
ÂÌÓ. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2009. � 1 93Îñîáåííîñòè �îíîííîé ìîäû E2g â ñîåäèíåíèè MgB2Â.Â. �æåâñêèéÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò,êà�åäðà �èçèêè íèçêèõ òåìïåðàòóð è ñâåðõïðîâîäèìîñòè. 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.E-mail: rzhevski�mig.phys.msu.ruÏîëó÷åíà ìîäåëüíàÿ îöåíêà ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè �îíîííîé ìîäû E2g êîëåáàíèé èîíîââ ïëîñêîñòè àòîìîâ áîðà. Ïîêàçàíî, ÷òî àíãàðìîíè÷åñêèé âêëàä â ýíåðãèþ E2g ìîíîòîííî ðàñòåòñ óâåëè÷åíèåì z= A4/A22 , ãäå A4 � àíãàðìîíè÷åñêèé êîý��èöèåíò 4-ãî ïîðÿäêà, A2 � ãàðìîíè÷åñêàÿêîíñòàíòà. �åçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ îöåíêîé ïî ìåòîäó Õàðòðè�Ôîêà, âìåñòå ñ òåì ðàñõîæäåíèåñ äàííûìè ðàìàíîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè óêàçûâàåò íà íåîáõîäèìîñòü áîëåå äåòàëüíîãî ó÷åòà âëèÿíèÿýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ýíåðãèþ E2g .PACS: 74.70.Ad.Êëþ÷åâûå ñëîâà: áèíàðíîå ñîåäèíåíèå MgB 2 , �îíîííûå ìîäû, ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå, àíãàðìî-íèçì 4-ãî ïîðÿäêà.Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà 24.09.2008, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 16.10.2008.Èçâåñòíî, ÷òî �îíîíû â ïëîñêîñòè àòîìîâ áîðà âáëèçèöåíòðà çîíû � (ñ ñèììåòðèåé E2g) îáëàäàþò çàìåòíîéàíãàðìîíè÷íîñòüþ è ñèëüíî âçàèìîäåéñòâóþò ñ ýëåê-òðîíàìè ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîé êâàçèäâóìåðíîé � çîíûïðîâîäèìîñòè â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî ïðèíÿòîñ÷èòàòü ïðè÷èíîé âûñîêîé ñâåðõïðîâîäÿùåé êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû T � 40 K â MgB2 [1, 2℄. Âìåñòå ñ òåìâ âîïðîñå ïðîèñõîæäåíèÿ è âåëè÷èíû àíãàðìîíè÷íîñòèìîäû E2g îñòàåòñÿ ìíîãî íåÿñíîñòåé, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿïðåäìåòîì èíòåíñèâíûõ èññëåäîâàíèé. Â ÷àñòíîñòè, îñî-áûé èíòåðåñ âûçûâàåò ðîëü E2g �îíîíîâ â ñíÿòèè âûðîæ-äåíèÿ â òî÷êå � , êîòîðîå ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ äâóõïîäçîí � âìåñòî îäíîé ïðåæíåé [3℄; èìåþòñÿ òðóäíîñòèâ îáúÿñíåíèè çàìåòíîãî îòëè÷èÿ â ýíåðãèè, ïðèìåðíîíà 15%, ðàñ÷åòíîãî è íàáëþäàåìîãî ïèêà èíòåíñèâíîñòèìîäû E2g â ðàìàíîâñêîì ñïåêòðå [4℄.Õàðàêòåð ñìåùåíèé èîíîâ áîðà âáëèçè öåíòðà çî-íû � , îòâå÷àþùèõ âûðîæäåííûì �îíîííûì ìîäàìE2g(a), E2g(b), èçîáðàæåí íà ðèñ. 1. Â ðàáîòå [2℄áûëî íàéäåíî, ÷òî ïîòåíöèàëüíàÿ ÿìà äëÿ êîëåáàíèéâ ñëó÷àå ìîäû E2g(b) äîâîëüíî òî÷íî ñîîòâåòñòâóåòïîòåíöèàëó àíãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà 4-ãî ïîðÿäêà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîëó÷åíà ìîäåëüíàÿ îöåíêà âåëè÷èíñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè �îíîííîé ìîäû E2g àí-ãàðìîíè÷åñêèõ êîëåáàíèé èîíîâ â ïëîñêîñòè àòîìîâ áîðàâ ñîåäèíåíèè MgB2 êàê �óíêöèè îòíîøåíèÿ àíãàðìîíè-
�èñ. 1. �àçëè÷íûå òèïû äâèæåíèé èîíîâ áîðà (ïîêà-çàíû ñòðåëêàìè), îòâå÷àþùèå âûðîæäåííûì �îíîííûììîäàì E2g(a) è E2g(b) âáëèçè öåíòðà � çîíû Áðèëëþ-ýíà â ñîåäèíåíèè MgB 2 , ñîãëàñíî ðàáîòå [5℄. Ñâåòëûåêðóæêè îáîçíà÷àþò ðàñïîëîæåíèå èîíîâ Mg â ñîñåäíåìñëîå

÷åñêîé êîíñòàíòû 4-ãî ïîðÿäêà è êâàäðàòà ãàðìîíè÷åñêîéïîñòîÿííîé z= A4A22 .Âîñïîëüçóåìñÿ èçâåñòíûì ïðèåìîì çàïèñè ýíåðãèè�îíîííûõ ìîä âáëèçè ñèììåòðè÷íûõ òî÷åê çîíû Áðèë-ëþýíà â âèäå ýíåðãèè îäèíî÷íîãî îñöèëëÿòîðà, ïðèõî-äÿùåéñÿ íà ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó [2℄. Òîãäà ýíåðãèþñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé �îíîííîé ìîäû E2g , äëÿ êîòî-ðîé ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [2, 5℄ â ïðèáëèæåíèè¾çàìîðîæåííûõ¿ �îíîíîâ îáíàðóæèâàþò ñèëüíóþ àíãàð-ìîíè÷íîñòü 4-ãî ïîðÿäêà, ìîæíî îöåíèòü èç óñëîâèÿ, ÷òîõàðàêòåðíûé ðàçìåð îáëàñòè, â êîòîðîé ìîæåò äâèãàòüñÿèîí áîðà â ïëîñêîñòè àòîìîâ áîðà, ñîäåðæèò öåëîå÷èñëî n ïîëóâîëí äå Áðîéëÿ [6℄:E2g(u) = (n+ 12 )22Ma2 �	hl �2 +A2a2l2 +A4a4l4, (1)ãäå l � ëèíåéíûé ðàçìåð îáëàñòè, â êîòîðîé ìîæåòäâèãàòüñÿ èîí áîðà â åäèíèöàõ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè aàòîìîâ áîðà, M � ìàññà èîíîâ áîðà. Îòìåòèì, ÷òî çäåñüðàññìàòðèâàåòñÿ E2g(b) (ñì. ðèñ. 1), ò. å. òà èç äâóõâûðîæäåííûõ ìîä E2g , êîòîðóþ ïðèíÿòî ñ÷èòàòü îòâåò-ñòâåííîé çà ñèëüíîå ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèåñ ýëåêòðîíàìè �-çîíû è êîòîðàÿ íå ñîäåðæèò àíãàð-ìîíè÷íîñòè 3-ãî ïîðÿäêà [2, 3, 5℄. Çàäà÷à íàõîæäåíèÿñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé ñâîäèòñÿ ê ìèíèìèçàöèè âûðà-æåíèÿ (1), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîìó âà-ðèàöèîííîìó ïðèíöèïó. Îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ îòâå÷àåòn= 0. Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â (1)âûáðàíà òàê, ÷òîáû ïîëó÷àëîñü òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿýíåðãèè ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà1. Äåéñòâèòåëüíî,ìèíèìèçàöèÿ (1) ïðèâîäèò ê óðàâíåíèþ�n+ 12�2 = 2Ma4	h2 l4(A2 + 2A4a2l2). (2)Ïðåíåáðåãàÿ â (2) ñëàãàåìûì ñ A4 (÷èñòî ãàðìîíè÷å-ñêèé ñëó÷àé), íàõîäèì l . Òîãäà óðîâíè ýíåðãèè E2g (1)ïðèîáðåòàþò ñòàíäàðòíûé âèä: E2gn = �n+ 12� 	h!0 , ãäå!0 = �2A2M �1/2 . Ïðè A4 6= 0 è óñëîâèè, ÷òî ïåðâîå ñëàãàå-ìîå â ñêîáêàõ ïðàâîé ÷àñòè (2) çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèò1 Òàêîé âûáîð, âîîáùå ãîâîðÿ, èñêëþ÷àåò ñëó÷àé ¾÷èñòîãî¿ àíãàðìîíè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà 4-ãî ïîðÿäêà: A2 = 0, A4 6= 0.
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�èñ. 2. Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ìîäû E2gn êàê�óíêöèè îòíîøåíèÿ àíãàðìîíè÷åñêîé è ãàðìîíè÷åñêîéêîíñòàíò z = A4A22 ïðè n= 1 çà âû÷åòîì ýíåðãèè íóëåâûõêîëåáàíèé. Öè�ðû 1, 2 îáîçíà÷àþò êðèâûå, ïîñòðîåííûåñ èñïîëüçîâàíèåì çíà÷åíèé A2 èç ðàáîò [2℄ è [5℄ ñîîò-âåòñòâåííî. Âûäåëåííûå òî÷êè íà êðèâûõ 1, 2 îòâå÷àþòâåëè÷èíàì z = 7.81 ýÂ�1 [2℄ è z = 4.0 ýÂ�1 [5℄,ïîëó÷åííûì ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîââ ïðèáëèæåíèè ¾çàìîðîæåííûõ¿ �îíîíîââòîðîå, àíãàðìîíè÷åñêàÿ ïîïðàâêà ìîæåò áûòü ó÷òåíà ïîòåîðèè âîçìóùåíèé: �Eanharm2gn = �n+ 12�2 A4A2 	h22M . �åøåíèåêóáè÷åñêîãî îòíîñèòåëüíî l2 óðàâíåíèÿ (2) ïîçâîëÿåòïîëó÷èòü îöåíêó ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè �îíîí-íîé ìîäû E2gn â ïðîìåæóòî÷íîì ñëó÷àå, ïðè ñîïîñòà-

âèìûõ âåëè÷èíàõ ãàðìîíè÷åñêîãî è àíãàðìîíè÷åñêîãîñëàãàåìûõ â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (2). �åçóëüòàòûâ âèäå çàâèñèìîñòåé ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ìîäûE2gn îò õàðàêòåðíîãî ïàðàìåòðà z = A4A22 ïðè n= 1 áåçó÷åòà íóëåâûõ êîëåáàíèé ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2 (ñàìèðåøåíèÿ êóáè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ (2) è âèä E2gn (1) êàê�óíêöèé z èç-çà èõ ãðîìîçäêîñòè íå ïðèâîäèì). Èçãðà�èêà íà ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì z àíãàðìîíè-÷åñêèé âêëàä â ýíåðãèþ E2g ìîíîòîííî âîçðàñòàåò. Êî-ëè÷åñòâåííî ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñîãëàñóþòñÿñ îöåíêîé E2g ïî ìåòîäó Õàðòðè�Ôîêà [2℄, â òî æå âðåìÿóïîìÿíóòûé ðàìàíîâñêèé ñäâèã, íà íàø âçãëÿä, òðåáóåòäîïîëíèòåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ðîëè ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ â �îðìèðîâàíèè ýíåðãèè ìîäû E2g .Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Kortus J., Mazin I.I., Belashenko K.D. et al. // Phys. Rev.Lett. 2001. 86, N 20. P. 4656.2. Yildirim T., Guelseren O., Lynn J.W. et al. // Phys. Rev. Lett.2001. 87, N 3. P. 037001.3. Boeri L., Bahelet G. B., Cappelluti E. et al. // Phys. Rev. B.2002. 65. P. 214501.4. d'Astuto M., Calandra M., Reih S. et al. // Phys. Rev. B.2007. 75. P. 174508.5. Kun K., Loa I., Syassen K. et al. // J. Phys.: Condens. Mat-ter. 2001. 13. P. 9945.6. Ìèãäàë À.Á. Êà÷åñòâåííûå ìåòîäû â êâàíòîâîé òåîðèè. Ì.,1975.Features of phononi mode E2g in MgB2V.V. RzhevskiiDepartment of Low Temperature Physis and Superondutivity, Faulty of Physis, Mosow State University,Mosow 119991, Russia.E-mail: rzhevski�mig.phys.msu.ru.À model estimation of eigenvalues energy of in-plane boron phonon mode E2g is obtained. It is shown that anharmoniontribution to the energy E2g inreases monotonially with inreasing z = A4/A22 , where A4 and A2 are theanharmoni and harmoni onstants, respetively. The results quantitatively fit the estimate in the Hartree�Fokapproah, however, the disrepany with the data of the Raman spetrosopy indiates the need for a more detailedaount of the influene of eletron-phonon oupling on energy E2g .PACS: 74.70.Ad.Keywords: binary ompound MgB 2 , phonon modes, eletron�phonon interation, 4th order anharmoniity.Reeived 24 September 2008.English version: Mosow University Physis Bulletin 1(2009)Ñâåäåíèÿ îá àâòîðå�æåâñêèé Âëàäèìèð Âàñèëüåâè÷ � ê. �.-ì. í., äîöåíò; òåë.: 939-43-76, e-mail: rzhevski�mig.phys.msu.ru.


