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“Badania nadprzewodnikow klasycznych metodami
'z pierwszych zasad' - przeglad metod na przyktadach”

Podczas seminarium wprowadz¢ w tematyke obliczen sity oddziatywania elektron-fonon i badania
nadprzewodnictwa przy uzyciu obliczen z pierwszych zasad (ab initio), korzystajacych z metod teorii
funkcjonatu gestosci (DFT - density functional theory). Przyblize kilka mozliwych podejs¢ do tego
zagadnienia, ktére z powodzeniem stosujemy w naszym zespole, ilustrujac wynikami uzyskanymi dla
realnych materiatdw nadprzewodzacych. W szczegolnosci, porusze takie zagadnienia jak:

e Metodologie wyznaczania funkcji Eliashberga, bedacej kluczowa wielkos$cia opisujaca
oddziatywanie elektron-fonon w nadprzewodnikach;

e Przyblizong metode rigid ion, stosowang w przypadkach, w ktorych wyznaczenie funkcji
Eliashberga jest zbyt skomplikowane a czasem wrecz niemozliwe (np. stopy wysokoentropowe HEA
- high entropy alloys - czy inne materiaty, w ktorych struktura fononowa jest trudna do okreslenia,
badz niestabilna);

e Teori¢ funkcjonalu gestosci dla nadprzewodnictwa (SCDFT - superconducting density functional
theory), najdoktadniejszg z obecnie stosowanych metod obliczeniowych, w ktorej rozwigzuje sie
anizotropowe rownania na przerw¢ nadprzewodzaca z bezposrednim uwzglednieniem oddziatywan
kulombowskich, co umozliwia m.in. obliczenie temperatury krytycznej bez uzycia jakichkolwiek
parametréw fenomenologicznych.

Metody te zilustruj¢ wynikami obliczen przeprowadzonych dla silnie sprz¢zonego nadprzewodnika typu
Heuslera, SCAU,Al, stopu PbgesBigss, ktory jest najsilniej sprzezonym nadprzewodnikiem pod ci$nieniem
normalnym, i stopéw wysokoentropowych (ScZrNb),x(RhPd), oraz (TaNb)ye(HfZrTi)o 2. Najciekawsze z
uzyskanych przez nas rezultatdw obejmujg wyjasnienie przyczyn wystepowania rekordowo silnego
sprzezenia elektron-fonon w w/w zwiazkach, pokazujg formowanie si¢ wieloprzerwowej, anizotropowej fazy
nadprzewodzacej i ilustruja rézny jakosciowo wplyw nieporzadku na nadprzewodnictwo w dwoch badanych
rodzinach HEA, zdecydowanie odbiegajacy od intuicji, gdzie czeSciowo uporzadkowany material jest
zdecydowanie silniej podatny na nieporzadek, w poréwnaniu do catkowicie nieuporzadkowanego stopu.
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