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На основi аналiзу структури i температурних змiн фононних
спектрiв HgBa2CuO4+y (Hg-1201) вперше визначено констан-
ту електрон-фононної взаємодiї g i показано, що Hg-ВТНП є
надпровiдниками з сильним зв’язком. У фононному спектрi
HgBa2CuO4+y виявлено дiлянку частот поблизу 60,4 меВ, що
має ознаки “м’якої моди”. Основний парцiальний внесок у фун-
кцiю густини фононних станiв у данiй дiлянцi спектра дають
коливання атомiв О(2).

Той факт, що ртутновмiснi високотемпературнi над-
провiдники характеризуються високими баричними
коефiцiєнтами β = dTc/dP , свiдчить про те, що ло-
кальнi деформацiї ґратки можуть тут вiдiгравати
бiльшу роль, нiж у багатьох iнших ВТНП [1]. Тому де-
тальнi дослiдження динамiки ґратки Hg-ВТНП ста-
ли предметом особливої уваги експериментаторiв. З
цiєю метою, крiм традицiйних оптико-спектральних
дослiджень фононних спектрiв, найчастiше застосо-
вують методи рентгеноабсорбцiйної спектроскопiї та
нейтронного розсiювання.

У данiй роботi вперше визначено константу
електрон-фононної взаємодiї високотемпературного
надпровiдника HgBa2CuO4+y (Hg-1201).

Автори [2] вивчили тонку структуру рентгеноаб-
сорбцiйних спектрiв (XAFS-спектрiв) HgBa2CuO4+y

(Tc = 96 K) на предмет виявлення динамiчних ко-
реляцiй (або антикореляцiй) на зв’язках Cu–O(2) та
Ba–O(2) (див. рис. 1). За аналiзом цiєї структури по-
казано, що при T = 80 К взаємнi змiщення атомiв
Cu та аксiальних атомiв O(2), а також атомiв Ba та
атомiв O(2) антикорельованi. Це означає, що у виразi
для середньоквадратичного вiдхилення атомiв a i b

σ2
ab = σ2

a − σ2
b − 2σaσbΦ (1)

параметр кореляцiї Φ є вiд’ємною величиною (Φ < 0).
Випадок Φ = 1 вiдповiдає сильнiй кореляцiї сусiднiх
атомiв, а випадок Φ = 0 – некорельованiй динамiцi
бiльш вiддалених атомiв.

Чим зумовлена можливiсть антикореляцiї на зв’яз-
ках Cu–O(2) та Ba–O(2)? Ймовiрно, вона зумовлена
тим, що положення атома О(2) може бути рiзним за-
лежно вiд того, чи сумiжна позицiя О(3) виявляється
зайнятою, чи нi. Дiйсно, дослiдження спектрiв ком-
бiнацiйного розсiювання HgBa2CuO4+y показали, що
А1g-мода має двi складовi, i це зумовлюється особли-
вiстю коливань О(2). Основний пiк А1g-дублета вiд-
повiдає 592 см−1, а менш iнтенсивний – 570 см−1 [3].

Рис. 1. Кристалiчна структура HgBa2CuO4+y (Hg-1201). Ва-
кансiям кисню вiдповiдають положення О(3)
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Рис. 2. Функцiя фононної густини станiв HgBa2CuO4+y при
кiмнатнiй температурi

Отже, маємо два можливих положення атомiв О(2),
що зумовлюються локальним перерозподiлом заряду.
Даний фактор може стосуватися й механiзму спарю-
вання носiїв у CuO2-шарах. До речi, вказаний А1g-
дублет, як виявилося у [4], особливо чутливий до ти-
ску.

На основi дослiджень методом непружного роз-
сiювання низькоенергетичних нейтронiв вдалося
отримати функцiю узагальненої густини станiв
HgBa2CuO4+y (рис. 2) [5]. Вимiрювання проводили
на реакторi в Греноблi. Використовували монокiне-
тичний пучок нейтронiв з енергiєю 17,4 меВ. Iнтен-
сивнiсть розсiювання реєстрували в кутовому дiапа-
зонi 23◦ < α < 99◦, що при вiдомiй методицi обробки
результатiв забезпечувало охоплення значного об’єму
iмпульсного простору та отримання надiйних значень
густини фононних станiв G(E).

Високоенергетична дiлянка у структурi спектра
G(E) може бути пов’язана з кисневими модами подi-
бно до YBa2Cu3O7−δ та Bi-ВТНП [6]. Зокрема основнi
пiки 73,4 меВ (592 см−1) та 20,8 меВ (168 см−1) вiд-
повiдають А1g- та Eg-модам коливного спектра О(2).

На рис. 3 наведено зiставлення експериментального
спектра G(E) з результатами модельних розрахункiв.
Силовi константи та iншi параметри для обчислень
було взято з огляду [7], в якому проаналiзовано ве-
ликий масив експериментальних даних щодо надпро-
вiдних оксидних купратiв.

Як видно з рис. 3, експериментальнi та розрахун-
ковi спектри G(E) якiсно узгоджуються. Розбiжнiсть
у високоенергетичнiй дiлянцi пояснюється впливом
дефектностi реальних керамiчних зразкiв. Чiткi пi-
ки поблизу 28 меВ (226 см−1) i 70 меВ (565 см−1)
вiдповiдають TO- та LO-модам вершинного кисню,

Рис. 3. Порiвняння експериментального спектра (точки) з ре-
зультатами модельних розрахункiв (суцiльна лiнiя)

причому цi моди є характерними для Hg-ВТНП з
рiзною кiлькiстю CuO2-шарiв в елементарнiй комiр-
цi.

Як вiдомо [8, 9], у YBa2Cu3O7−δ фононна мода си-
метрiї B1g (335 см−1) має властивостi “м’якої моди” i
вона пов’язана з надпровiдною щiлиною 2Δ. Чи iснує
подiбна мода в Hg-ВТНП? У зв’язку з цим становить
значний iнтерес вiдстежування температурної пове-
дiнки фононних спектрiв цих матерiалiв.

На рис. 4 показано температурнi змiни функцiї
G(E), одержанi методом непружного розсiювання
нейтронiв на зразках HgBa2CuO4+y [5]. Як видно, по-
близу 60,4 меВ спостерiгаються суттєвi змiни спектра
при охолодженнi зразка до температури переходу у
надпровiдний стан. В iнших дiлянках спектр не за-
знає помiтних температурних змiн.

Таким чином, мода 60,4 меВ в HgBa2CuO4+y ви-
являє певнi ознаки “м’якої моди”. Температурнi змi-
ни вказують, що в цьому дiапазонi частот най-
бiльший внесок в G(E) дають коливання О(2) i
що дана мода може пов’язуватися з переходом iз
нормальної у надпровiдну фазу. Дане припущен-
ня пiдтверджується у роботi [10], де автори спо-
стерiгали аналогiчнi температурнi змiни при дослi-
дженнi раманiвських спектрiв Hg-ВТНП. М’яка мо-
да коливань Сu-O(2) була виявлена також авторами
[11] при дослiдженнi оптимально допованих зразкiв
HgBa2CuO4+y.

За аналогiєю до YBa2Cu3O7−δ ми допускаємо, що
енергетична щiлина HgBa2CuO4+y

2Δ ∼= 60, 4 меВ, (2)

звiдки маємо

2Δ/(kTc) ≈ 7, 2. (3)
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Як вiдомо, за теорiєю БКШ спiввiдношення
2Δ/(kTc) = 3,52, що вдвiчi менше вiд (3). Така ра-
зюча невiдповiднiсть теорiї БКШ, перш за все, може
вказувати, що у сполуках Hg-ВТНП маємо справу зi
значно сильнiшим електрон-фононним зв’язком, нiж
це передбачається в теорiї БКШ.

Як вiдомо, вiдомостi щодо симетрiї та форми (в iм-
пульсному просторi) щiлини в енергетичному спектрi
на поверхнi Фермi надпровiдника є вельми важливи-
ми для аналiзу моделей спарювання.

В Hg-1201, як i в iнших оксидних купратах, над-
провiднiсть зумовлена куперiвським спарюванням d-
типу, так що енергетична щiлина може мати нулi на
поверхнi Фермi. Однак вiдсутнiсть детальних даних
щодо топологiї поверхнi Фермi поки що не дозволяє
судити про характер анiзотропiї d-спарювання в цьо-
му матерiалi.

Температурна поведiнка “iндикаторної” смуги свiд-
чить про те, що електрон-фононна взаємодiя є
суттєвою у механiзмi спарювання. Не можна ви-
ключати з розгляду також механiзму, пов’яза-
ного зi спiновими флуктуацiями, адже досте-
менно встановлено, що оксиднi купрати вiднося-
ться до систем iз сильними електронними ко-
реляцiями. Вартi уваги й iншi моделi [12]. У
зв’язку з цим однозначна iнтерпретацiя приро-
ди енергетичної щiлини в Hg-1201 є проблемати-
чною1.

У данiй роботi зроблено спробу оцiнки величини
константи електрон-фононної взаємодiї g у рамках
моделi сильного зв’язку. Нами використано апрокси-
мацiйну формулу Аллена–Дайнса [14]:

Tc ∼=
(
f1f2
1, 20

ωa
~
k

)
exp

[
− 1, 04(1 + g)
g − µ∗(1 + 0, 62g)

]
, (4)

де

f1 =
[
1 + (g/a1)

3/2
]1/3

, (5)

f2 = 1− g2 (1− ω0/ωa)
g2 + a2

2

, (6)

a1 = 2, 46(1 + 3, 8µ∗), (7)

a2 = 1, 82(1 + 6, 3µ∗)ω0/ωa, (8)

1 Зауважимо, що для систем з частковою дiелектризацiєю еле-
ктронного спектра можливе виникнення також щiлини мот-
товського типу [13].

Рис. 4. Температурнi змiни фононних мод HgBa2CuO4+y

µ∗ =
µ

1 + µ ln (EF/(~ωD))
, (9)

µ – параметр, що характеризує кулонiвське вiдштов-
хування носiїв, ωD – дебаєвська частота, k – стала
Больцмана.

З аналiзу функцiї G(E), зображеної на рис. 2, одер-
жали

~ω0
∼= 28, 5 меВ. (10)

Якщо взяти до уваги, що

~ωa ∼= 2Δ, (11)

а параметр модифiкованого кулонiвського потенцiалу
згiдно з [15], дорiвнює

µ∗ ∼= 0, 13, (12)

то пiсля громiздких обчислень одержуємо

g ∼= 2, 0. (13)

Таким чином, можна стверджувати, що ртутновмi-
снi високотемпературнi надпровiдники характеризу-
ються сильним електрон-фононним зв’язком. Пошук
закономiрностей змiни параметра g залежно вiд кiль-
костi CuO2-шарiв в елементарнiй комiрцi буде пре-
дметом наших подальших дослiджень.
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A1g-МОДА В Hg-1201 КАК ИНДИКАТОР N→S ПЕРЕХОДА

Я. Довгий

Р е з ю м е

На основе анализа структуры и температурных изменений фо-
нонних спектров HgBa2CuO4+y (Hg-1201) впервые определено
константу электрон-фононного взаимодействия g и показано,
что Hg-ВТНП являются сверхпроводниками с сильной связью.
В фононном спектре HgBa2CuO4+y выявлено участок частот
вблизи 60,4 мэВ с признаками “мягкой моды”. Основной парци-
альный вклад в функцию плотности фононных состояний на
данном участке спектра дают колебания атомов О(2).

THE A1g MODE IN THE Hg-1201 PHONON SPECTRUM
AS AN INDICATOR OF N→S TRANSITION

Ya. Dovhyj

Ivan Franko National University of L’viv
(8, Kyrylo i Mefodiy Str., Lviv 79005, Ukraine
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S u m m a r y

By analyzing the structure of and the temperature changes in

HgBa2CuO4+y phonon spectra, the electron-phonon coupling con-

stant g has been determined for the first time. It is shown that this

compound is a superconductor with strong coupling. A frequency

interval around 60.4 meV in the HgBa2CuO4+y phonon spectrum,

which may be classed as a “soft mode”, is revealed. The dominant

partial contribution to the density of phonon states in that spectral

range is found to be given by O(2) atomic vibrations.
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