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Электронная структура слоистых 
систем FeSe на подложке SrTiO3



Новые “железные” ВТСП



Типичные кристаллические структуры
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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(FeAs)
2

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

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



Типичная поверхность Ферми и 
зонная структура (LDA) для 

“железных” ВТСП

FeSe, объемный образец
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LDA зоны монослоя FeSe вблизи 
уровня Ферми (E

f
 = 0)



ВТСП mlFeSe/STO
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

Характерные температуры СП перехода

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

AFe
2
Se

2 
(A=K,Rb,Cs): T

c
 ~ 30K (Jiangang Guo et al., 2010)

FeSe/SrTiO
3
: T

c
 ~ 70 K (Qing-Yan et al., 2012)



LDA зоны монослоя FeSe и 
mlFeSe/STO вблизи уровня Ферми



Орбитальные характеры (LDA)  
системы mlFeSe/STO 

Fe-3d O-2p



  

Двуслойная система blFeSe/STO



  

bilayer FeSe/STO



  

bilayer FeSe/STO
O-2p



  

bilayer FeSe/STO
верхний слой FeSe, Fe-3d

нижний слой FeSe, Fe-3d

O-2p
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bilayer FeSe/STO

нижний слой FeSe, Fe-3d

FeSe, объемный образец верхний слой FeSe, Fe-3d

Уровень допирования для
получения типичной ПФ



  

bilayer FeSe/STO
верхний слой FeSe, Fe-3dxz

нижний слой FeSe, Fe-3dxz

слой FeSe в mlFeSe/STO, Fe-
3dxz

Уровень допирования для
получения типичной ПФ



  

bilayer FeSe/STO
верхний слой FeSe, Fe-3dyz

нижний слой FeSe, Fe-3dyz

слой FeSe в mlFeSe/STO, Fe-
3dyz

Уровень допирования для
получения типичной ПФ



Результаты

● Проведен расчет и сравнение зонной структуры систем 
mlFeSe/STO и blFeSe/STO.

● В отличии от mlFeSe/STO blFeSe/STO имеет достаточно 
сложную зонную структуру в окрестности уровня Ферми.

● Состояния Fe-3d для верхнего и нижнего слоя blFeSe/STO 
качественно похожи на mlFeSe/STO, но раздвинуты вверх и 
вниз по энергии примерно на 0.5 эВ от уровня Ферми.

● Зона O-2p в точке M, сформированная состояниями кислорода 
верхнего слоя TiO2, сдвинута вверх по энергии.

● Изучение электронной структуры систем с 3-10 слоями FeSe на 
подложке SrTiO3;

● Учет электронных корреляций в таких системах в рамках 
LDA+DMFT метода.

*I. A. Nekrasov, N. S. Pavlov, M. V. Sadovskii, and A. A. Slobodchikov, Low Temperature 
Physics 42, 891 (2016).

Планы
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