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Влияние подложки SrTiO3 на 
электронные свойства монослоя 

FeSe



Новые “железные” ВТСП



Типичные кристаллические структуры
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Типичная поверхность Ферми для 
железных ВТСП

FeSe, объемный образец
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Поверхности Ферми монослоя FeSe 

Defa Liu et al., Nature Communications, 3, 931 (2012).
ARPES Зонный расчет (LDA)

Аналогичная ПФ у (LiOH)FeSe, K(FeSe)
2

T
c
(FeSe) ~ 8 K (Hsu et al., 2008)

T
c
(FeSe/STO) ~ 70 K (Qing-Yan et al., 2012)



ВТСП FeSe/STO с T
c
~70 K

Кристаллическая структура

1. Монослой FeSe

2. Fe образует квадратную решетку

3. Fe имеет тетраэдрическое окружение 

    анионов FeSe
4

4. Слой FeSe примыкает к слою TiO
2

Температура СП перехода

T
c
(FeSe) ~ 8 K (Hsu et al., 2008)

T
c
(FeSe/STO) ~ 70 K (Qing-Yan et al., 2012)



LDA зоны монослоя FeSe вблизи 
уровня Ферми (E = 0)
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FeSe monolayer
FeSe/STO

LDA зоны монослоя FeSe и 
FeSe/STO вблизи уровня Ферми



Орбитальные характеры (LDA)  
системы FeSe/STO 

Fe-3d O-2p



Результаты

● Проведены LDA зонные расчеты электронной структуры 
монослоя FeSe на подложке SrTiO3 в рамках 
программного пакета Quantum-Espresso.

● Влияние подложки SrTiO3 проявляется в наличии на 
уровне Ферми дырочного кармана в точке M, который 
сформирован 2p состояниями кислорода.

● Отсутствие кармана в точке Γ на эксперименте можно 
объяснить электронным легированием системы, что по-
видимому связано с образованием кислородных 
вакансий в слое TiO2 при приготовлении подложки.

● Сейчас идет работа над соединением FeSe/STO типа 
«сэндвич», а также над учетом корреляционных 
эффектов монослоя FeSe на подложке SrTiO3.
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