та ”2 " - Cp(к) =

Cd  -  У ( Й ш ) 2 - 4 / 3 2 ,

m i е - маса і заряд електрона, відповідно,
д(е) - функція розподілу Фермі-Дірака,
/»(«-) - густина одноелектронних станів зони ер, і
ф± - хвильові функції гібридизованих Ер(к) зон.

Відповідно за отриманого виразу для Realiv(W) тензор комплекс­
ної електропровідності звертається до нескінченності за  умови ш = 
Ui . Введення відмінного від нуля часу релаксації т(ш) електронів 
провідності приводить до скінченного значення Ofliv. У цьому випад­
ку частота щ  відповідає максимуму експериментально вімірюванної 
оптичної провідності, а величина т(ш = Wt ) визначається значенням 
a(ut -  0 ):

г и ___ і_______, €
са(иц -  0 ) Ut ^ e 0Ut -  І '

Де
£ _ ііГПе?
4 ~ т* ’
с - швидкість світла,
Co - діелектрична проникність вакууму,
п - концентрація електронів провідності,
то* - ефективна маса електрона у верхньої межі зони J5_(k).

Для Y B a z C u a O y -g , г  и  3.2 • 10- u c, а»< =  0.2eV, w 10, для 
La1.tSrQ .2Cv.Oi г »  2 • 10“ 13с, Ui =  QAeV, ш<г =  29.

Де

11



Вираз, одержала# у роботі вираз для тензора комплексної елек­
тропровідності, буде використаний для обчислення коефіцієнтів від­
биття г(ш) та поглинання а(а>), за яким вираховуется параметр 7  

двозонної моделі.
Залежність 7 2  від a(w< +  0) має вигляд

72 =
Tn2Wt Wt/Й7(&) I

4Xe3A3 V г р(Еі) V + P У* + 2¾  
v/2 > /2 -1 г т +  (3)WiT

+  (и н т )> (  +  '  1 ) } . +  (W i T )*  ( у Д L i y i n * +  8  }

J2^1+2L
Д е

v ж * 
аі =  Ді — і ,  а 3 =  Д 3 —
A1 _  _  * _  _з ZM=I _  I 'l f h  I X-A id i

2к Т р ( х ) ' -  Х І 2 /(*) ” 2ЛГ*
It /V » г їЛ /іЛ  I 1+1 „ r *г<?п  1/ ( X )  =  сїЛ(аг)+ - aTEjSJ----- » P =  «о-
/і(Г) - термодинамичний потенціал,
Iimr ^ o f  ( ^ т )  =  1I як наслідок нерівності S g P  < 1 .

Крім цього 7 3  визначає кути хилу в і <р до осі частот функцій 
a(w) і г(и), відповідно, для ш = W t  + 0.

* U  2 ( ч /2 - 1 ) т 3/ ( ^ ) 7 (4)

=  - ( -  +  1 ) і /  
?о до у

2 1 т

v/2 +  1 4
Де
?о = 1 + У 2 і + ф і ( 1  + у/2)+ ^

qi =  l + y / 2 1 -  ^ 2 * (1  +  х / 2 ) + ^ ,

t _  A.f3weft \2^г /т ; К>р)
«Л  m )  ' \ J u > i

(5)

12
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Вндповидно з результатам*, які буля одержани у третьому розділі, 
визначаючи величину параметра 7 2 з результатів (3)-(5) та підста­
вляючи в оценку ( 1 ) для критичної температури, отримуємо зв’язок 
Tc та коефіцієнтів поглинання та відбиття надпровідного кристалу, 
який знаходився у нормальному сталі, за частоти порогу міжзонного 
поглинання.

Для Y B a iC u ^ O ts ,  7 2 =  1.6-1017ст~2,Т с  > 80АГ,для Lajl8 Sr0 ,2 CuO4 

7 2  =  IO17Cm-2, Tc >  26К.

На основі теорії лінейного відгуку Кубо у третьому розділі також 
був одержаний зв’язок значення добутку параметрів /? та 7  і дру­
гого частотного моменту дійсної частини електропровідності /хз(к) 
надпровідника у нормальному стані.

и - швидкість звуку.

В заключному розділі приведені основні результати, які от­
римані у дсертації, та сформульовані наукові положення, які вино­
сяться на захист.

1 _ , < і + U ( S ^ f c ) X i

---- аи-аия) ---- '
N  - густина елементарних комірок кристалу, 
Vp - швидкість електрону на рівні , 
wpfc(q) - частота акустичного фонону.

По порядку величини

HW д

де
О .Л  =  - b O

13
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Основні результати та висновки.
1 . Досліджена двозонна модель високотемпературної надпровід­

ності у випадку перетинання широкої та плоскої зон. Показано, що 
зонна гібридизація формує новий зонний спектр з рівнем Фермі на 
периферії наполовину заповненої зони провідності. Це приводить до 
ефекту важких ферміонів, високої густини одноелектронних станів 
на Ep  і до значного поширення області фазового простору одное­
лектронних збуждень, що формують надпровідну фазу. Отримана 
оцінка знизу критичної температури Tc  і умови її застосовування.

2. Розраховано спектр низькоенергетичних одноелектронних збу­
джень мідно -оксидних надпровідників у випадку слабких кулонів- 
ських кореляцій зонних електронів та за їх відсутності. Показано, 
що модельна ситуація реалізується у надпровідних купратах. Ви­
значена густина одноелектронних станів на межі зони провідності 
та форма поверхні Фермі. Обчислена температура надпровідного пе­
реходу та її залежність від допування.

3. Обчислено тензор комплексної електропровідності, що скла­
дається із двох складових : друдевського вкладу, що відповідає 
внутрішньозонній провідності, і додатка, який зв’язаний з міжзон- 
ним поглинанням. Визначені коефіцієнти відбиття і поглинання, а 
також зв’язок їх значень за частоти порогу міжзонного поглинання 
із параметрами двухзонної моделі, які входять в оцінку Tc : ста­
лої гібридизації P та міжзонннм матричним елементом оператора 
імпульсу 7 . Таким чином, значення критичної температури може 
бути визначена із спектрів поглинання та відбиття надпровідної ке­
раміки у нормальному стані.

4. Опираючись на теорію лінійного відгука Кубо вказано зв’язок 
другого частотного моменту дійсної частини електропровідності над­
провідника у нормальному стані і добутка модельних параметрів /? 
та 7 .

5. Визначена низькотемпературна електронна теплоємність над­
провідної фази двухзонної моделі.
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Диссертация на соискание ученой степени кандидата физико-иате- 
иатических наук  по специальности 01.04.02-теоретическая физика* 
Одесский государственный университет, Одесса, 1997.

Исследована двухзонная модель высокотемпературной сверхпро­
водимости с плоской зоной внутри широкой зоны проводимости, ги­
бридизация которых приводит к значительному расширению обла- 
сти фазового пространства одноэлектронных возбуждений, форми­
рующих сверхпроводящее состояние, и, как следствие, к повышению 
температуры сверхпроводящего перехода.

Согласно последовательно проведенных зонных расчетов пока­
зано, что аналогичная модели ситуация реализуется во всех медно­
оксидных сверхпроводниках p-типа. Получены выражения для низ­
коэнергетического зонного спектра и плотности одноэлектронных 
состояний вблизи его экстремальных точек в случае слабых куло- 
новских корреляций зонных электронов, а также зависимость кри­
тической температуры Tc от допирования.

Для рассмотренной двухзонной модели получена связь основных 
ее параметров с оптическими характеристиками высокотемператур­
ного сверхпровдника в нормальном состоянии.

Ключові слова: високотемпературна надпровідність, двозонна 
модель, критична температура, густина одноелектронних станів, 
оптичні спектри поглинання та відбиття.
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