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Struktura elektronowa tetragonalnych (P4/mnc) nadprzewodzacych krzemkdéw na bazie zelaza,
RoFesSis (R = Lu, Y, Sc) [1], oraz rombowego (Ibam) na bazie niklu, LusNizSi; [2], zostala
policzona z uzyciem metody FPLO [3] w ramach teorii DFT. Maja one relatywnie niskie
temperatury przejs¢ do stanu nadprzewodzacego T,. < 7 K i nie wykazuja uporzadkowania
magnetycznego do najnizszych temperatur [4-9,10]. Zaprezentowane zostana m.in. wyznaczone
gestosci stanéw elektronowych i powierzchnie Fermiego (PF) jak rowniez przedyskutowane
mozliwe mechanizmy parowania. Nasze wyniki pokazuja, ze we wszystkich trzech zwiazkach z
zelazem gestosci standow na poziomie Fermiego sa zdominowane przez elektrony Fe 3d, podob-
nie jak w przypadku ostatnio odkrytych wysokotemperaturowych nadprzewodnikéw na bazie
zelaza. Z kolei w LuyNisSis dominuja elektrony Lu 5d, Ni 3d oraz Si 3p. Natomiast PF badanych
przez nas polaczen (Lu,Y,Sc)oFesSis sa identyczne, rézniac sie od tej w zwiazku z niklem. Platy
PF wszystkich rozwazanych nadprzewodnikow pochodza z czterech pasm, zawierajac zaréwno
elementy elektronowe jak i dziurowe z mozliwym nestingiem. Ten fakt wspiera idee dwu- a nawet
wielopasmowego nadprzewodnictwa, zaproponowana wczesniej w oparciu o wyniki ekspery-
mentalne [7,9]. W przeciwienistwie do typowych cylindrycznych platéw PF, obserwowanych
dla wysokotemperaturowych nadprzewodnikow zawierajacych zelazo z rodzin 1111 i 122, platy
PF wystepujace w rozpatrywanej przez nas rodzinie 235 sa bardziej trojwymiarowe, poniewaz
warstwy atomowe wzdtuz osi ¢ leza stosunkowo blisko siebie.
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