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1 Cel

e Badanie oddzialywania elektron-fonon w niobie - nadprzewodniku.

e Badanie wplywu sprzezenia spin-orbita i efektéw relatywistycznych na strukture elektronowa.

2 Wprowadzenie

Niob ma najwyzsza temperature przejscia w stan nadprzewodzacy T. = 9.1 K sposréd wszystkich
pierwiastkow (w ci$nieniu atmosferycznym). Wedtug teorii BCS za nadprzewodnictwo odpowiadaja
elektrony laczace sie w pary tworzac kwaziczastki o spinie catkowitym (pary Coopera) réwnym 0.
Analogicznie mozna utworzy¢ pary dziurowe. Coulombowskie odpychanie miedzy elektronami jest po-
konane za pomoca oddzialywania elektron-fonon. Nastepnie moga one kondensowaé do pojedynczego
stanu, bo juz nie obowiazuje ich zakaz Pauliego. Struktura pasmowa zmienia i tworzy si¢ niewielka
przerwa rzedu 1 meV. Rozproszania elektronéow sg niemozliwe w niskich temperaturach, poniewaz
nalezatoby dostarczy¢ duzg ilosé¢ energii do kolektywnego wzbudzenia duzej liczby elektronéw spo-
srod par Coopera powyzej przerwy do najblizszych niezajetych stanéw, skad wynika zerowy opoér
elektryczny. Natomiast przy zbyt wysokiej temperaturze fluktuacje maja juz wystarczajaco energii
do rozerwania par Coopera. Nie mozna uzyska¢ dowolnie duzego pradu w nadprzewodniku, ponie-
waz zbyt duza warto$¢ wytworzy z prawa Ampera pole magnetyczne, ktore zmieni spiny. Podobnie
zewnetrzne pole magnetyczne obraca spiny elektronéw i nie moga juz utworzyé¢ kwazibozonow.
Majac obliczone fonony (z ph.x) oraz macierz oddziatywania elektron-fonon (wyznaczana przy
okazji fononéw), obliczymy funkcje Eliashberga a?F(w) za pomocg matdyn.x, a na jej podstawie -
parametr oddziatywania elektron-fonon A oraz temperature krytyczna.
Sa to wielkosci charakteryzujace site oddziatywania elektron-fonon. Ponadto za pomocg matdyn.x
obliczymy poszerzenie linii fononowej v i naniesiemy je na fononowa relacje dyspersji.
Funkcja Eliashberga jest zdefiniowana jako
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Jak wida¢, we wzorach pojawiaja sie delty Diraca, wiec aby policzy¢ te catki, bedziemy korzystac¢ z
metody zastepowania delty funkcja Gausso-podobna, przez co konieczne bedzie zdefiniowanie para-
metru smearingu.

Na podstawie funkcji Eliashberga obliczamy parametr EPC:

A= z/ow’“"” A (4)

w

oraz $rednia czestos¢ logarytmiczna:

i) e ([ arme /[T aer ™) 5)

w w

a na tej podstawie - temperature krytyczng za pomocg wzoru Allena-Dynesa:

e —1.04(1 + \)
le= 0 P ST i 10620 | (6)

3 Do zrobienia

Wszystkie pliki wejsciowe, skrypty do uruchamiania programéw i niektére wyniki sa spakowane w
Nb_reference.tgz i znajduja sic w /home/magazyn /fcs_przyklady na serwerze 172.20.207.115.
Po skopiowaniu paczki tam gdzie chcemy prowadzi¢ obliczenia mozna ja wypakowaé¢ wpisujac

tar xf Nb_reference.tgz

3.1 Struktura elektronowa

W folderze el obliczymy elektronowa gestos¢ standéw, relacje dyspersji i powierzchne Fermiego. Skrypt
do obliczen struktury elektronowej nazywa sie¢ kolej.sh i puszczamy go za pomoca
nohup kolej.sh &

DOS parcjalny bedzie rozdzielony na kilka funkeji falowych dla danej liczby kwantowej n, wiec
catkowity wktad od danego typu orbitalu bedzie rowny sumie kolumn z odpowiednich plikéw. Ko-
lejne pliki odpowiadaja stanom konfiguracji walencyjnej, ktére mozna zobaczy¢ na poczatku pliku
pseudopotencjatu, dla kolejnych atoméw w komoérce. Na przyktad stany typu 4s i 5s niobu sa w
plikach

nb.dos.pdos_atm#1 (Nb) _wfc#1(s)
nb.dos.pdos_atm#1 (Nb) _wfc#2(s)

a stany 4p i 5p w plikach
nb.dos.pdos_atm#1 (Nb) _wfc#3(p)
nb.dos.pdos_atm#1 (Nb) _wfc#4(p)

3.2 Obliczenie parametru EPC na podstawie ciepta wtasciwego

Parametr EPC mozemy policzy¢ ze wzoru McMillana:

104+ In (195 )

(1-0.62p7)In (195 ) — 1.04

(7)

gdzie ©p (temperatura Debye’a) i T (temperatura przejécia) mozna wydedukowaé z pomiaru ciepta
wtasciwego jak zrobiono np. tutaj. Standardowa warto$¢ pseudopotencjatu kulombowskiego wynosi
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https://journals.aps.org/pr/abstract/10.1103/PhysRev.127.1501

pw* = 0.13, przy czym nazwa jest mylaca bo to nie jest pseudopotencjat jak na przyktad w pliku
Nb.pbe-spn-kjpaw_psl.1.0.0.UPF tylko parametr upraszczajacy opis oddziatywania elektron-elektron.
Ciepto wtasciwe (w stanie normalnym, nie nadprzewodzacym), jest dane wzorem

Cy(T) =~T + BT° + 6T° + ...

gdzie 7T to czesé elektronowa, a ST to czeéé fononowa w modelu Debey’a. Wspotczynnik v mozemy
rowniez wyliczy¢ na podstawie DOS:

1
Yeale = §7T2k2BNAN(EF> (8)

Jednakze v # Yeare, bo W czesci elektronowej zmierzonego ciepta wlasciwego jest rowniez zawarte od-
dzialywanie elektron-fonon, a w obliczeniach elektronowej gestosci stanow juz nie. Dlatego parametr
EPC mozemy obliczy¢ jako wspotezynnik renormalizacji ciepta whasciwego:

T 9)

v = (1 -+ A)’Ycalc =\ =
Yeale

Odczytajmy wigc eksperymentalng v = 7.53 mJ/(molK?) z literatury.
Obliczmy Yeqe = 0.1735 % N(ER), gdzie N(Er) jest w 1/Ry. Obliczmy A z réwnania (9). Czy zgadza
sie ona z wartoscia Ar. = 0.87 wyznaczona ze wzoru McMillana (7)?

3.3 Obliczenia z oddzialywaniem spin-orbita

Zeby wlaczyé oddzialywanie spin-orbita trzeba dodaé¢ dwie flagi do pliku wejsciowego do pw.x (w
sekcji system)

noncolin=.true., lspinorb=.true.

Ponadto nalezy wpisa¢ relatywistyczng wersje pseudopotencjahu.
Wyniki tych obliczen znajduja sie w folderze el/so. Nie wykonamy ich, bo trwatyby ok. 20 min,
a chcemy zaoszczedzi¢ czas na obliczenia fononow.

3.4 Obliczenia fononéw i oddzialywania elektron-fonon

Obliczenia oddziatywania elektron-fonon wykonamy metodsa interpolacji, w ktorej fonony oblicza sie
na rzadszej siatce, ale energie E(k) na gestszej siatce i interpoluje sie elementy macierzowe na gestszej
siatce.

UWAGA Ta metoda wymaga, zeby siatki do pw.x i do ph.x byly swoimi wielokrotnosciami, czyli
na przyktad wartoéci wtasne na 303, obliczenia SCF na 153, a fonony na 53.

Najpierw wykonujemy dwa razy obliczenia SCF. Pierwsze na gestszej siatce k z dodana flaga
la2F=.true. w sekcji system, dzieki czemu wartosci E(k) zachowaja sie w pliku. Drugie obliczenia sg
na rzadszej siatce bez la2F.

W pliku wejsciowym do ph.x pojawiaja si¢ cztery nowe linijki

fildvscf="nbdv",

electron_phonon="interpolated",

el_ph_sigma=0.005,

el_ph_nsigma=10,
fildvscf="nbdv” to nazwa pliku pomocniczego i on nas nie interesuje.
electron_phonon="interpolated” oznacza interpolowanie elementéw macierzowych.

Ostatnie dwa parametry definiuja krok rozmycia i liczbe rozmy¢ do liczenia catek z deltami we wzorze
(2), zatem wyznaczymy 10 kompletéow poszerzen i funkeji Eliashberga.

Poza tym w plikach do q2r.x i matdyn.x jest zmieniona flaga 1a2F na .true.

Obliczenia uruchamiamy wpisujac nohup kolej.sh & i powinny zaja¢ ok. 30 min na siatce q 3.
W miedzyczasie przeanalizujemy wyniki z siatki 6.
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192 freq ( 1) = 0.206082 [THz] = 6.874170 [cm-1]
193 freq ( 2) = 8.206082 [THz] = 6.874170 [cm-1]
194 freq ( 3) = 0.206082 [THz] = 6.874170 [cm-1]
195

196

197 Mode symmetry, 0 h (m-3m) point group:

198

199 freq ( 1- 3) = 6.9 [cm-1] ->»T1luG15 G4 I
208 electron-phonon interaction

201

202 Gaussian Broadening: 0.085 Ry, ngauss= @

203 DOS = 9.381436 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.899041 eV
204 lambda( 1)= ©.0008 gamma= 0.00 GHz

205 lambda( 2)= 0.8800 gamma= 0.080 GHz

206 lambda ( 3)= 0.0008 gamma= 8.00 GHz

207 Gaussian Broadening: 0.01@ Ry, ngauss= @

208 DOS = 16.023827 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.906077 eV
209 lambda( 1)= ©.0000 gamma= 0.00 GHz

218 lambda( 2)= 0.8000 gamma= 0.00 GHz

211 lambda( 3)= 0.0000 gamma= 0.00 GHz

212 Gaussian Broadening: 0.015 Ry, ngauss= @

213 D0S = 10.272678 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.914735 eV
214 lambda( 1)= 0.0000 gamma= 0.080 GHz

215 lambda ( 2)= 0.000@ gamma= 8.00 GHz

216 lambda( 3)= 0.8800 gamma= 0.00 GHz

217 Gaussian Broadening: ©.826 Ry, ngauss= @

218 DOS = 10.131963 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.925616 eV
219 lambda (GEEEEER 0.0006 gamma= 0.00 GHz

220 lambda( 2)= 0.00080 gamma= 0.00 GHz

221 lambda( 3)= 0.8000 gamma= 0.00 GHz

222 Gaussian Broadening: 0.025 Ry, ngauss= @

223 D0S = 9.798357 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.938076 eV
224 lambda( 1)= ©.0008 gamma= 0.01 GHz

225 lambda( 2)= 0.8800 gamma= 0.01 GHz

226 lambda ( 3)= 0.0008 gamma= 8.01 GHz

227 Gaussian Broadening: 0.03@ Ry, ngauss= @

228 DOS = 9.417100 states/spin/Ry/Unit Cell at Ef= 17.951508 eV
229 lambda( 1)= ©.0000 gamma= 0.01 GHz

Rysunek 1: Jak wybra¢ najlepsze rozmycie.

3.5 Fonona relacja dyspersji i poszerzeni linii fononowej

Przejdzmy do folderu ng6.

Potrzebujemy wybraé taka warto$¢ rozmycia, ktéra najlepiej odtwarza N(FEr) uzyskana za po-
moca metody tetraedrow przy okazji obliczen elektronowej gestosci stanow. W outpucie ph.x pod
koniec obliczen kazdej macierzy dynamicznej mozna znalezé informacje o N(EF) i poszerzeniu linii
fononowych. Przedstawia to rysunek 2. W naszym przypadku najlepsze bedzie ¢ = 0.02 Ry, czyli
wybieramy funkcje Eliashberga w pliku a2F.dos4 (zadali$émy krok co 0.005 Ry, a w pierwszym jest
0.005 Ry), poniewaz wtedy

N(Ep) =10.131963 1/Ry = 10.131963 * 2/13.6 1/eV = 1.49 1/eV (10)

Poszerzenie linii fononowych jest zapisane w pliku gam.lines i mozna je nanies¢ na fononows re-
lacje dyspersji. Dla utatwienia skorzystamy z gotowego skryptu do rysowania plot_phlinewidth.py,
w ktérym ewentualnie trzeba bedzie wpisaé nazwy plikow z poszerzeniami i pasmami. Dodatkowo w
programie sg zdefiniowane funkcje, ktére zmieniaja jednostki na THz i parsuja plik gam.lines.

python3 /home/magazyn/fcs_przyklady/plot_phlinewidth.py
Rysunek (na przyktad o nazwie Nb_phlinewidth.png) mozna podejrze¢ wpisujac

display Nb_phlinewidth.png



Rysunek 2: Fononowa relacja dyspersji Nb wraz z poszerzeniem linii fononowej (pomnozonym x 8).

Mozna zauwazy¢, ze mody sa wyraznie zmickczone w poblizu I'. Jest to zwiazane z anomalia
Kohna, ktora wynika z geometrii powierzchni Fermiego. W dodatku poszerzenie linii jest stosunkowo
duze juz przy czestosciach ok. 1 THz, zatem mozna si¢ spodziewa¢ duzej wartosci .

3.6 Fononowa gestos¢ stanéw i funkcja Eliashberga

Znajduja sie one w plikach nb.ph.dos i a2F.dos. Czestosci w funkeji Eliashberga sa podane w jednostce

Ry i mozna zamieni¢ na THz mnozac przez ry2thz = 3289.9, przy czym sama funkcja Eliashberga

jest bezwymiarowa. Z kolei czestosci przy fononowej gestosci stanéw sg w cm i przelicza sie je na

THz mnozac przez cm2thz=0.0299792458, ale sam dos fononowy trzeba podzieli¢ przez cm2thz.
Czy wykresy tych funkcji maja podobny ksztatt?

3.7 Parametr EPC, Srednia czestos¢ logarytmiczna i T,

Calkujac funkcje Eliashberga obliczamy parametr EPC ze wzoru (4).

Srednia czestosé logarytmiczna we wzorze (5) moze by¢ obliczona w Kelvinach, skad bedzie wy-
nikaé¢ jednostka temperatury we wzorze (6) na T.. W tym celu nalezy pomnozy¢ przez ry2k =
157887.663 czestosci przy funkcji Eliashberga.

Przyjmiemy takze wartos¢ parametru pu* = 0.13.

Analize funkcji Eliashberga i dalsze obliczenia wykonamy za pomoca skryptu plot_a2F.py.

4 Sprawozdanie

Sprawozdanie w formacie pdf prosze przesyta¢ na teamsach.
W sprawozdaniu nalezy umiesci¢:

1. Krotki wstep, w ktérym bedzie cel wykonanych obliczen. Prosze opisa¢ dwie charakterystyczne
cechy nadprzewodnikéw oraz jak oddzialtywanie elektron-fonon prowadzi do nadprzewodnictwa
wedtug teorii BCS.

2. Sekcje szczegodty obliczeniowe, w ktorej bedzie zawarte:

e Uzyte oprogramowanie do obliczen DFT.



Jaki wybraliémy pseudopotencjal i funkcjonat wymienno-korelacyjny.
Jakiej uzylismy siatki k do obliczenn SCF, do DOS i siatke q do macierzy dynamicznych.

Jakich uzyliémy energii odciecia rozwiniecia funkcji falowej ecutwfc i gestosci tadunku
ecutrho.

3. Sekcje wyniki, w ktoérej bedzie zawarte:

Rysunek gestosci stanéw (catkowita, wktady od stanéw typu s, p i d). Jaka jest wartosé
N(Er)? Jakiego typu stany daja najwickszy wktad do N(EFr)? Jak zmienia si¢ warto$¢
N(EF) po uwzglednieniu oddzialywania spin-orbita.

Na jednym rysunku struktura pasmowa bez oddziatywania spin-orbita i z jego uwzgled-
nieniem. Jaki jest jego wpltyw?

Rysunki powierzchni Fermiego (dwa réznie wygladajace ptaty, pozostate dwa sa zdegene-
rowane).

Rysunek fononowej relacji dyspersji poréwnujacy siatki q 3 i 6°.

Rysunek fononowej gestosci stanéw poréwnujacy siatki q 3% i 63. W kolejnych punktach
prosze juz korzystaé tylko z wynikéw na q 6°.

Rysunek fononowej relacji dyspersji z naniesionym fononowym poszerzeniem linii.

Rysunek funkcji Eliashberga. Czy o?F(w) jest podobna ksztattem do F(w) i jedli tak to
co to oznacza?

Obliczong A, érednig czesto$é logarytmiczng <wﬁ§2gF ) (w Kelvinach) i T, ze wzoru Allena-
Dynesa z p* = 0.13. Do tego prosze policzy¢ v z N(EFp) i A, z renormalizacji ciepta
elektronowego. Wyniki prosze poréwnaé z literatura przez umieszczenie ich w tabeli

| v (mJ mol™! K—2) Ay A T. (K)
expt. 7.53 - 0.87 9.09
calc. [from N(EF)] [from 7] [from Eliashberg f.] [from Allen-Dynes eq|

4. Krotkie podsumowanie, w ktérym napisa¢ co udato sie zrobic¢ i jaki jest wynik pracy.
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