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Sazetak

Analizom Fermijevih povrsina vise vrsta kuprata modelom cetiri vrpce pokazano je
da je takav model prikladan za ugadanje Fermijevih povrsSina. Promjene oblika Fer-
mijeve povrSine u ovisnosti o dopiranju i materijalu modelirane su promjenama para-
metara energije atomskih orbitala, dok su preklopi bili konstantni. Primije¢eno je da
je ugadanje najosjetljivije na energiju bakrove 4s orbitale. Ona se mijenja kontinu-
irano u funkciji dopiranja kod jednoravninskog, a diskontinuirano kod dvoravninskog
bizmutovog kuprata. Moguce je da ta razlika potjece od razli¢itog efekta kulonskih
polja dopanada na kristalno polje u ravninama.

Kljucne rijeci: kupratni supravodici, Fermijeva povrsina, model Cetiri vrpce.



Fermi surfaces of cuprates in four-band model
Abstract

By analysis of Fermi surfaces of several cuprates with the four band model it is shown
that it is adequate for Fermi surface curve fitting. The changes in Fermi surface shape
were modeled by changes in the site energy parameters, while the overlaps were
kept constant. The fits were most sensitive to the energy of the copper 4s orbital. It
changes continuously as function of doping in one-layer and discontinuously in two-
layer bismuth cuprate. It is possible that that difference is due to different effects of
dopant Coulomb fields on the crystal field in the plane.

Keywords: cuprate superconductors, Fermi surface, four-band model
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1 Uvod

Fermijeva povrSina (FP) je definirana kao povrS§ina u impulsnom prostoru unutar
koje su sva stanja popunjena valentnim elektronima, dok su sva stanja van povrSine
slobodna. Ako zamislimo slobodne elektrone u sferi, u prostoru impulsa, radijus te
sfere bio bi Fermijev impuls pr. Odnos Fermijevog impulsa i Fermijeve energije za

slobodni plin dan je izrazom [1]:

ep = LF (1.1)
2m

Stanja u prostoru oko sfere nisu popunjena jer je njihova energija veca od ¢ te takva
stanja nisu okupirana za 7' = 0K. Sve toc¢ke unutar sfere su popunjene i takva sfera
zove se Fermijeva sfera, a njena povrsina Fermijeva povrsina [2]. Fermijeva povrsina
od iznimnog je znacaja u fizici ¢vrstog stanja jer poviSenjem temperature tek mali
broj elektrona prijede u pobudeno stanje koje je izvan FP. Iz tog razloga FP treba
smatrati osnovnom fizikalnom karakteristikom metala. Iznos Fermijeve energije ovisi
o koncentraciji elektrona. Sto je veéa koncentracija potrebna je veéa energija kako bi
svi elektroni mogli popuniti FP. Pozicija Fermijevog nivoa razlicita je za razne vrste
materijale ovisno o tome je li materijal vodic ili izolator. Iznos Fermijeve energije
u idealnom plinu ovisi isklju¢ivo o koncentraciji elektrona. Takav izraz dobivamo

pomocu gustoce stanja:

/EF g(e)de = n, (1.2)
0

gdje lijeva strana daje broj stanja od dna vrpce do ¢, dok je desna strana koncentra-

cija elektrona. UvrStavanjem

3/2
o) = 55 (2,27;”‘) )", (1.3)

o2

u (1.2) i rjesevanjem integrala dobivamo izraz

2
Ep = h— (37r2n)2/3.

577 (1.4)

Znacaj FP u fizici ¢vrstog stanja proizlazi iz ¢injenice da samo elektroni u blizini FP
sudjeluju u termalnim pobudama i transportnim procesima. Sad je potrebno ukljuciti

efekte kristalne reSetke na FP. Ukljuc¢ivanjem takvih efekata njen izgled moze postati



znatno kompleksniji. Ono $to odreduje izgled FP je geometrija ploha konstante ener-
gije u vrpci. Promjenom koncentracije valentnih elektrona n moze se primijetiti da
su za mali n» popunjena samo ona stanja koja su u blizini dna vrpce, u centru zone, a
taj volumen je sfera. Kako se n povecava, viSe stanja je popunjeno stoga je i FP veca.
Tad pocinje deformacija FP koja se vidi kao deformaciju izoenergetskih ploha kad se
ona priblizi granicama zone. Najznacajnija deformacija zone pojavljuje se kada FP
presijeca granicu zone. Alkalijski metali kao sto su Li, Na i K imaju bcc strukturu kris-
tala. U slucaju polupopunjenja valentne vrpce takvih metala FP je prili¢cno daleko od
granica zone i moze se reci da je sfernog oblika. Plemeniti metali Cu, Ag, Au imaju
fce kristalnu strukturu. Kod plemenitih metala, pri polupopunjenu valentne vrpce,
vecina FP nalazi se unutar zone. FP se mjestimi¢no priblizi granicama zone Sto re-
zultira jakim deformacijama. Na tim mjestima FP gotovo dira granicu zone te joj se
izgled promjeni iz sfernog u sferu sa osam ”Siljaka”. Glavna razlika izmedu vodica i
izolatora leZi u tome da je kod vodica valentna vrpca djelomi¢no popunjena, a ¢ na-
lazi se unutar vrpce dok je kod izolatora valentna vrpca u potpunosti popunjena, a ¢
nalazi se u procjepu izmedu vrpca. Za alkalijske, a donekle i plemenite metale i dalje
otprilike vrijedi jednadZba (1.4). Kod polivalentnih metala vrpce se preklapaju stoga
FP presijeca obje vrpce. Iz tog razloga obje vrpce doprinose vodljivim procesima.
Tamo gdje FP presijeca vrpcu nize energije u onom dijelu gdje je vrpca orijentirana
prema dolje, nalazi se podrucje negativne mase. Takva pojava najbolje se opisuje
tako da su nositelji naboja Supljine. U sluc¢ajevima kada postoje dvije vrpce elektri¢ni
prijenos odvija se u obje vrpce. U visim vrpcama elektri¢ni prijenos odvija se putem
elektrona, a u nizim vrpcama se elektri¢ni prijenos odvija putem Supljina. U kasnijem
poglavlju biti ¢e prikazane FP kuprata s razli¢itim koncentracijama dopanada. Kod

njih FP potjecu od jedne vrpce i uglavnom su supljinskog tipa.



2 Model cetiri vrpce

Sintetizirano je puno spojeva sa slojevima CuO, gdje fazni dijagram sa 7, ima maksi-
mum kao funkcija dopiranja [3]. 7. za optimalno dopiranje, T, nax, OVisi 0 materijalu
gdje za materijale s viSe slojeva CuOa, T, nax raste s brojem slojeva n, do n ~ 3. Nije
u potpunosti jasno zasto za fiksan n, T, h.x jako ovisi o spoju [3]. Najcesca korelacija
strukture i 7, promatra se kao funkcija tlaka, jednoosnog naprezanja, dopiranja i vrsti
spoja. Osim dopiranja tesko je primijetiti, zbog kompleksnosti kompozicija, o kojim
jos parametrima ovisi supravodljivost. Glavni strukturalni parametar koji odreduje
normalno stanje i stanje supravodljivosti su ravnine CuOs [4,5]. Prilikom promatra-
nja modela s jednom Cu d,2_,» orbitalom po CuO, sloju, mozZe se za pocetak prika-
zati disperzija otvorene vrpce na FP shematskim modelom jednoatomne kvadratne

reSetke:
e(k) = —2t(cos k, — cosk,) + 4t cos k, cos ky — 2t"(cos ky — cosky) + ...,  (2.1)

Integrali preskoka na redom sve dalje susjede su ¢,t,¢”. Rezultati kutno razluc¢ene
fotoemisije (ARPES) [6-8] i aproksimacije lokalne gustoc¢e (LDA) pri racunanju struk-
ture vrpce [9] pokazali su da nije dovoljno uzeti u obzir samo t, nego se mora proma-
trati i t’. Za La,CuO, t'/t ~ 0.1, a za YBa,Cu30y i Bi;SryCaCuy,0g ~ 0.3 izoenergijske
plohe iz izraza (2.1) postanu zaobljeni kvadrati [3]. Kompliciranije strukture ne
mogu biti opisane t-t’ modelom, ali znacajke vezane uz nisko-energetsku fiziku jed-
nog CuO, sloja jedine su genericke te se mogu opisati modelom c¢vrste veze samo s
najblizim susjedima. Minimalan kemijski smislen model ima Cetiri ortogonalne orbi-
tale po jedini¢noj ¢eliji u ravnini [3,23]: Cu 3d,2_,2, Cu 4s, O, 2p, i Oy 2p,,. Zelimo

li opisati vezanje O 2p,, s Cu 3d,2_,2 i Cu 4s u k-prostoru Hamiltonijan je:

| d,k) : | s,k) : | z, k) : |y, k) :
€4 0 2t,asink, /2 —2t,4sink, /2
0 Es 2psink, /2 2ty sink,/2 (2.2)
2tpqsink, /2 2tg,sink, /2 €p 0
—2tpgsink, /2 2tg,sink,/2 0 Ep



Izraz za plohe konstante energije ¢; = ¢ moze se izraziti kao [9]:

2

v
1—u—d 1 =—. 2.3
w—dle) + (L wple) = T 23)
Pri tome su uvedene pokrate:
1 . 1
u= §(cos ky+cosk,) 1 v= 5(008 k, — cosky) , (2.4)
i kvadratne funckije energije:
(e—cdle—5) . (es —e)(e — &)
d(e) = i s(e) = . (2.5)
= ey =

Izraz proporcionalan s p(e) u (2.3) opisuje primjesu O, ,p. orbitala za neravne slo-

Slika 2.1: Usporedba izmedu modela jedne orbitale sa parametrima ¢,/,t” i model
Cetiri orbitale sa parametrima ¢4 — ¢, ~ 1€V, t,y ~ 1.5€V, ¢, — ¢, ~ 4 - 16eV i t,, ~
2eV [3].

jeve Sto zapravo prosiruje model Cetiri orbitale na model Sest orbitala [2,9]. Kva-
dratne funkcije d(¢), s(¢) i p(¢) pozitivne su za ¢ blizu sredine vodljive vrpce. Ovisnost
o s(¢) i p(¢) mogu se zanemariti dok d(¢) ima linearnu ovisnost. Ako promatramo
slucaj gdje je ¢, beskonacno udaljen od vodljive vrpce, a t,, zanemarivo malen, desna
strana jednadzbe (2.3) izCezava. Plohe konstante energije tada ovise samo o u. U tom
slu¢aju disperzija vodljive vrpce blizu Fermijevog nivoa je ista modelu jedne orbitale

(2.1)st=(1—-p)/4dit =1t = 0. Vodljiva vrpca sadrzi vrijednost proporcionalnu v?



iz Cu 4s za realne vrijednosti ¢, i t,,, gdje iscezava u smjeru k, = k,, a ima maksimum
u (7,0). Kako bismo dobili eksplicitne vrijednosti integrala preskoka ¢,#',¢” moramo

predi iz jednadzbe (2.3) u jednadzbu (2.1). Jednadzbu (2.6) moramo prosiriti sa 2ru

1 2r
= 2.6
(1—u+s)  (1-2ru)’ (2.6)
gdje je
1
= . 2.
T (2.7)
Tako za integrale preskoka dobijemo jednadzbe:
1—p—0(7‘) / T+0<T) : " 1 /
(= —"—"7——>, = - 1 t'==t4o(r), 2.8
I I 5t olr) (2.8)

koje vrijede za model jedne orbitale, ali sadrze parametre modela Sest orbitala i ener-
giju ekspanzije ~ ¢r. Parametar r je onaj koji opisuje sve preskoke unutar slojeva
koji su dalje od najbliZzeg susjeda. Promatramo li ravne slojeve u slucaju » < 0.2 tada
mozemo reci da je r isto $to i t'/t. Za slucajeve r > 0.2 jednadzba (2.1) mora se
raspisati dalje od ¢”. Pokazalo se da neravnost slojeva ne utjeCe na preskoke unutar
slojeva [3], ali se ¢t smanjuje utjecajem O, p. koji k tome dodatno smanjuje i ¢,,.
Energija ¢, dominantno unosi ovisnost o materijalu i nju zovemo energija aksijalne
orbitale. Aksijalna orbitala je efektivni hibrid Cu 4s, Cu 3ds,2_, O. 2p. i udaljenijih
orbitala na La ili Hg. Struktura i kemijski sastav okomito na CuO, sloj kontroliraju
raspon (r) preskoka unutar samog sloja. Primije¢eno je da materijali s ve¢im r od-
nosno manjim &, imaju vecle vrijednosti 7, m.x [3]. Kod takvih materijala aksijalna
orbitala je skoro ¢isti Cu 4s. Slika 2.2 [3] pokazuje LDA vrpce za materijale koji
imaju samo jedan sloj, La,CuO, i HgBa;CuO,. Vodljiva vrpca koja je nisko energet-
ska (iscrtkane linije) prikazuje genericke znacajke dok su visoko energetske vrpce
komplicirane i ovisne o materijalu. Disperzija duz (0,0) - (w,7) je ista, a duz (0,0) -
(7,0) je potisnuta za komponente s viSim 7., .. Integrali preskoka dobiveni Fouriero-
vom analizom nisko energetskih vodljivih vrpci za La,CuO4 one sut ~ 4.45eVit'/t ~
0.15. Za HgBa,CuO, je t'/t ~ 0.35, at” /t' ~ 1/2 zbog toga Sto je HgBa,CuO, kuprat
s visSim T, nax. Slika 2.3 [3] prikazuje orbitale vodljivih vrpci La;CuO,4 i HgBa;CuOy
u xy ravnini odnosno u ravnini CuO, sloja. Promatraju li se integrali preskoka kao

integrali preklapanja za takve orbitale, moze se zakljuciti da je glavna znacajka veceg
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Slika 2.2: LDA vrpce (ispunjena linija) i nisko-energetska vodljiva vrpca (iscrt-
kana linija) za bct kuprate. Desno: integrali preskoka (¢) unutar ravnine za nisko-
energetsku vrpcu [3]. t = t(a), t' = t(aV2, t” = t(2a).

' ve¢a amplituda kisika koji je drugi susjed centralnom bakru. Slika 2.4 [3] prikazuje
orbitale vodljive vrpce u xz ravnini okomito naspram CuO; sloja. U sluc¢aju La;CuOy,
moze se primijetiti, gledajuci od srednjeg Cu atoma u x smjeru, 3d,2_,2 koja se ra-
zvezuje sa susjednim O,2 p, koji se vezuje s 4s te se razvezuje s 3d,2_,2 na sljedecem
bakru. U z smjeru 4s i 3d,2_,» se razvezuje s O, 2p, koji se najceS¢e veZe s orbitalom
5ds,»_y na La. Za HgBa,CuO, vidimo viSe Cu 4s, puno manje O. 2p,, zanemarivo
malo 3d;.2_4, i otprilike jednake koli¢ine 3d,2_,2 i O,/ 2p,/, Stoga mozemo zakljuditi
da je aksijalni dio vodljive vrpce primarno Cu 4s. Zbog izgleda orbitala vodljivih vrpci
moze se zakljuciti da svi preskoci unutar sloja (medusloja) mogu biti opisani mode-
lom cetiri orbitale. Koriste¢i model Cetiri orbitale, za razne materijale, moze se uociti
da se od svih parametara jedino ¢;, energija aksijalne orbitale znac¢ajno mijenja. To

se moze shvatiti ako se pogleda sustav aksijalne orbitale u LDA racunu [3], u kojem

6
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Slika 2.3: Orbitala vodljive vrpce u CuO, ravnini za La,CuO, i HgBa,CuO, [3].
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Slika 2.4: Vodljive vrpce u xz-ravnini za La,CuO, i HgBa,CuO, [3].

je ona hibrid tri orbitale Cu 4s, Cu d,» i O 2p, vr$nog kisika, tj. model Cetiri vrpce

nastao je redukcijom modela Sest vrpci:

| d, k) : | 2%, k) : | 5,k) : | 2,Kk) : |y, k) - | & k)
€4 0 0 pqsink, /2 —2tysink,/2 0

0 &2 0 —2t,28ink, /2 —2t,2sink,/2 2tz

0 0 £s 2psink, /2 2ty sink,/2 V2
2tpqsink, /2 —2t,.28ink, /2 2tg,sink,/2 Ep 0 0
—2tpgsink, /2 —2t,.2sink,/2 2t,,sink,/2 0 Ep 0

0 V2t 2 V2t 0 0 €z — lecCaCyCs
2.9)

U ovako zapisanoj matrici €5, €; oznacavaju energije mikroskopskih orbitala Cu s i
O. p., a €,2 energiju Cu ds,2_,2. Preskoke izmedu Cu s i O, p, oznacava t., a t,,2
i t.,» oznacavaju preskoke izmedu Cuds.>_,2 i Oqs Pajy, Oc p.. Sparivanje unutar
sloja kod La,CuO, uglavnom se odvija preko ¢.. izmedu O. 2p, na (0,0,zc) i njegova
Cetiri najbliza susjeda na (+1,+1 (3 — 2)c). Ovisnost k. stoga je sadrzana u izrazu

LecCoCyCy = 8lee COS %I oS - CoS % Isto tako za HgBa,CuO, sparivanje unutar sloja



odvija se sa O, 2p, na (0,0,zc) preko Hg 6s/6p. na (0,0,c/2) na O, 2p, na (0,0,(1 -
z)c). Sve dok je:

tiz2 EFp — E,2 i ti;d €F—(€p—|—€d)/2

, 2.10
2, €5 —ER t2, er—(gptes)/2 ( )

model Sest vrpci moze se efektivno zamijeniti modelom Cetiri vrpce prikazanim jed-

nadzbama (2.3-2.7). Tada je energija aksijalne orbitale

2t
Es = €5+ . R (211)
EFp — E¢
gdje energija:
totpz?\ 2 4Ft2 2
ce=c:+ 1+ = Pz 2 _ cta tecCaCyCs (2.12)
toptcz?) cp—c2  epa—ep

opet reflektira da je i O. p. nastao kao hibrid 5 mikroskopskih orbitala Cu ds,>_,>
- 20, p, - 2La. Izrazi (2.11) i (2.12) za energije aksijalnih orbitala ilustrirane su

dijagramom na slici 2.5 [3]. Promatranjem jednadzbi (2.3) i (2.5) za jednoslojne

Axial

—

Slika 2.5: Vodljiva vrpca za La,CuO,4 u zz-ravnini i shematski dijagram energije ¢,
aksijalne orbitale izraZene energijom orbitalama od kojih se sastoji i njihovo spariva-
nje [3].

materijale, vidljivo je da r raste sa dc,_o,, gdje je do._o, udaljenost izmedu vrsnog

9



kisika i Cu. Do ovoga dolazi zato Sto je e, blize ¢ kad su preskoci ¢..2 i t,. sa O,
p. na Cu ds,>_,2 i Cu s oslabljeni. Zbog povecanja udaljenosti preskoka, potiskuje se
Cuds,2_,2 Sto je bitno kod La;CuO,, a zanemarivo kod HgBa,CuO,. Kod HgBa,CuO,
nema takve promjene, jer je r saturiran odnosno ¢; ~ ¢z, a aksijalna orbitala je
skoro ¢isti Cu 4s. Kod jednoslojnih materijala postoji jaka korelacija r i T nax, Sto
se nastavlja i u vezujuc¢oj kombinaciji slojeva kod visSeslojnih materijala. To govori
da su elektroni delokalizirani preko vise slojeva [10, 11]. T, .« Se povecava s bro-
jem slojeva iz istog razloga kao i kod jednoslojnih materijala, a razlog tome je Sto
viseslojnost dodatno smanjuje £,. Ovo se dogada zbog vezujuceg stanja Cu s-Cu s
medu slojevima. Daljnjim povecanjem broja slojeva vjerojatno se gubi fazna kohe-
rencija pa se 7. max Smanjuje. Pri koherentnom sparivanju meduslojeva ¢, ovisi o k.,
¢ime vodljiva vrpca postaje disperzivna u z smjeru. Zaklju¢no, osjetljivost energije
aksijalne orbitale na konkretni materijal i dopiranje u modelu cetiri vrpce potjece od
toga Sto ona jedina efektivno uvodi ovisnost o orbitalama izvan ravnine, dok su ostale

tri ravninske orbitale kemijski sli¢ne u svim kupratima.

3 Ovisnost Fermijevih povrsina o dopiranju

Oblik i topologija FP visoko-temperaturnih supravodi¢a (HTSC) stvar su rasprave ¢ak
i danas. U proslosti, kao potvrda Luttingerovog teorema za supravodljivost kuprata,
uzimalo se postojanje velikih, Supljinskih FP [15, 16] gdje primjer takvog izgleda
FP prikazuje slika 3.1. [14]. Na slici 3.1 moZe se vidjeti da FP ostaju Supljinske za
razliku od rezultata dobivnih za predopirani LSCO [17]. Takoder, primijeceno je
da se povecanjem Supljinskog dopiranja povecava veli¢ina Fermijevih povrSina koje
uz to mijenjaju oblik iz zaobljenih u kvadrate sa zaobljenim vrhovima. Racunanje
razine dopiranja moZze se izvesti tako da se ugodi mjerenje modelom Cetiri vrpce te

se izracuna dopiranje pomocu jednadzbe:

25k,
B SBZ

P -1, (3.1)

gdje je Sps povrsina Fermijeve povrSine, a Sp, povrSina Brilluonove zone (BZ). Za-
nimljivo je da FP ima to¢no 1 + p stanja dok je p razina dopiranja sto je eksperimen-

talno dokazano fotoemisijskom spektroskopijom [18-20]. Pri niskom dopiranju loka-
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Slika 3.1: Fermijeve povrSine Bi2212, slika preuzeta iz [14].

lizirana je toc¢no jedna supljina po CuO sloju, dok pri povecanju dopiranja ta supljina
postaje mobilna [21]. Na sam izgled FP dopiranje utjece i tako da se pri visokom
dopiranju stvarna i modelska FP preklapaju dok se pri smanjenju dopiranja pojav-
ljuju procjepi na antinodalnim djelovima FP Sto dovodi do stvaranja lukova. Takvo
stanje prikazano je na slici 3.2 [21]. Takvi Fermi lukovi imaju vodljiva stanja koja su
identi¢nih karakteristika kao i kod Fermi teku¢ina u [18,22]. Zbog toga se normalno
stanje poddopiranih kuprata jos naziva i pseudogapirana Fermi tekucina [18]. Hal-
lova mobilnost py = Ry/p invarijantna je na dopiranje [22]. Zbog univerzalnosti
1p, najjednostavniji nacin opisivanja razlike izmedu poddopiranog i predopiranog
stanja je jednostavno promjena n.rs [21]. Mjera broja nositelja naboja n.s je ot-
pornost p = Ry /uy [13,18]. Analizom n.f; u ovisnosti o temperaturi i dopiranju,
dobiveni su rezultati koji prikazuju prijelaz iz p u p + 1 (Slika 3.2) za promjene n.
pri 7" = OK [19]. Bi2201 ima FP koja se sastoji od jedne vrpce. Hallov broj ny kao
funkcija u ovisnosti o p pokazuje gladak prijelaz kroz predopiran pojas, te dostize p+1
tek blizu kraja supravodljivog podrudja [29], Sto se dobro slaZe s rezultatima za n. ;.

Kako bi se dobili mikroskopski parametri kuprata moze se odabrati neki model i fino

11
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0.5 T T 1500 1 o 123
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0 1 1 1
0 0.10 0.20 0.30
doping, p

Slika 3.2: (a-b) ARPES [24-26] ili SMT [27] mjerenja pokazuju da se stvara procjep
na FP. Duljina luka u a) je p/(1 + p) ukupne duljine ruba FP, koji okruzuje modelsku
povrsninu 1 + p [21]. Modelska FP prikazana je iscrtkanom linijom u a), a punom
linjjom u b). c) pokazuje prijelaz koncentracije vodljivih elektrona iz p u p + 1 u
ovisnosti o dopiranju.

ugoditi krivulje na FP. U ovom radu koristit ¢e se model Cetiri vrpce jer je fizikalniji od
modela jedne vrpce s viSe preskoka, koji se svodi na podesavanje Fourierovim razvo-
jem bez mikroskopskih uvida [23]. U tom modelu jednadzba kojom fino ugadamo
FP je druga svojstvena vrijednost Hamiltonijana (2.2) koja odgovara orbitalama p, i
py gdje se nalazi otvorena FP. Od parametara modela znacajno se mijenja jedino ¢
koji je aksijalna orbitala tj. hibrid Cu s, Cu d3.2_,2 i O, p, kako je gore navedeno [27].
Opisana kao takva, istovremeno je dvodimenzionalna i sadrzava orbitalu odgovornu
za vezanje elektrona u okomitom smjeru [21]. Znacajna simetrija ovog modela je
ta da se sekularna determinanta faktorizira uz dijagonalu Brilluonove zone tako da
disperzija na dijagonali nije ovisna o energiji s-orbitale [28]. Ovo zapravo govori
da su nodalni fermioni stvarno dvodimenzionalni bez obzira na antinodalno vezanje
na s-orbitalu. Ovakvo vezanje izlaze antinodalne fermione kulonskim poljima iona

izmedu ravnina, koja stvaraju procjep kod poddopiranih sustava.
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3.1 Bi2201

Na slici 3.3 [12] prikazano je mjerenje FP u k-prostoru za viSe razina dopiranja. Kod

©m e Bi2201 [
1 p~ 0.05

(0,0) (O,m) (0,0) (0,m)
(0,m)

(0,0) (0,m)

Slika 3.3: Ovisnost Fermijevih povrSina o dopiranju u Bi2201, crvena krivulja prika-
zuje fino ugadanje modela jedne vrpce [12]. (a)-(e) mapiranje u k-prostoru spek-
tralne tezine za e+ 30 meV od lagano do optimalno dopiranog Bi2201 mjerenog u
drugoj Brilluonovoj zoni. Nadstrukture nastale zbog Bi-O modulacije oznacene su sa
SS. Plave totke oznacavaju poziciju k; odredenu vr$nom pozicijom krivulja distribu-
cije momenta dobivene iz prve i druge Brilluonove zone. Zelena krivulja prikazuje
ugadanje modela Cetiri vrpce. Razina dopiranja odredena jednadzbom (3.1).
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dopiranja p = 0.05 FP je prekinuta na cijeloj povrsini i tek se vidi mali intenzitet oko
nodalne tocke. Za p = 0.07 intenzitet se povecava ali je pri tom dopiranju kuprat i da-
lje izolator. Za daljnje dopiranje luk se povecava, a za p = 0.12 postaje supravodljiva.
Kao Sto je navedeno ranije, topologija FP nije se promjenila dopiranjem te je i dalje
ostala Supljinska. U tablici 3.1 nalaze se parametri ugadanja i dopiranje dobiveno

jednadZbom (3.1). Promjena ¢, rezultira promjenom izgleda Fermijeve povrSine iz

a) b) c) d) e)
t,a(eV) || 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5
to,(cV) || 2 2 2 2 2
gs |l -9.1 -9 -8.8 -8.6 -8.1
e(eV) || 1 1 1 1 1
caeV) [ 0 0 0 0 0
p || 0.0550 | 0.0720 | 0.970 | 0.113 | 0.159

Tablica 3.1: Parametri finog ugadanja modela za sliku 3.3 i pripadaju¢e dopiranje
izracunato jednadzbom (3.1).

zaobljenog oblika u kvadrat sa zaobljenim vrhovima. Njegovim povecanjem krivulja
postaje sve manje zaobljena. Iz takvih rezultata moze se zakljuciti da ¢e Fermijeva
povrSina za dovoljno malen ¢, — ¢, postati nalik kvadratu dok je za dovoljno velik
s — €, nalik na romb. U analizi FP Cesto se koristi model jedne vrpce. To se moZe is-
koristiti kako bi se provjerila to¢nost i preciznost modela Cetiri vrpce tako da se ugodi
model jedan preko drugoga. Analizom rezultata oba modela vidljivo je da su mode-
lirane FP priblizno jednake, Sto potvrduju priblizno jednake vrijednosti dopiranja. Iz
toga se moze zakljuciti da je model cetiri vrpce prikladan fizikalni alat za ugadanje i

analizu FP kuprata.

3.2 Bi2212

Bi2212 ima dodatni sloj CuO, u odnosu na Bi2201. Na slici 3.4 prikazane su Fermi-
jeve povrsine u k prostoru s fino ugodenim modelom cetiri vrpce. Za UD76K vidljivo
je da je FP prekinuta na manjim dijelovima. Na sljede¢em uzorku se ve¢ moze primje-
titi razlika izmedu Bi2201 i Bi2212, a to je da je za slicno dopiranje (UD85K p = 0.85)
FP u potpunosti zatvorena. Na daljnjim uzorcima moze se primijetiti da se izgled FP
mijenja, odnosno da se povecanjem dopiranja izgled FP pretvara u kvadrat sa zaob-

ljenim rubovima. Takoder, na uzorku OD72K i OD69K vidljivo je da sami rubovi nisu
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UD76K OD81K

(0,m) (O,m)

(0,0) kx (0,m)  (0,0) kx (0,m)

UD85K OD72K

(0,m) (0,m)

(0,0) kx (Om  (0,0) kx (0,m)

UD89K OD69K
(0,m) (0,m)

(0,0) kx (O,m) (0,0) kx (O,m)

Slika 3.4: Fermijeve povrSine predopiranog i poddopiranog Bi2212 sa pripadajuéim
T., zelene krivulje prikazuju fino ugadanje modela cetiri vrpce u & - prostoru. Sve FP
nalaze se u prvoj Brilluonovoj zoni.

samo zaobljeni ve¢ i "odrezani”. Primijeceno je da se topologija kao i kod Bi2201 nije
promijenila te je ostala Supljinska. U tablici 3.2 nalaze se parametri ugadanja i do-
piranje dobiveno jednadzbom (3.1). Koriste¢i jednadzbu (3.1) izraCunate su razine

dopiranja koje se slazu s onima dobivenim u [14] Sto se moze vidjeti i na slici 3.5 koja
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UD76K | UD85K | UD89K | OD81K | OD72K | OD69K
T.(K) || 76 85 89 81 72 69
t,a(eV) || 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5
t,(eV) |[ 2 2 2 2 2 2
e (V) | -6 55 |35 |315 | 295 |28
ep(eV) || 1 1 1 1 1 1
caeV) 0 0 0 0 0 0
p || 0.067 |0.085 | 0.100 |0.162 |0.180 | 0.183

Tablica 3.2: Parametri finog ugadanja modela za sliku 3.4 i pripadaju¢e dopiranje

izracunato jednadzbom (3.1).

Te(K)

90

85 4

80

75 4

70 4

65

0.00

0.25

Slika 3.5: Graf ovisnosti kriti¢cne temperature 7, o razini Supljinskog dopiranja p
dobivenu racunom direktno iz FP iz slike 3.1 [14]. Crvene tocke prikazuju ovisnost 7,
o dopiranju koje je dobiveno modelom Cetiri vrpce. Puna linija prikazuje empirijsku
relaciju 7, i p.

prikazuje rezultate analize FP iz slike 3.1. Puna linija prikazuje empirijsku relaciju 7,
i p dok iscrtkana linija prikazuje rezultate dobivene analizom FP. Tako dobivena kri-
vulja je jednaka onoj empirijskoj, ali pomaknuta za 0.05 prema poddopiranoj strani

Sto je posljedica dvoslojnog cijepanja Cu-O vrpce [14].
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3.3 Rezultati i rasprava

Usporedujuci parametre modela za Bi2212 s onima za Bi2201 primijeceno je da je
£s — €, puno manji Sto govori da su FP Bi2212 ostrijeg oblika, a to nam je najlakse
usporediti u slucajevima kad je p = 0.10i p = 0.16. Za p = 0.10 FP Bi2201 se tek
zatvorila, dok FP Bi2212 pocinje poprimati oblik kvadrata, a zatvorila se za p = 0.085.
Slika 3.6 prikazuje grafove ovisnosti ¢; — ¢, 0 p za Bi2201 i Bi2212. Kod Bi2212

a)

Es— Ep

=10.0 4

b)

—4.0 4

-4.5 4

=5.0 4

=5.5 4

'ES_EF

—6.0 4

—6.5 4

=T7.0 4

T T T T T T
0.08 0.10 0.12 0.14 0.16 0.18

p

Slika 3.6: Graf ovisnosti ¢; — ¢, 0 p . a) Graf za Bi2201. b) Graf za Bi2212 Izmedu p
= 0.085 i p = 0.100 vidljiv je diskontinuitet.
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primijeceno je da se izmedu p = 0.085 i p = 0.100 pojavljuje velika razlika u e, — ¢,
prije nego pocne prijelaz iz p u p + 1 (Slika 3.2), kako se vidi na slici 3.6. Moze
se naslutiti da je promjena ¢, odraz istih kulonskih interakcija koje delokaliziraju

Supljinu prilikom povecanja dopiranja.
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4 Zakljucak

Model cetiri vrpce pokazao se prikladnim za ugadanje FP kuprata. Do takvog za-
kljucka moze se do¢i iz slike 3.3 koja prikazuje graficku usporedbu modela cetiri
vrpce i modela jedne vrpce. Numericki rezultati dvaju modela uvelike se slazu, te se
moze zakljuciti da model cetiri vrpce daje zadovoljavajuce rezultate. Razlika najvise
proizlazi iz ¢injenice da je model jedne vrpce Fourierov red te je njime prakticki
moguce ugoditi bilo koju krivulju. Kako bi se to postiglo moraju se ukljuciti pre-
skoci dalji od prvog susjeda Sto nije realisticno. Model Cetiri vrpce zbog svoje re-
alisti¢nosti ima fizikalna ogranicenja te samim time je krivulju teze ugoditi. Zbog
toga rezultati imaju vise fizikalnog znacaja i gube manje bitnih informacija. Mjere-
nja pri Supljinskom dopiranju pokazuju priblizavanje nodalne toc¢ke FP tocki (0,0) i
izoblicenje Fermijevih cijevi iz kruznih u kvadrate zaobljenih rubova, a model je to
uspjesno pokazao. Analiza FP ovim modelom isto tako ukazuje na moguce kulonske
efekte. Evolucija parametra ¢, modela u ovisnosti o dopiranju pokazuje diskontinu-
itet kod Bi2212 kojeg nema za ista dopiranja kod Bi2201, kako se vidi na slici 3.6
Takva razlika bi mogla potjecati od drugacijeg odgovora jednostrukih i dvostrukih
ravnina na kulonska polja dopanada. Zakljuceno je da je model Cetiri vrpce minima-

lan model potreban za kemijski realisticnu analizu FP kuprata.
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