ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 5, ˝ 1 (2001) s. 46–48

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 5, No. 1 (2001) p. 46–48

VPLIV PRIFERM¨ÕVS^KOÕ STRUKTURI GUSTINI STAN¨V NA NORMAL^N¨ VLASTIVOST¨

NADPROV¨DNIKA YBa_2Cu_3O_7

O. „. Babiq, R. V. Luc˛v L~v˛vs~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra rad˛oelektronnogo mater˛fflloznavstva, vul. Dragomanova, 50, L~v˛v, 79005, UkraÝna (Otrimano 20 listopada 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 22 travnffl 2001 r.)

Provedeno rozrahunok temperaturnih zaleınosteȷ koef˛c˛‚nta termo-e.r.s., magnetnoÝ spriȷnffltlivosti, elektronnoÝ teplo‚mnosti ȷ elektroprov˛dnosti visokotemperaturnogo nadprov˛dnika YBa2 Cu3O7 na osnov˛ gustini stan˛v g(E), obqislenoÝ v zonn˛ȷ teor˛Ý, a takoı dewo modif˛kovananoÝ v d˛lfflnc˛ EF . Otrimano dobre uzgodıennffl z rezul~tatami eksperimental~nih dosl˛dıen~ pri T > TC .

Kl¸qovfi slova: visokotemperaturna nadprov˛dn˛st~, gustina stan˛v, koef˛c˛‚nt termoe.r.s., elektronna teplo‚mn˛st~, magnetna spriȷnffltliv˛st~.

PACS number(s): 74.25Fy; 74.62.Dh; 74.72.Jt.

Naveden˛ v l˛teratur˛ rezul~tati rozrahunk˛v krivih zaleınosti gustini stan˛v v˛d enerİ˛Ý g(E) dlffl visokotemperaturnih nadprov˛dnik˛v (VTNP) moıut~ v˛dr˛znffltisffl v d˛lfflnc˛ enerİ˛Ý Ferm˛ E_F veliqino ȷ enerİetiqnim poloıennfflm nafflvnogo tam p˛ka. Tomu vaılivo ‚ k˛l~k˛sna oc˛nka toqnosti cih rozrahunk˛v. Rozv’fflzannffl problemi pov’fflzano, z odnogo boku, z povn˛xim ˛ detal~n˛xim por˛vnfflnnfflm rezul~- tat˛v zonnoÝ teor˛Ý z v˛dpov˛dnimi eksperimentami, a z drugogo — z urahuvannfflm vplivu korelfflc˛ȷnih efekt˛v.

V˛domo, wo harakter elektroperenosu viznaqa‚- t~sffl vlastivostfflmi nos˛Ýv u defflkomu temperaturnomu ˛nterval˛ b˛lffl E_F . kwo v sistem˛ v priferm˛‚vs~k˛ȷ d˛lfflnc˛ enerİetiqnogo spektra vinika‚ tonka struktura gustini stan˛v, to ce osoblivo vifflvlffl‚t~sffl na takih niz~koenerİetiqnih harakteristikah, fflk termo-e.r.s., paul˛vs~ka magnetna spriȷnffltliv˛st~, elektronna teplo‚mn˛st~, elektroprov˛dn˛st~. Virazi dlffl α(T ), χ_p(T), C_e(T ), σ(T ) moına zapisati u viglffld˛:

α(T ) = k_B eT I_1 I_0

, (1) de

I_1 = ∫ σ_E ( − df dE ) (E − E_F )dE,

I_0 = ∫ σ_E ( − df dE ) dE,

χ_p(T ) = μ^2_B ∫ g(E) ( − df dE ) dE, (2)

C_e(T ) = d dT ∫ (E − E_F )g(E)f(E − E_F )dE, (3) σ(T ) = e^2 ∫ σ_E ( − df dE ) dE, (4)

de e — zarffld elektrona, k_B — post˛ȷna Bol~cmana, μ_B — magneton Bora, f(E − E_F ) — funkc˛ffl rozpod˛lu Ferm˛, σ_E — prov˛dn˛st~ pri T → 0, qutliva do tonkoÝ strukturi gustini stan˛v b˛lffl E_F .

U l˛teratur˛ ˛snu‚ bagato sprob ustanoviti vza‚mozv’fflzok m˛ı eksperimental~nimi danimi z normal~- nih vlastivosteȷ (α(T ), χ(T ), C_e(T )) VTNP ˛ model~nimi qi rozrahunkovimi gustinami stan˛v g(E) v d˛lfflnc˛ E_F [1–3]. Zg˛dno z zonnimi rozrahunkami, r˛- ven~ Ferm˛ oksid˛v La–Ba–Cu–O, Y–Ba–Cu–O, Hg– Ba–Cu–O ta ˛nxih znahodit~sffl poblizu vuz~kogo p˛ka gustini stan˛v, utvorenih perekrittfflm p- ˛ dzon. U prac˛ [1] v ramkah takoÝ zonnoÝ shemi pokazano fflk˛sno ˛nterpretac˛ temperaturnih zaleınosteȷ termo-e.r.s. α, pitomogo oporu ρ, magnetnoÝ spriȷnffltlivosti χ keram˛k La–Ba–Cu–O, La–Sr–Cu– O, Y–Ba–Cu–O. Pri var˛fflc˛Ý xirini p˛ka ˛ ȷogo poloıennffl wodo r˛vnffl Ferm˛ avtoram vda‚t~sffl pofflsniti r˛znoman˛tniȷ harakter cih zaleınosteȷ ˛ defflk˛ eksperimental~n˛ osoblivost˛ na duıe nebagatoqisel~nih ˛, moılivo, neodnofaznih zrazkah. U [2] poved˛nku k˛netiqnih koef˛c˛‚nt˛v ˛nterpretut~ u sprowen˛ȷ model˛, koli zaleınost˛ g(E) aproksimut~sffl prfflmokutnikami r˛znoÝ xirini ˛ zapisut~sffl anal˛tiqn˛ virazi dlffl α(T ) ˛ ρ(T ). Odnak pri c~omu ne vikoristovut~ konkretnih zonnih gustin stan˛v dlffl oksid˛v. U [3] navedeno rozrahunok termo-e.r.s., magnetnoÝ spriȷnffltlivosti ȷ elektronnoÝ teplo‚mnosti nadprov˛dnika YBa_2Cu_3O_7 u normal~nomu stan˛ z urahuvanfflm zonnih gustin stan˛v. Vikoristan˛ dan˛ z g(E) ne dali zmogi otrimati odnoqasne uzgodıennffl zaleınosteȷ α(T ), χ(T ) i C_e(T ) z eksperimental~no spostereıuvanimi. Moına zrobiti visnovok pro moılivu neadekvatn˛st~ krivih g(E) abo dosit~ velikiȷ vpliv ˛nxih mehan˛zm˛v na

VPLIV PRIFERM¨ÕVS^KOÕ STRUKTURI GUSTINI STAN¨V. . .

elektronn˛ vlastivost˛.

U kontekst˛ rozv’fflzannffl zgadanih viwe problem buv provedeniȷ rozrahunok termo-e.r.s., magnetnoÝ spriȷnffltlivosti, elektronnoÝ teplo‚mnosti ȷ elektroprov˛dnosti VTNP YBa_2Cu_3O_7 pri T > T_C z vikoristannfflm zonnih gustin stan˛v, fflk˛ mi otrimali za metodom LMTO, wo v d˛lfflnc˛ E_F dobre uzgodıut~sffl z rezul~tatami, navedenimi v [4] (ris. 1).

Ris. 1. Gustina stan˛v VTNP YBa2Cu3 O7 v d˛lfflnc˛ EF za danimi [4].

Eksperimental~n˛ temperaturn˛ zaleınost˛ koef˛- c˛‚nta termo-e.r.s. YBa_2Cu_3O_{7−δ} mat~ anomal~niȷ, v˛dm˛nniȷ v˛d l˛n˛ȷnogo, harakter: pri zb˛l~xenn˛ δ veliqina α zrosta‚ ˛ na zaleınost˛ α(T ) z’fflvlffl‚t~sffl harakterniȷ maksimum, fflkiȷ zsuva‚t~sffl v d˛lfflnku niıqih temperatur. Pri δ → 0 koef˛c˛‚nt termoe.r.s. slabo zm˛n‚t~sffl z temperaturo [5]. Analog˛qn˛ anomal˛Ý vlastiv˛ bagat~om metalam na osnov˛ 3d- 4f- pereh˛dnih element˛v [6,7], a takoı nadprov˛dnikam z˛ strukturo A15 [8].

Obqislennffl α(T ) provodili za formulo (1) dlffl dvoh vipadk˛v: σ_E ∼ g^{−1}(E) (model~ Motta — dostatn~o slabke rozs˛vannffl, pov’fflzane, v osnovnomu, z perehodami z p- v d- stani) ˛ σ_E ∼ g^2(E) (zagal~n˛- xiȷ vipadok sil~nogo rozs˛vannffl). Pri c~omu monotonniȷ r˛st koef˛c˛‚nta termo-e.r.s., v˛d’‚mnogo v perxomu vipadku ˛ dodatnogo v drugomu, ne korel‚ z eksperimental~nimi danimi. Urahuvannffl netoqnosti viznaqennffl v zonn˛ȷ teor˛Ý poloıennffl r˛vnffl Ferm˛ ȷogo zm˛wennfflm do verxini p˛ka g(E) v ˛nterval˛ ΔE ∼ 0.04 eV takoı ne privodit~ do uzgodıenosti z eksperimentom. Xvidke zrostannffl absoltnih znaqen~ α(T ) zber˛ga‚t~sffl do visokih temperatur (ris. 2).

Moılivim pofflsnennfflm anomal˛ȷ α(T ) moıe buti zm˛na mehan˛zmu rozs˛vannffl z temperaturo. Bliz~ku do eksperimental~noÝ zaleın˛st~ koef˛c˛‚nta termo-e.r.s. moına otrimati, priȷnfflvxi, wo v d˛- lfflnc˛ visokih temperatur osnovniȷ vnesok v α zv’fflzaniȷ z rozs˛vannfflm, pri fflkomu σ_E ∼ g^{−1}(E), a z perehodom do niz~kih temperatur — σ_E ∼ g^2(E). Odnak paramagnetna spriȷnffltliv˛st~ χ_p(T ), obqislena z vikoristannfflm (2) pri T > T_C , hoq ˛ ma‚ slabku temperaturnu zaleın˛st~, fflk ˛ na eksperiment˛ [9], za znaqennfflmi zaniıena (ris. 3a,1).

Ris. 2. Temperaturn˛ zaleınost˛ koef˛c˛‚nta termo-e.r.s. YBa2 Cu3O7, rozrahovan˛ dlffl σE ∼ g^2 (E) pri zm˛n˛ poloıennffl EF v naprfflmku do verxini p˛ka: ΔEF = 0 (kriva 1), 0.02 (kriva 2), 0.03 (kriva 3), 0.04 eV (kriva 4) ta pri defflkomu ȷogo p˛dsilenn˛ (na 40%, ΔEF =0.02) (kriva 5), ▲ — eksperiment. Xtrihom niıqe Tc zobraıen˛ rezul~tati rozrahunku pri v˛dsutnost˛ nadprov˛dnosti.

U prac˛ [9] dlffl zrazka naȷbliıqogo do steh˛ometriqnogo skladu pri oc˛nc˛ elektronnoÝ skladovoÝ teplo‚mnosti S_e za veliqino stribka ΔC(T = T_C ) bulo otrimano znaqennffl koef˛c˛‚nta elektronnoÝ teplo‚mnosti γ ∼=33 mDı/(mol~· K^2). Rozrahunok C_e za formulo (3) da‚ niıq˛ znaqennffl ˛ dlffl γ (ris. 3b,1).

Por˛vnfflnnffl eksperimental~nih danih dlffl χ_p(T ), γ z rozrahunkovimi p˛dkazu‚ dumku, wo zonn˛ gustini stan˛v g(E) bilffl E_F (ris. 1) dewo zaniıen˛. Pri defflkomu p˛dsilenn˛ p˛ka g(E) (na 40%) u vuz~k˛ȷ priferm˛‚vs~k˛ȷ d˛lfflnc˛ ΔE < 0.1eB obqislen˛ α(T ), χ_p(T ), γ dlffl YBa_2Cu_3O_7 v normal~nomu stan˛ dobre uzgodıut~sffl z danimi, otrimanimi eksperimental~no (ris. 2, ris. 3.). Take p˛dsilennffl moıe buti viklikane korelfflc˛ȷnimi efektami, fflkih ne vrahovu‚ zonna teor˛ffl v odnoelektronnomu nabliıenn˛. Pri c~omu dlffl σ_E sl˛d vikoristovuvati zagal~n˛xu zaleın˛st~ na osnov˛ formuli Kubo–Ţr˛nvuda σ_E ∼ g^2(E) (dlffl mater˛ffll˛v z niz~ko prov˛dn˛st).

O. „. BABIQ, R. V. LUC¨V

Ris. 3. Magnetna spriȷnffltliv˛st~ (a) ˛ koef˛c˛‚nt elektronnoÝ teplo‚mnosti (b) YBa2Cu3 O7, rozrahovan˛ za danimi dlffl zonnoÝ gustini stan˛v g(E) (kriva 1) ta dewo p˛dsilenogo p˛ka v d˛lfflnc˛ EF (na 40%) (kriva 2), ▲ — eksperiment.

Elektroprov˛dn˛st~ rozrahovana z vikoristannfflm (4) u tak˛ȷ model˛ l˛n˛ȷno spada‚ pri T > T_C , wo korel‚ z eksperimental~nimi zaleınostfflmi. Nev˛dpov˛dn˛st~ qisel~nih znaqen~ moıe buti pov’fflzana z˛ sutt‚vim vneskom tut, na v˛dm˛nu v˛d termo-e.r.s., ȷ

˛nxih mehan˛zm˛v rozs˛vannffl.

Otıe, vikoristannffl eksperimental~nih danih z temperaturnih zaleınosteȷ dlffl α, χ, γ da‚ zmogu vstanovlvati adekvatn˛st~ krivih g(E) ˛ moılivu Ýh korekc˛ v defflkomu ˛nterval˛ enerİ˛ȷ poblizu E_F .

[1] V. N. Cidil~kovskiȷ, N. M. Cidil~kovskiȷ, Fiz. met.

metallov. 65, 83 (1988).

[2] S. A. Kaz~minn, V. I. Kaȷdanov, G. Leȷsing, Fiz.

tverd. tela 30, 2655 (1988).

[3] A. A. Sivencev, “. P. Irhin, E. V. Rozenfel~d, Fiz.

tverd. tela 31, 133 (1989).

[4] L. F. Mattheiss, D. R. Hamann, Solid State Commun. 63,

395 (1987).

[5] S. Yan, Li. Lu Qi, Solid State Commun. 65, 355 (1988).

[6] V. A. Matveev, G. V. Fedorov, N. V. Vol~kenxteȷn, ”urn. ¸ksp. teor. fiz. 85, 561 (1983).

[7] M. D. Koterlin, O. I. Babiq, R. V. Luciv, preprint ITF–86–11P (Kiev, 1986).

[8] P. Testardi, M. Veger, I. Gol~dberg, Sverhprovodfflwie soedineniffl so strukturoȷ β-vol~frama (Mir, Moskva, 1977).

[9] A. Junod, A. Bezinge, J. Muller, Physica C 152, 50 (1988).

THE INFLUENCE OF NEAR FERMI LEVELS STRUCTURE OF STATES DENSITY ON NORMAL PROPERTIES OF THE YBa2 Cu3O7 SUPERCONDUCTOR

O. J. Babych, R. V. Lutciv Ivan Franko National University of Lviv, Chair of Radioelectronic Materials Science, 50 Dragomanov Str., Lviv, UA–79005, Ukraine

The calculation of temperature dependence of thermopower, magnetic susceptibility, electron heat capacity and electroconductivity of a high–temperature YBa2Cu3O7 superconductor has been conducted using states density g(E) in compliance with the band theory and somewhat modifed near EF . We have received a good agreement between the calculated and experimental data at the temperatures T > TC .