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“Badania nadprzewodników klasycznych metodami  
'z pierwszych zasad' - przegląd metod na przykładach” 

 

Podczas seminarium wprowadzę w tematykę obliczeń siły oddziaływania elektron-fonon i badania 

nadprzewodnictwa przy użyciu obliczeń z pierwszych zasad (ab initio), korzystających z metod teorii 

funkcjonału gęstości (DFT - density functional theory). Przybliżę kilka możliwych podejść do tego 

zagadnienia, które z powodzeniem stosujemy w naszym zespole, ilustrując wynikami uzyskanymi dla 

realnych materiałów nadprzewodzących. W szczególności, poruszę takie zagadnienia jak: 

 Metodologię wyznaczania funkcji Eliashberga, będącej kluczową wielkością opisującą 

oddziaływanie elektron-fonon w nadprzewodnikach; 

 Przybliżoną metodę rigid ion, stosowaną w przypadkach, w których wyznaczenie funkcji 

Eliashberga jest zbyt skomplikowane a czasem wręcz niemożliwe (np. stopy wysokoentropowe HEA 

- high entropy alloys - czy inne materiały, w których struktura fononowa jest trudna do określenia, 

bądź niestabilna); 

 Teorię funkcjonału gęstości dla nadprzewodnictwa (SCDFT - superconducting density functional 

theory), najdokładniejszą z obecnie stosowanych metod obliczeniowych, w której rozwiązuje się 

anizotropowe równania na przerwę nadprzewodzącą z bezpośrednim uwzględnieniem oddziaływań 

kulombowskich, co umożliwia m.in. obliczenie temperatury krytycznej bez użycia jakichkolwiek 

parametrów fenomenologicznych. 
Metody te zilustruję wynikami obliczeń przeprowadzonych dla silnie sprzężonego nadprzewodnika typu 

Heuslera, ScAu2Al, stopu Pb0.64Bi0.36, który jest najsilniej sprzężonym nadprzewodnikiem pod ciśnieniem 

normalnym, i stopów wysokoentropowych (ScZrNb)1-x(RhPd)x oraz (TaNb)0.67(HfZrTi)0.33. Najciekawsze z 

uzyskanych przez nas rezultatów obejmują wyjaśnienie przyczyn występowania rekordowo silnego 

sprzężenia elektron-fonon w w/w związkach, pokazują formowanie się wieloprzerwowej, anizotropowej fazy 

nadprzewodzącej i ilustrują różny jakościowo wpływ nieporządku na nadprzewodnictwo w dwóch badanych 

rodzinach HEA, zdecydowanie odbiegający od intuicji, gdzie częściowo uporządkowany materiał jest 

zdecydowanie silniej podatny na nieporządek, w porównaniu do całkowicie nieuporządkowanego stopu. 
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