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Struktura elektronowa nadprzewodników na bazie żelaza
(Lu;Y;Sc)2Fe3Si5 i niklu Lu2Ni3Si5 z zasad pierwszych
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Struktura elektronowa tetragonalnych (P4/mnc) nadprzewodza֒cych krzemków na bazie żelaza,
R2Fe3Si5 (R = Lu, Y, Sc) [1], oraz rombowego (Ibam) na bazie niklu, Lu2Ni3Si5 [2], zosta la
policzona z użyciem metody FPLO [3] w ramach teorii DFT. Maja֒ one relatywnie niskie
temperatury przej́sć do stanu nadprzewodza֒cego T

sc
< 7 K i nie wykazuja֒ uporza֒dkowania

magnetycznego do najniższych temperatur [4-9,10]. Zaprezentowane zostana֒ m.in. wyznaczone
ge֒stości stanów elektronowych i powierzchnie Fermiego (PF) jak również przedyskutowane
możliwe mechanizmy parowania. Nasze wyniki pokazuja֒, że we wszystkich trzech zwia֒zkach z
żelazem ge֒stości stanów na poziomie Fermiego sa֒ zdominowane przez elektrony Fe 3d, podob-
nie jak w przypadku ostatnio odkrytych wysokotemperaturowych nadprzewodników na bazie
żelaza. Z kolei w Lu2Ni3Si5 dominuja֒ elektrony Lu 5d, Ni 3d oraz Si 3p. Natomiast PF badanych
przez nas po la֒czeń (Lu,Y,Sc)2Fe3Si5 sa֒ identyczne, różnia֒c sie֒ od tej w zwia֒zku z niklem. P laty
PF wszystkich rozważanych nadprzewodników pochodza֒ z czterech pasm, zawieraja֒c zarówno
elementy elektronowe jak i dziurowe z możliwym nestingiem. Ten fakt wspiera idee֒ dwu- a nawet
wielopasmowego nadprzewodnictwa, zaproponowana֒ wcześniej w oparciu o wyniki ekspery-
mentalne [7,9]. W przeciwieństwie do typowych cylindrycznych p latów PF, obserwowanych
dla wysokotemperaturowych nadprzewodników zawieraja֒cych żelazo z rodzin 1111 i 122, p laty
PF wyste֒puja֒ce w rozpatrywanej przez nas rodzinie 235 sa֒ bardziej trójwymiarowe, ponieważ
warstwy atomowe wzd luż osi c leża֒ stosunkowo blisko siebie.
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