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Электронный спектр типичного однослойного сверхпроводника на основе монослойной пленки FeSe
на подложке SrTiO3 (FeSe/STO), полученный из рентгеновской фотоэмиссии с угловым разрешением
(ARPES), требует ответа на ряд вопросов: какова причина возникновения мелкой зоны и ее так назы-
ваемой «реплики» вблизи точки M и почему экспериментально не обнаружены дырочные поверхности
Ферми вблизи точки Γ. Наши обширные LDA+DMFT-расчеты показывают, что явный учет электрон-
электронных корреляционных эффектов для 3d-состояний Fe приводит к практически количественному
воспроизведению довольно сложной зонной структуры, которая наблюдается в экспериментах ARPES, в
непосредственной близости от уровня Ферми FeSe/STO. В частности, хорошо воспроизводятся довольно
необычные мелкие электронные зоны вблизи точки M зоны Бриллюэна. В данной работе проводится
детальный анализ орбитального состава как теоретических, так и экспериментальных квазичастичных
зон. Показано, что в FeSe/STO перенормированная электронными DMFT-корреляциями LDA-зона 3dxy-
состояний Fe сводится к квазичастичной зоне практически в той же области энергий, что и эксперимен-
тально наблюдаемая «реплика» зоны в окрестности точки M . Однако учет корреляционных эффектов
оказывается недостаточным для подавления дырочных поверхностей Ферми вокруг точки Γ, которые
не наблюдаются в большинстве экспериментов ARPES. Эти поверхности Ферми сохраняются даже при
увеличении силы кулоновского прямого и/или обменного (хундовского) взаимодействий, в то время как
общее согласие с данными ARPES ухудшается. Увеличение числа электронов также не приводит к исчез-
новению этой поверхности Ферми и при этом значительно ухудшает согласие LDA+DMFT-результатов с
данными ARPES. Мы также приводим некоторые простые оценки величины взаимодействия электронов
с оптическими фононами на интерфейсе FeSe/STO, приводящего к рассеянию «вперед», которые по-
казывают, что этого взаимодействия, по-видимому, недостаточно для формирования «реплики» зоны в
этой системе и значительного увеличения температуры сверхпроводящего перехода Tc.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Открытие класса сверхпроводников на основе
пниктидов железа оживило интенсивный поиск и ис-
следования новых высокотемпературных сверхпро-
водников (см. обзоры [1–6]). В настоящее время су-
ществует общее согласие в том, что, несмотря на
многие сходства, природа сверхпроводимости в этих
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материалах существенно отличается от таковой в
ВТСП-купратах, а дальнейшие исследования этих
новых систем могут привести к лучшему понима-
нию проблемы высокотемпературной сверхпроводи-
мости в целом.

Фактически, за открытием сверхпроводимости в
пниктидах железа вскоре последовало ее обнаруже-
ние в халькогениде железа FeSe, что вызвало боль-
шой интерес к данной системе из-за ее относитель-
ной «химической» простоты, хотя ее сверхпрово-
дящие характеристики (при нормальных условиях)
были довольно скромными (Tc ∼ 8 K). Электронная
структура FeSe в настоящее время хорошо понята и
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весьма похожа на таковую у пниктидов железа (см.
обзор [7]).

Однако общая ситуация с халькогенидами же-
леза резко изменилась с появлением интеркалиро-
ванных систем на основе FeSe, с повышенными зна-
чениями Tc до 30–40 K. Вскоре стало понятно, что
их электронная структура, как правило, имеет со-
вершенно иную форму, нежели в пниктидах железа
[8,9]. Первой системой такого типа была AxFe2−ySe2
(A = K, Rb, Cs) с Tc ∼ 30 K [10, 11]. Обычно счи-
тается, что сверхпроводимость в этой системе появ-
ляется в идеальной структуре типа 122, хотя боль-
шинство исследованных до сих пор образцов бы-
ли многофазными, состоящими из смеси мезоско-
пических сверхпроводящих и изоляторных (анти-
ферромагнитных) структур (например, таких как
K2Fe4Se5), что усложняет исследования этой систе-
мы [12].

Дальнейшее увеличение Tc до 45 K бы-
ло достигнуто интеркалированием слоев FeSe
довольно большими молекулами в таких со-
единениях, как Lix(C2H8N2)Fe2−ySe2 [13] и
Lix(NH2)y(NH3)1−yFe2Se2 [14]. Рост Tc в этих систе-
мах иногда связывается с увеличением расстояния
между слоями FeSe, т. е. с усилением двумерной
природы данных материалов. Недавно начались ак-
тивные исследования системы [Li1−xFexOH]FeSe со
значением Tc ∼ 43 K [15,16], для которой получены
достаточно хорошие однофазные монокристалличе-
ские образцы.

Значительный прорыв в исследованиях сверх-
проводников на основе халькогенидов железа связан
с экспериментально обнаруженным рекордным зна-
чением Tc в эпитаксиальных пленках монослоя FeSe
на подложке SrTiO3 (STO) [17]. Пленки FeSe, син-
тезированные в работе [17], а также в большинстве
других работ, выращены на плоскости (001) подлож-
ки STO. Поскольку данные пленки очень нестабиль-
ны на воздухе, во многих работах резистивные пе-
реходы в основном изучались на пленках, покрытых
аморфным кремнием или несколькими слоями FeTe,
что значительно уменьшало наблюдаемые значения
Tc. Уникальные измерения сопротивления пленок
FeSe на STO, выполненные в работе [18] in situ, пока-
зали рекордные значения Tc > 100 K. Однако до сих
пор эти результаты не были подтверждены незави-
симыми экспериментами. Во многих ARPES-экспе-
риментах было измерено температурное поведение
сверхпроводящей щели в пленках FeSe/STO, кото-
рое достаточно уверенно продемонстрировало зна-
чения Tc в диапазоне 65–75 K, а иногда даже выше.

Пленки, состоящие из нескольких слоев FeSe,
обычно дают значения Tc намного ниже, чем для
однослойных пленок [19]. Монослойная пленка FeSe
на плоскости (110) STO, покрытая несколькими сло-
ями FeTe, изучалась в работе [20]. Измерения удель-
ного сопротивления, включая измерения верхнего
критического магнитного поля Hc2, дали значение
Tc ∼ 30 K. Сверхпроводящий переход в пленке FeSe,
выращенной на подложке BaTiO3 (BTO), легиро-
ванной Nb (с еще большими значениями постоянной
решетки, около 3.99 Å), исследованный при помощи
ARPES, был обнаружен при температуре Tc ∼ 70 K
[21]. В работе [22] при помощи туннельной спект-
роскопии были получены довольно большие значе-
ния величины сверхпроводящей щели для моносло-
ев FeSe, выращенных на плоскости (001) TiO2 (ана-
таза), которая, в свою очередь, выращивалась на
плоскости (001) SrTiO3. Константа решетки аната-
за фактически очень близка к постоянной решетки
объемного FeSe, поэтому данные пленки FeSe были
по существу нерастянутыми.

Однослойные пленки FeSe также выращивались
на подложке из графена, но величина Tc в таких
системах была порядка 8–10 K, как и в объемном
FeSe [23]. Это подчеркивает возможную уникальную
роль подложек, таких как Sr(Ba)TiO3, в значитель-
ном увеличении Tc.

Более подробную информацию о пленках
FeSe/STO и других монослойных системах FeSe
можно найти в недавних обзорах [24, 25].

Электронный спектр пниктидов железа в настоя-
щий момент хорошо изучен как в рамках теоретиче-
ских расчетов, основанных на современной зонной
теории, так и в ARPES-экспериментах [1–6]. Сей-
час ясно, что почти вся физика, связанная со сверх-
проводимостью, определяется электронными состо-
яниями плоскости (слоя) FeAs. Спектр носителей в
окрестности уровня Ферми ±0.5 эВ, где формирует-
ся сверхпроводимость, практически содержит толь-
ко 3d-зоны Fe. Уровень Ферми пересекает до пяти
зон (две или три дырочных и две электронных зо-
ны), образуя типичный спектр полуметалла.

В этом довольно узком интервале энергий вблизи
уровня Ферми дисперсии электронных 3d-состояний
Fe, в принципе, можно рассматривать как параболи-
ческие [4, 26]. Большинство расчетов LDA+DMFT
[27, 28] показывает, что роль электронных корреля-
ций в пниктидах железа, в отличие от купратов,
относительно незначительна. Она сводится к более
или менее существенной эффективной перенорми-
ровке массы электронов проводимости, а также к
общему сужению («сжатию») зон.
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Наличие электронных и дырочных поверхностей
Ферми одинакового размера, приблизительно удо-
влетворяющих условию нестинга, играет важную
роль в теориях сверхпроводящего спаривания в ар-
сенидах железа, основанных на антиферромагнит-
ном спин-флуктуационном механизме спаривания
[4]. Электронный спектр и поверхности Ферми в
халькогенидах железа сильно отличаются от тако-
вых в пниктидах железа, что ставит новые зада-
чи для понимания микроскопического механизма
сверхпроводимости в системах на основе FeSe.

Первые LDA-расчеты электронной структуры
системы AxFe2−ySe2 (A = K, Cs) были выполне-
ны вскоре после ее экспериментального открытия
[29, 30]. Неожиданно было обнаружено, что элек-
тронный спектр AxFe2−ySe2 системы качественно
отличается от объемного FeSe и спектров практи-
чески всех известных систем на основе FeAs.

Рассчитанные поверхности Ферми для
KxFe2−ySe2 [29] существенно отличаются от по-
верхностей Ферми систем на основе FeAs — в
центре зоны Бриллюэна имеются относительно
небольшие электронные поверхности Ферми, а
электронные цилиндры в углах зоны Бриллюэна
значительно больше. Формы поверхностей Фер-
ми, типичные для объемных систем FeSe и FeAs,
могут быть получены только на гораздо больших
(по-видимому, экспериментально недоступных)
уровнях дырочного легирования [29]. Эта форма
поверхностей Ферми в системах KxFe2−ySe2 была
почти сразу подтверждена в ARPES-экспериментах
[31]. Заметим, что в системе AxFe2−ySe2 нельзя го-
ворить о каком-либо, даже приближенном, нестинге
электронных и дырочных поверхностей Ферми.

Расчеты электронной структуры метода-
ми LDA+DMFT и LDA′+DMFT для системы
K1−xFe2−ySe2 при различных уровнях легирования
были выполнены в работах [32–34]. Результаты
этих расчетов в целом хорошо согласуются с
ARPES-данными [35, 36], которые демонстрируют
сильное затухание квазичастиц в непосредственной
близости от уровня Ферми и сильную перенорми-
ровку эффективных масс квазичастиц по сравнению
с системами на основе FeAs.

Ниже мы проводим сравнение эксперименталь-
ных (ARPES) квазичастичных зон для наиболее ин-
тересного случая среди слоистых сверхпроводни-
ков FeSe/STO с результатами наших предыдущих
LDA+DMFT-расчетов для FeSe/STO и изолирован-
ного монослоя FeSe [34]. Также в данной работе при-
ведены LDA+DMFT-результаты для более широко-
го диапазона модельных параметров и проведен де-

тальный LDA+DMFT-анализ квазичастичных зон,
в терминах исходной зонной LDA-структуры [37].

2. КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА FeSe-
И FeSe/STO-СИСТЕМ

Объемная система FeSe обладает, вероятно, са-
мой простой кристаллической структурой среди вы-
сокотемпературных сверхпроводников на основе же-
леза. Она имеет тетрагональную структуру с про-
странственной группой симметрии P4/nmm и па-
раметрами решетки a = 3.765 Å, c = 5.518 Å. Экс-
периментально наблюдаются следующие кристалло-
графические позиции атомов: Fe (2a) (000), Se (2c)
(0,0.5,zSe), zSe = 0.2343 [38]. В наших LDA-расчетах
для изолированного монослоя FeSe были использо-
ваны именно эти кристаллографические параметры.

Кристаллическая структура FeSe/STO была взя-
та из работы [39], в которой, в рамках LDA-рас-
чета, была проведена структурная релаксация. В
slab-подходе монослой FeSe был помещен на три
слоя TiO2–SrO для моделирования объемной под-
ложки SrTiO3. Использовались следующие пара-
метры кристаллической структуры для FeSe/STO:
a = 3.901 Å, расстояние Ti–Se 3.13 Å, расстояние
Fe–O — 4.43 Å, расстояние между верхним (ниж-
ним) атомом Se и плоскостью атомов Fe — 1.41 Å
(1.3 Å); атомные позиции Sr — (0.5 Å,0.5 Å,−1.95 Å),
O — (0.5 Å,0,0), (0,0,−1.95 Å), Ti — (0,0,0).

Кристаллическая структура монослойной плен-
ки FeSe на подложке STO показана на рис. 1. Здесь
слой FeSe непосредственно примыкает к поверхност-
ному слою TiO2 объемной подложки STO. Постоян-
ная решетки в объемных образцах FeSe равна 3.77 Å,
в то время как STO имеет существенно большую
постоянную решетки, равную 3.905 Å, так что од-
нослойная пленка FeSe должна быть заметно «рас-
тянута» по сравнению с объемным FeSe. Однако это
растяжение быстро исчезает по мере роста числа по-
следующих слоев.

3. ДЕТАЛИ РАСЧЕТОВ

Электронная структура изолированного моно-
слоя FeSe (imlFeSe) и монослоя FeSe на подложке
SrTiO3 рассчитывались в рамках метода FP-LAPW
[40]. Проводилось проектирование функций Ванье
для 3d-состояний Fe и 4p-состояний Se (imlFeSe)
и для 3d-состояний Fe, 4p-состояний Se и для
2py-состояний O верхнего слоя TiO2 в подложке
SrTiO3. Для этого использовались стандартный ин-
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Рис. 1. Кристаллическая структура монослоя FeSe, рас-
положенного на плоскости (001) SrTiO3; верхним слоем

подложки является слой TiO2

терфейс wien2wannier [41] и техника проектирова-
ния wannier90 [42].

Расчеты DMFT (CT-QMC) [43–46] выполнялись
при величине обратной температуры β = 40 эВ−1

(около 290 K) с использованием порядка 108 ша-
гов Монте-Карло. В данной работе мы рассмотре-
ли несколько значений параметров взаимодействия
модели Хаббарда вокруг типичных значений U =

= 5.0 эВ и J = 0.9 эВ для изолированного FeSe-слоя
и FeSe/STO, а также несколько уровней легирова-
ния — 0.1, 0.2 и 0.3 электронов на один ион Fe,
что дополняет результаты нашей предыдущей ра-
боты [34].

В данной работе использован самосогласован-
ный FLL (fully-localized limit) вид поправки на двой-
ной учет [47]. Таким образом, вычисленные значе-

ния заполнений 3d-зоны Fe и соответствующие энер-
гии поправки на двойной учет составляют Edc =

= 31.63 эВ, nd = 7.35 (imlFeSe), Edc = 30.77 эВ,
nd = 7.16 (FeSe/STO).

Контурные карты спектральных функций, рас-
считанных в LDA+DMFT-подходе, были получены
после аналитического продолжения локальной соб-
ственно-энергетической части Σ(ω) с мацубаровских
частот на действительные. С этой целью был приме-
нен метод паде-аппроксимантов [48], результаты ко-
торого, в свою очередь, были перепроверены с помо-
щью метода максимальной энтропии [49] для функ-
ции Грина.

4. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Оказалось, что в слоистых FeSe-системах корре-
ляционные эффекты приводят к более значительной
перенормировке рассчитанных LDA-методом дис-
персий, в отличие от арсенидов железа. В арсенидах
железа квазичастичные полосы вблизи уровня Фер-
ми хорошо определены, а в системе K1−xFe2−ySe2
в окрестности уровня Ферми наблюдается силь-
ное подавление интенсивности квазичастичных зон
[32–34]. Перенормировка массы квазичастиц или,
другими словами, корреляционное сужение зон на
уровне Ферми достигает в халькогенидах значений
4–5, тогда как в арсенидах железа этот коэффици-
ент составляет лишь 2–3 при тех же значениях па-
раметров взаимодействия. Это можно понять в тер-
минах W — ширины «голой» 3d-зоны Fe, получен-
ной из LDA-расчетов. Как показано на рис. 2, наи-
большая ширина зоны W = 5.2 эВ соответствует
изолированному монослою FeSe (красная кривая),
затем идет Ba122 (зеленая кривая) — W = 4.8 эВ,
FeSe/STO (черная кривая) — W = 4.3 эВ и, нако-
нец, самую узкую зону имеет система KFe2Se2 (си-
няя кривая) – W = 3.5 эВ. В свою очередь, такое
понижение W можно объяснить ростом постоянной
решетки в данном ряде систем от imlFeSe к KFe2Se2.

4.1. Результаты DFT/LDA-расчетов

Для дальнейшего детального анализа
LDA+DMFT-результатов необходимо начать со
сравнения LDA-спектров изолированного монослоя
FeSe и спектра FeSe/STO системы, показанных на
рис. 3. Данные спектры имеют форму, характерную
для систем на основе FeAs и объемного FeSe, как
подробно описано выше. Однако ARPES-экспери-
менты [50–52] демонстрируют совершенно иную
картину зон вблизи уровня Ферми. Фактически,
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лированного монослоя FeSe (штриховая линия) и парамаг-
нитного FeSe/STO (сплошная линия). Буквы обозначают
зоны таким же образом, как и на рис. 4. Уровень Ферми

соответствует нулевой энергии

в монослоях FeSe на STO вокруг точки M зоны
Бриллюэна наблюдаются только электронные
листы поверхности Ферми, а дырочные листы,
центрированные вокруг точки Γ (в центре зоны),
просто отсутствуют [50]. Таким образом, подобно
интеркалированным FeSe-системам, в данном слу-
чае нестинг поверхностей Ферми невозможен —
просто нет поверхностей Ферми, которые могли бы
совместиться!

Одной из возможных причин противоречия меж-
ду ARPES-экспериментами [50] и зонными расчета-
ми, связанного с отсутствием дырочных цилиндров
в точке Γ, может быть различие постоянных решет-
ки объемного FeSe и подложки STO. Наши расчеты
показали, что при изменении параметра решетки a

и высоты Se над плоскостью железа zSe в диапазоне
±5% относительно аналогичных значений для объ-
емного FeSe не возникает качественных изменений
поверхностей Ферми в FeSe и дырочные цилиндры
в точке Γ всегда остаются более или менее неизмен-
ными.

Однако есть еще одно довольно простое объяс-
нение отсутствия дырочных цилиндров — наблюда-
емые поверхности Ферми можно получить, предпо-
лагая, что система легирована электронами. Чтобы
«избавиться» от дырочных цилиндров в точке Γ,
уровень Ферми нужно сместить вверх по энергии на
величину около 0.2–0.25 эВ, что соответствует уров-
ню легирования 0.15–0.2 электрона на ион Fe (см.
рис. 3).

Причина такого легирования, строго говоря, до
конца еще не понята. Существует распространенное
мнение, что оно связано с образованием кислород-
ных вакансий в подложке SrTiO3 (в верхнем слое
TiO2), на различных технологических этапах, ис-
пользуемых при подготовке пленки, таких как от-
жиг, травление и т. д. Следует отметить, что образо-
вание электронного газа в интерфейсах SrTiO3 яв-
ляется довольно широко известным явлением, ко-
торое долгое время изучалось [53]. В то же время,
для системы FeSe/STO этот вопрос не был деталь-
но проанализирован и остается непроясненным (см.,
однако, недавние работы [54,55]).

4.2. Результаты LDA+DMFT-расчетов

Рассмотрим теперь подробно результаты наших
LDA+DMFT-расчетов, дополняющие обсуждение,
проведенное в работе [34].

На рис. 4 представлено сравнение LDA+
+DMFT-результатов (показаны на рис. 4а,г,д,з)
с экспериментальными данными ARPES [56],
показанными на рис. 4б,в,е,ж. Карты спек-
тральных LDA+DMFT-функций изолированного
монослоя FeSe при электронном легировании
0.3e/FeSe показаны на рис. 4a,г соответственно в
точках Γ, M . Рассчитанные карты спектральных
LDA+DMFT-функций для FeSe/STO при электрон-
ном легировании 0.2e/FeSe показаны на рис. 4д,з
в точках Γ, M . Для непосредственного сравнения
с экспериментальными данными на рис. 4д,е,ж,з
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максимумы теоретических спектральных функций
(крестики) наложены на соответствующие ARPES-
карты. Как говорилось ранее, полученная в LDA-
расчетах ширина W 3d-зоны Fe в изолированном
монослое FeSe составляет 5.2 эВ, что значительно
превышает значение W = 4.3 эВ, полученное для
FeSe/STO. Это связано с увеличением постоянной
решетки от a = 3.765 Å до a = 3.901 Å при переходе
от изолированного монослоя FeSe к FeSe/STO (см.
также рис. 2). Таким образом, для одной и той
же силы электрон-электронного взаимодействия
и близкого уровня легирования LDA+DMFT-
расчеты демонстрируют существенно различное
сужение квазичастичных зон из-за корреляционных
эффектов. Соответственно, перенормировка квази-
частичной массы в изолированном монослое FeSe

составила 1.5 (так же, как и в объемном FeSe) и 3
в системе FeSe/STO. Видно, что система FeSe/STO
более коррелирована по сравнению с объемным
FeSe или изолированным монослоем FeSe за счет
увеличения величины отношения U/W .

Большинство особенностей, наблюдаемых
в ARPES-экспериментах (рис. 4е,ж), можно
усмотреть и в рассчитанных нами спектральных
LDA+DMFT-функциях (рис. 4д,з). Эксперимен-
тальные квазичастичные зоны вокруг точки M ,
отмеченные как A, B и C (рис. 4ж,з), в основном
сформированы 3dxz-, 3dyz-зонами Fe (рис. 5a),
тогда как квазичастичные зоны A′ и B′ имеют
преимущественно 3dxy-характер Fe (рис. 5б).

Квазичастичная зона C в FeSe/STO вблизи точ-
ки M возникла из-за снятия вырождения между
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3dxz-, 3dyz-зонами Fe (рис. 4з) в отличие от изоли-
рованного FeSe-слоя (рис. 4г). Происхождение это-
го расщепления зон напрямую связано с разностью
высот zSe ниже и выше плоскости ионов Fe из-за на-
личия интерфейса с подложкой SrTiO3.

Фактически, все квазичастичные зоны в окрест-
ности точки M могут быть хорошо представлены
как 3d-зоны Fe, «сжатые» в 3 раза из-за электрон-
ных корреляций. Этот факт явно подтверждается
зонной LDA-структурой, показанной на рис. 3, где
разные зоны отмечены буквами, идентичными сим-
волам, используемым на рис. 4.

Вблизи точки M также наблюдается 2py-зона O
(в интервале энергий ниже −0.2 эВ (рис. 4з)), при-
надлежащая верхнему слою TiO2, прилегающему к
FeSe. Вследствие выбранного в LDA+DMFT леги-
рования 2py-зона O опускается ниже уровня Ферми,
в отличие от LDA-расчета (см. рис. 3), где 2py-зона
O пересекает уровень Ферми и образует дырочный
карман. Учет корреляционных взаимодействий ис-
ключает возможные эффекты нестинга с этими кис-
лородными зонами, которые можно было бы ожи-

дать, исходя из LDA-результатов [37].

Появление зоны A′ (и в некоторых работах B′) в
FeSe/STO обычно объясняется с рассеянием «впе-
ред» на оптическом фононе с энергией 100 мэВ
на подложке STO [56–60]. Ниже в разд. 5 будут
даны некоторые оценки величины такого элект-
рон-фононного взаимодействия, которое фактичес-
ки оказывается экспоненциально малым для слу-
чая FeSe/STO, что делает этот сценарий форми-
рования зоны «реплики» маловероятным. Наши
LDA+DMFT-расчеты ясно показывают, что зона A′

чисто электронной природы проявляется почти точ-
но при энергиях наблюдаемой «реплики», без вся-
кого взаимодействия с фононами. Квазичастичные
массы (как указано в таблице) зон A и A′ отли-
чаются друг от друга не более чем на 10%. Если
внимательно рассмотреть окрестность точки M , то
формы зон A и A′ практически совпадают с точно-
стью, равной точности экспериментальных данных.
Заметим, что одинаковые формы зон A и A′ (или,
что то же самое, одинаковые квазичастичные мас-
сы) являются основой феноменологического описа-
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Таблица. Квазичастичные массы для FeSe/STO, полученные в LDA+DMFT-расчетах для различных величин
модельных параметров U , J , n для орбиталей 3d-оболочки Fe

U = 5.0 эВ, J = 0.9 эВ (пост.) dx2−y2 dyz d3z2−r2 dxz dxy

+0.1e/FeSe 2.47 4.25 2.36 4.04 4.32
+0.2e/FeSe 2.03 3.07 2.04 2.93 3.12
+0.3e/FeSe 1.84 2.42 1.83 2.33 2.47

+0.2e/FeSe, J = 0.9 эВ (пост.)

U = 4.0 эВ 1.71 2.29 1.74 2.21 2.34
U = 5.0 эВ 2.03 3.07 2.04 2.93 3.12
U = 6.0 эВ 2.74 5.11 2.57 4.84 5.14

+0.2e/FeSe, U = 5.0 эВ (пост.)

J = 0.7 эВ 1.49 1.73 1.56 1.69 1.75
J = 0.8 эВ 1.63 2.05 1.70 1.99 2.08
J = 0.9 эВ 2.03 3.07 2.04 2.93 3.12

ния зоны «реплики» [56, 59]. Следует отметить, что
зона B′ хорошо видна в наших LDA+DMFT-резуль-
татах (рис. 4ж,з) также без введения какого-либо
электрон-фононного взаимодействия. В отличие от
случая K0.76Fe1.72Se2 [34], в системе FeSe/STO зо-
на A′ хорошо видна в ARPES-экспериментах вбли-
зи точки M , в то время как возле уровня Ферми
эта зона сильно подавлена. Возможно, это может
быть связано с эффектами матричных элементов,
что обсуждалось в работах [61, 62], а также в ра-
ботах [28, 61] применительно к соединению NaFeAs.
Опять же, принимая во внимание результаты по си-
стеме K0.76Fe1.72Se2, можно предположить, что по-
лосы A′ и B′ являются общей особенностью матери-
алов на основе FeSe чисто электронной природы и
должны быть экспериментально наблюдаемы неза-
висимо от электрон-фононного сценария возникно-
вения зон «реплик».

Таким образом, для системы FeSe/STO мы
получили общее согласие между результатами
LDA+DMFT-расчетов [34] (рис. 4з) и данными
ARPES [56] (рис. 4ж) для относительных положе-
ний квазичастичных зон на полуколичественном
уровне. Заметим, что поверхности Ферми, которые
могут быть извлечены из наших LDA+DMFT-рас-
четов, образованные зонами A и A′, почти такие
же, как поверхности Ферми, наблюдаемые в точке
M в ARPES.

Обсудим теперь зоны вокруг точки Γ, которые
показаны на рис. 4а,б,д,е. Ситуация тут намного
проще, чем в случае окрестности точки M . Здесь
можно увидеть только две зоны, наблюдаемые в экс-
перименте (рис. 4е). Квазичастичная зона D имеет
преимущественно 3dxy-характер Fe (см. рис. 5a), а
квазичастичная зона D′ образована из 3d3z2−r2-зо-
ны Fe (см. рис. 5в). Относительные положения ква-
зичастичных зон D и D′ по энергии, рассчитанные
из LDA+DMFT, очень схожи с ARPES-данными.

Основное несоответствие LDA+DMFT-результа-
тов и ARPES-данных связано с квазичастичной зо-
ной E, показанной на рис. 4д, которая не наблю-
дается в ARPES-эксперименте. Это гибридизован-
ная зона, состоящая из 3dxz-, 3dyz-, 3dxy-состояний
Fe (см. рис. 5). В принципе, некоторые проявления
данной зоны можно усмотреть в эксперименталь-
ных данных рис. 4е около энергии −0.17 эВ вблизи
k = 0.5 Å. Удивительно, но это обстоятельство упу-
щено в обсуждении в работе [56]. Фактически, сиг-
нал ARPES от зоны E может быть ослаблен из-за
вклада 3dxy-зоны Fe [28,61,62] и, следовательно, мо-
жет быть экспериментально неотличим от сигнала
зоны D.

В попытке достичь лучшего согласия с экспе-
риментом, с учетом всего сказанного выше, мы
провели LDA+DMFT-расчеты спектров FeSe/STO
для более сильного кулоновского взаимодей-
ствия при различных уровнях легирования. На
рис. 6 представлена зависимость спектральной
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Рис. 6. Карты спектральных LDA+DMFT-функций для FeSe/STO при различных уровнях электронного легирования (на
ион Fe) (+0.1e, +0.2e, +0.3e, слева направо) для U = 5.0 эВ и J = 0.9 эВ вблизи точек Γ (верхний ряд) и точек M

(нижний ряд). Уровень Ферми соответствует нулевой энергии

LDA+DMFT-функции монослоя FeSe на подложке
SrTiO3 (FeSe/STO) от легирования при U = 5 эВ
и J = 0.9 эВ. Были рассмотрены три уровня
легирования: +0.1, +0.2 и +0.3 электрона на ион
Fe. В общем случае такое электронное легирова-
ние приводит к более или менее жесткому сдвигу
зон. Однако с ростом электронного легирования
сила корреляционных эффектов уменьшается, как
следует из верхней части таблицы. В особенности
отметим, что корреляции становятся почти в два
раза слабее для t2g-орбиталей. Это довольно хо-
рошо известное поведение для сверхпроводников
на основе железа [63]. Здесь следует отметить, что
уровень легирования +0.3e почти приводит к исчез-
новению поверхности Ферми в точке Γ (см. верхний
ряд справа на рис. 6), что соответствует картине,

наблюдающейся в ARPES-эксперименте. Однако
при этом легировании общее согласие между спек-
тральными LDA+DMFT- и ARPES-функциями
намного хуже, чем в случае допирования +0.2e, о
котором говорилось выше.

На рис. 7 показана зависимость спектральных
LDA+DMFT-функций от величины кулоновского
взаимодействия (U = 4.0, 5.0, 6.0 эВ) для FeSe/STO.
Как и следовало ожидать, увеличение U приводит к
усилению корреляционных эффектов (см. середину
таблицы). Увеличение U приводит к более или менее
равномерному сжатию зон. Наилучшее согласие тео-
рии с обнаруженными в ARPES квазичастичными
зонами достигается для U = 5 эВ. Таким образом,
видно, что увеличение U не приводит к исчезнове-
нию дырочной поверхности Ферми вблизи точки Γ.
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Рис. 7. Карты спектральных LDA+DMFT-функций для FeSe/STO для различных величин кулоновского взаимодействия
U (4, 5, 6 эВ, слева направо) для n = +0.2e и J = 0.9 эВ вблизи точек Γ (верхний ряд) и точек M (нижний ряд). Уровень

Ферми соответствует нулевой энергии

Возможно, самое сильное влияние на спектр
FeSe/STO может быть достигнуто изменением вели-
чины обменного взаимодействия Хунда J . В неко-
тором смысле это ожидалось с самого начала, по-
скольку сверхпроводники на основе железа, по об-
щему мнению, — это так называемые «хундовские
металлы» [64]. На рис. 8 показан вид спектраль-
ной LDA+DMFT-функции для J = 0.7, 0.8, 0.9 эВ.
В случае роста J корреляционное сжатие квазича-
стичных зон более очевидно по сравнению со случа-
ем увеличения U (рис. 8). Величина квазичастичной
перенормировки массы изменяется примерно в два
раза с увеличением J от 0.7 до 0.9 эВ (см. таблицу
внизу).

В итоге можно сказать, что довольно умерен-
ное изменение параметров модели для системы
FeSe/STO может привести к значительному изме-
нению ее электронной структуры, так что экспери-
ментально наблюдаемый спектр определяется в ре-
зультате довольно тонкой взаимной настройки этих
параметров.

5. ЗОНА «РЕПЛИКА» И
ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ ЭЛЕКТРОНОВ С

ОПТИЧЕСКИМИ ФОНОНАМИ В FeSe/STO

Как упоминалось ранее, наиболее популярное
объяснение появления зоны «реплики» вокруг точ-
ки M в FeSe/STO связано с учетом взаимодействия
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Рис. 8. Карты спектральных LDA+DMFT-функций для FeSe/STO для различных величин обменного кулоновского взаи-
модействия J (0.7, 0.8, 0.9 эВ, слева направо) для n = +0.2e и U = 5 эВ вблизи точек Γ (верхний ряд) и точек M

(нижний ряд). Уровень Ферми соответствует нулевой энергии

электронов FeSe с оптическим фононом подложки
STO с энергией около 100 мэВ. Эта идея была пред-
ложена в работе [56], где зона «реплика» была впер-
вые обнаружена экспериментально. В этой работе
(еще см. [65]) также было показано, что из-за осо-
бой природы данного электрон-фононного взаимо-
действия на интерфейсе FeSe и STO соответствую-
щая константа связи экспоненциальна по величине
передаваемого импульса и может быть записана как

g(q) = g0 exp(−|q|/q0), (1)

где типичное значение величины q0 ∼ 0.1π/a � pF
(a — постоянная решетки, а pF — импульс Фер-
ми), что приводит к рассеянию электронов на оп-
тических фононах почти «вперед». Эта картина по-
лучила дальнейшее развитие в модельном подходе

[59, 60], где было показано, что такое взаимодей-
ствие может привести к значительному увеличению
температуры сверхпроводящего перехода Tc в соот-
ветствии с более ранними идеями, разработанными
Долговым и Куличем [66,67] (см. также обзор в ра-
боте [25]). Однако существенный эффект здесь мо-
жет быть достигнут только для случая достаточно
большой эффективной константы связи электронов
с такими рассеивающими «вперед» фононами.

Стандартная безразмерная константа элект-
рон-фононного взаимодействия теории Элиашберга
для случая оптического (эйнштейновского) фонона
на интерфейсе FeSe/STO может быть записана
следующим образом [68] (N — количество узлов
решетки):
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λ =
2

NΩ0
×

×

∑
p,q

|g(q)|2δ(ε(p)− μ)δ(ε(p+ q))− μ− Ω0)

∑
p

δ(ε(p)− μ)
, (2)

где мы явно ввели частоту (оптического) фонона
Ω0 в δ-функцию, которой обычно пренебрегают в
адиабатическом приближении. В системе FeSe/STO
у нас фактически Ω0 > EF , так что очевидно, что
в данном случае конечность этой частоты должна
учитываться.

Для простых оценок предположим линеаризо-
ванный характер спектра электронов (vF — ско-
рость Ферми): ξp ≡ ε(p) − μ ≈ vF (|p| − pF ), что
позволяет провести все вычисления явно в анали-
тическом виде. Теперь, подставляя выражение (1) в
формулу (2) для двумерного случая, можно запи-
сать

λ =
2

Ω0
g20

∞∫
−∞

dξpδ(ξp)

∫
d2q

(2π)2
exp

(
−2q

q0

)
×

× δ(ξp − Ω0 + vF q cosφ) =
2g20
Ω0

a2

4π2
×

×
∞∫
0

dq q exp

(
−2q

q0

) 2π∫
0

dφδ(vF q cosφ− Ω0). (3)

Тогда после вычисления всех необходимых интегра-
лов получим

λ =
g20a

2

π2v2F
K1

(
2Ω0

vF q0

)
, (4)

где K1(x) — функция Бесселя от чисто мнимого ар-
гумента (функция Макдональда). Применяя хоро-
шо известную асимптотику K1(x) и отбрасывая ряд
несущественных констант, получим

λ ∼ λ0
q0

4πpF
(5)

при Ω0/vF q0 � 1 и

λ ∼ λ0
Ω0

πεF

√
vF q0
Ω0

exp

(
− 2Ω0

vF q0

)
(6)

при Ω0/vF q0 � 1. Здесь мы ввели стандартную без-
размерную константу электрон-фононного взаимо-
действия

λ0 =
2g20
Ω0

N(0), (7)

где N(0) — плотность электронных состояний на
уровне Ферми на одну проекцию спина.

Теперь становится очевидным, что констан-
та спаривания экспоненциально подавлена при
Ω0/vF q0 > 1, что типично для интерфейса
FeSe/STO, где Ω0 > EF � vF q0 [25], что делает
появление зоны «реплики» и увеличение Tc благо-
даря взаимодействию электронов FeSe с оптически-
ми фононами STO весьма маловероятным. Анало-
гичные выводы были сделаны из расчетов ab initio
в работе [69], а также из анализа экранирования
электрон-фононного взаимодействия на интерфейсе
FeSe/STO в работе [70].

Выше было показано, что LDA+DMFT-расчеты
для системы FeSe/STO дают совершенно иное объ-
яснение происхождения зоны «реплики», не связан-
ное с электрон-фононным взаимодействием.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Результаты наших обширных LDA+DMFT-рас-
четов для монослоя FeSe на подложке STO говорят
в пользу сценария формирования загадочных мел-
ких зон в точке M из-за корреляционных эффектов
в 3d-состояниях Fe. Детальный анализ наблюдае-
мых в ARPES-экспериментах квазичастичных зон и
результатов LDA+DMFT-расчетов показывает, что
ближайшая к уровню Ферми мелкая зона (около
энергии 50 мэВ) образуется вырожденными 3dxz-,
3dyz-зонами Fe, перенормированными за счет корре-
ляционных эффектов. Более того, вторая мелкая зо-
на (около энергии 150 мэВ) может быть хорошо объ-
яснена просто как перенормированная корреляция-
ми 3dxy-зона Fe. Данная зона располагается прак-
тически при тех же энергиях, что и так называемая
зона «реплика», наблюдаемая в ARPES-эксперимен-
тах на FeSe/STO, которая обычно приписывается
взаимодействию электронов с оптическими фонона-
ми STO. Влияние подложки STO сводится только к
снятию вырождения 3dxz-, 3dyz-зон Fe в окрестнос-
ти точки M . Таким образом, можно заключить, что
такая довольно необычная зонная структура вблизи
уровня Ферми с несколькими электронными мелки-
ми зонами является общей особенностью монослоев
FeSe и, возможно, может быть полностью разрешена
в будущих ARPES-экспериментах.

Наши оценки величины взаимодействия электро-
нов с оптическим фононом показывают, что она экс-
поненциально мала для значений параметров, ха-
рактерных для FeSe/STO, так что общепринятая на
данный момент интерпретация природы зоны «ре-
плики» как следствия этого взаимодействия пред-
ставляется довольно нереалистичной.

5 ЖЭТФ, вып. 4
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По-видимому, корреляционные эффекты не
могут полностью подавить дырочную поверх-
ность Ферми в точке Γ, которая не наблюдает-
ся в большинстве ARPES-экспериментов в систе-
ме FeSe/STO. В то же время для большинства зон,
близких к точке Γ, полученных в LDA+DMFT-рас-
четах, согласие с ARPES-экспериментами достаточ-
но хорошее.

Было также показано, что увеличение элек-
тронного легирования и/или величины кулоновско-
го взаимодействия не улучшает общего согласия
LDA+DMFT-расчетов с данными ARPES.

Работа выполнена при финансовой поддержке
ФАНО в рамках госконтракта№0389-2014-0001, при
частичной финансовой поддержке РФФИ (грант
№17-02-00015) и в рамках программы Президиума
РАН «Фундаментальные проблемы высокотемпера-
турной сверхпроводимости». Работа Н. С. П. также
поддержана грантом Президента России для моло-
дых ученых МК-5957.2016.2. Расчеты, проведенные
методом CT-QMC, были выполнены на суперком-
пьютере «УРАН» Института математики и механи-
ки УрО РАН.
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