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Влияние механических 
микросмещений в CuO2 слоях на 
электронную структуру купратов



  

Фазовая диаграмма купратов в 
координатах T

c
-p



  

Фазовая диарамма купратов в 
координатах T

c
-ε

● RСu-Ou-O – расстояние 
Cu-O когда есть 
напряжения

●  d0 = 1.97 Å, 
расстояние Cu-O 
в ненапряженной 
решетке

 S Agrestini et al 2003 J. Phys. A: Math. Gen. 36 9133



  

Кристаллическая структура 
La

2
CuO

4 
(HTT)

Параметр решетки a:       
3.74~3.94 Å (равновесный 3.78 Å)

Микросмещение δa/aa/a0=(a-a0)/a0: 
−1% ~ 4.15%

La

Cu

O



  

Рассматриваем шестизонную 
модель

● Cu-3dx2-y2, Cu-3dz2

● O-2px, O-2py (в 
плоскости xy)

● 2 O-2pz (на оси z)



  

Интегралы перескока и одноэлектронные 
энергии при разных значениях микросмещения 

δa/aa/a
0

Интегралы перескока получены в приближении LDA при проектировании на функции 
Ванье1,2 для шестизонной модели.

1Andersen O., Pawlowska Z., and Japsen O., Phys. Rev. B. 34, 8, 5253 (1986)
2http://amulet-code.org/



  

Эволюция поверхности Ферми с 
допированием (δa/aa/a

0 
= 0)



  

Зависимость плотности состояний 
от микросмещения δa/aa/a

0

Допирование x = x
c1

(первый квантовый фазовый переход)



  

Плотность состояний N
max

(μ
с1

), параметр 
суперобменного взаимодействия J и их 

произведение JN
max

(μ
с1

) при разных значениях 
микросмещения δa/aa/a

0



  

Выводы

● Получена зависимость электронной структуры 
слоев CuO6 (октаэдров) от расстояния Cu-O с 
учетом допирования в рамках LDA+GTB

● Эффективная константа обменного 
взаимодействия JNmax(μс1) (пропорциональна Tc) 
показывает монотонное поведение

● Недостающим звеном в получении 
немонотонной зависимости Tc может быть 
параметр орторомбического искажения

Makarov, I.A., Gavrichkov, V.A., Shneyder, E.I., Nekrasov I.A., Slobodchikov A.A. et 
al. J Supercond Nov Magn (2018). https://doi.org/10.1007/s10948-018-4936-9
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