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Wp lyw císnienia na zmiany struktury elektronowej
nadprzewodników żelazowych typu FeSe1−xTex
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Chalkogenidki żelaza typu Fe1+ySe1−xTex sa֒ interesuja֒ca֒ grupa֒ materia lów, która wykazuje
nadprzewodnictwo z temperatura֒ krytyczna֒ 8K dla czystego FeSe [1] rosna֒ca֒ do 15 K przy
podstawieniu x = 0.5 [2]. Dodatkowo, Tc wzrasta pod císnieniem osia֒gaja֒c dla FeSe wartość
37 K [3]. Z drugiej strony, końcowy zwia֒zek FeTe (x = 1) nie jest nadprzewodza֒cy, wykazuje
natomiast porza֒dek antyferromagnetyczny [4]. Istotny wp lyw na w laściwości chalkogenidków
ma również nieporza֒dek wywo lany nadmiarem żelaza (niedoborem selenu) w warstwach Fe1+xSe
(FeSe1−x) [5], czy też domieszkowaniem np. Ni, Co, Cu [6]. Od niedawna badane sa֒ również
trójsk ladnikowe zwia֒zki AFe2Se2 (A = K, Rb, Tl, Cs), z atomami metali A umieszczonymi
pomie֒dzy warstwami FeSe i charakteryzuja֒ce sie֒ wysoka֒ temperatura֒ przej́scia w stan nadprze-
wodza֒cy Tc > 30K [7].

Zaprezentowane zostana֒ wyniki obliczeń struktury elektronowej metodami DFT dla tej obiecu-
ja֒cej klasy zwia֒zków w stanie normalnym. Przewiduje sie֒, że istotny wp lyw na stan nadprzewo-
dza֒cy chalkogenidków żelaza ma nesting powierzchni Fermiego [8], ulegaja֒cy pewnej mody-
fikacji wraz ze zmiana֒ parametrów sieci czy też struktury krystalograficznej pod wp lywem
císnienia. Wyznaczono m.in. pasma energetyczne i powierzchnie֒ Fermiego dla różnej koncen-
tracji telluru w Fe(Se,Te). Pozwala to na zaobserwowanie zmian elektronowych ge֒stości stanów
i topologii powierzchni Fermiego pod císnieniem. Zbadano również widma fononowe.
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