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ВЗАИМОСВЯЗЬ СВЕРХПРОВОДИМОСТИ И МАГНИТНЫХ ВОЗБУЖДЕНИЙ  
В МНОГООРБИТАЛЬНЫХ СИСТЕМАХ * 

 
Рассмотрено влияние нетривиального сверхпроводящего параметра порядка на магнитную восприимчивость  

в многоорбитальной модели соединений железа. Показано, как формируется спин-резонансный пик, обсуждается 
его связь с экспериментальными данными по неупругому рассеянию нейтронов. 

Ключевые слова: сверхпроводники на основе железа, спин-резонансный пик, спиновая восприимчивость. 
 
 
 
Введение  
 
В 2008 г. был открыт новый класс сверх- 

проводников – соединения железа [1]. В на- 
стоящее время рекорд по величине критиче- 
ской температуры перехода в сверхпроводящее 
состояние Tc среди монокристаллов при- 
надлежит SmFeAsO1–xFx с Tc = 57,5 K [2].  
В сверхпроводящих соединениях железа  
можно выделить два класса – пниктиды и  
халькогениды. Базовым элементом везде яв- 
ляется квадратная решетка железа, в боль- 
шинстве слабодопированных соединений  
подверженная орторомбическим искажениям  
при температурах, сравнимых с температу- 
рой перехода в антиферромагнитную (АФМ)  
фазу TSDW. В первом классе железо нахо- 
дится в тетраэдрическом окружении мышья- 
ка или фосфора, во втором – селена, теллура  
или серы. Пниктиды бывают однослойные  
типа 1111 (LaFeAsO, LaFePO, Sr2VO3FeAs  

и т. д.) и 111 (LiFeAs, LiFeP и др.), а также 
типа 122, содержащие два слоя FeAs на эле- 
ментарную ячейку (BaFe2As2, KFe2As2 и т. п.).  
К халькогенидам относятся соединения типа  
11 (Fe1–δSe, Fe1+yTe1–xSex, пленки FeSe) и 122  
(KFe2Se2). В настоящее время существует  
множество обзоров, в которых подробно об- 
суждаются структура и физические свойства  
соединений железа, например [3–8]. 

Характерная особенность соединений же- 
леза по сравнению с купратами, например,  
состоит в качественном, а иногда даже и ко- 
личественном, согласии измеряемой в ARPES  
(Angle-Resolved Photoemission Spectrosco- 
py – фотоэмиссионная спектроскопия с уг- 
ловым разрешением) и с помощью кванто- 
вых осцилляций Ферми-поверхности с  
вычисленной первопринципными методами.  
Это, а также малая величина магнитного мо- 
мента на железе (из нейтронных иссле- 
дований ~ 0,3 B ) в пниктидах и отсутствие  
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изоляторного состояния в недопированном  
случае позволяют говорить о малой или  
средней величине электронных корреляций.  
Поэтому естественной начальной точкой  
описания скорее является модель делокали- 
зованных электронов, а не Мотт – Хаббар- 
довский предел и модели типа 1 2t J J  . 

Симметрия и структура параметра поряд- 
ка в сверхпроводниках на основе железа яв- 
ляется наиболее фундаментальным, хотя и  
не решенным вопросом в быстро развиваю- 
щейся области необычной многозонной  
сверхпроводимости. Сложная Ферми-по- 
верхность соединений железа является ре- 
зультатом гибридизации всех пяти d-орби- 
талей железа, а взаимодействие фермионов  
на низких энергиях – это сложная смесь 
вкладов от внутри- и межорбитальных  
взаимодействий. В такой ситуации элек- 
тронный механизм сверхпроводимости мо- 
жет привести к s-типу и не-s-типу спари- 
вания, и для каждой симметрии структура  
щели может быть обычной или расширен- 
ной, со сдвигом фазы на π между различны- 
ми Ферми-поверхностями (так называемое 
s -состояние) [3].  
На раннем этапе после открытия сверх-

проводимости пниктидов были проведены 
оценки возможности спаривания за счет 
электрон-фононного взаимодействия. Кон-
станта связи оказалась даже меньше, чем у 
алюминия [9], хотя Tc в соединениях железа 
значительно выше. Это привело к выводам о 
том, что вряд ли следующее из электрон-
фононного взаимодействия спаривание яв-
ляется доминирующим, хотя, возможно, 
требуется более тщательный анализ, учиты-
вающий специфичные особенности зонной 
структуры [10]. Такая ситуация сразу при-
вела к поискам альтернативных теорий 
сверхпроводящего спаривания. Используе-
мые в теориях взаимодействия варьируются 
от спиновых и орбитальных флуктуаций до 
сильно коррелированных Мотт – Хаббар-
довских и хундовских обменных констант. 
Спин-флуктуационная теория сверхпрово-
дящего спаривания является наиболее пер-
спективной по ряду причин: 1) она основана 
на модели делокализованных электронов, 
что является хорошей отправной точкой для 
описания соединений железа; 2) сверхпро-
водящая фаза возникает сразу после или со-
существует с антиферромагнитной, притом 
спин-решеточная релаксация 1/T1T посте-

пенно меняет характер поведения от Кюри-
Вейсовского к Пауливскому при увеличении 
допирования и снижении Tc [11], что гово-
рит об уменьшении роли спиновых флук-
туаций; 3) для описания разнообразия  
наблюдаемых свойств пниктидов и халько-
генидов не требуется вводить дополнитель-
ные параметры в теорию, а нужно учиты-
вать особенности зонной структуры и 
взаимодействий в различных классах соеди-
нений железа [3]. 

Что касается эксперимнтального под- 
тверждения резульатов спин-флуктуацион- 
ной теории сверхпроводимости то, навер- 
ное, наиболее ярким является наблюдение  
спин-резонансного пика в неупругом рас- 
сеянии нейтронов. Далее мы изложим тео-
ретические предпосылки возникновения  
этого пика, основанные на вычислении спи-
новой восприимчивости в многоорбиталь-
ной системе, а затем обсудим эксперимен-
тальную ситуацию. 

 
Реалистичная зонная модель 
 
Основной кристаллографический эле-

мент соединений железа – это плоскость 
FeAs (где вместо As могут быть P, Se или 
Te) с квадратной a a  плоскостью ионов Fe 
и двумя квадратными a a   плоскостями As 

выше и ниже ее ( 2a a  ). Минимальная 
элементарная ячейка всей плоскости FeAs 
есть, следовательно, a a   и включает две 
формульные единицы. В некоторых, но не 
во всех, случаях низкоэнергетическая часть 
электронной структуры может быть «раз-
вернута» в два раза большую зону Бриллю-
эна, соответствующую элементарной ячейке 
a a , так что реальная зонная структура 
может быть получена с помощью «свертки» 
двумерной зоны Бриллюэна. При этом точ-
ки X ( / ,0)a   и Y (0, / )a   из «разверну-

той» зоны переходят в одну точку M   
( / , / )a a     в малой зоне Бриллюэна 
На основе зонной структуры из перво-

принципных расчетов в рамках теории 
функционала плотности (Density Functional 
Theory, DFT) можно сформулировать упро-
щенные модели, которые затем можно изу-
чать сложными теоретическими методами, 
как, например, формализм функций Грина. 
Наиболее реалистичная модель включает 
все пять 2 gt -орбиталей железа [12; 13]. Так,
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Рис. 1. Ферми-поверхность при электронном допировании (x = 0,03, слева) и дырочном допировании (x = –0,08, 
справа), вычисленная в 5-орбитальной модели [13]. Орбитали, дающие максимальные вклады в Ферми-поверх- 
ность, выделены цветом 
 
 
 
например, в пятиорбитальной модели из ра-
боты [13], довольно хорошо воспроизводя-
щей результаты DFT-расчетов, Ферми-по- 
верхность состоит из четырех карманов, 
двух дырочных в районе точки (0,0)  и двух 

электронных в районе точек ( ,0)  и (0, )  
(рис. 1). Такая геометрия в k-пространстве 
приводит к возможности возникновения 
волны спиновой плотности (Spin-Density 
Wave, SDW) из-за нестинга между дыроч-
ной и электронной Ферми-поверхностями 
на волновом векторе ( ,0) Q  или (0, )  
[7]. Гамильтониан модели есть:  

  †
0 = ( ) ,ll l ll l l

ll

H t d d   


   k k
k

k        (1) 

где †
ld k  – оператор рождения частицы с 

импульсом k  и спином σ на орбитали l; 
( )llt  k  – перескоки, а l  – одноэлектронные 

энергии. Орбитальный индекс (1,2, ,5)l   

нумерует все пять орбиталей железа ( xzd , 

yzd , xyd , 2 2x y
d


, 2 23z r

d


). 

Недопированный материал имеет полно-
стью заполненные орбитали d 6, что в рас-
сматриваемой модели соответствует числу 
электронов n = 6. Полное число заполнения 
электронов 0=n n x . Отметим, что при 
дырочном допировании с n = 5,95, также 
показанном на рис. 1, возникает дополни-

тельная Ферми-поверхность γ вокруг точки 
( , )  . При увеличении допирования x даль-
ний SDW порядок исчезает. То, что макси-
мальные вклады в зоны на Ферми-поверх- 
ности дают dxz,yz- и dxy-орбитали, подтвер-
ждается спектрами ARPES [14; 15]. При 
этом наличие нескольких карманов и мно-
гоорбитальный характер зон существенно 
влияет на картину сверхпроводящего спари-
вания. 

 

Спиновая восприимчивость  
в многоорбитальных моделях 
В многоорбитальном случае динамиче- 

ская спиновая восприимчивость является 
тензором по орбитальным индексам l , l , 
m  и m : 

,

i

0

( ,i ) =

< ( , ) ( ,0) > .

ll mm
ss

s s
ll m md e T S S

 





 

 

    

q

q q
 

Здесь Ω – мацубаровская частота; ( , )s
llS  q  – 

s-я компонента вектора спинового операто- 
ра с мацубаровским временем τ;  

†

, ,

1
ˆ( , ) = ( ) ( )

2ll l la a       
    p p qp

S q , 

где ̂  – вектор, составленный из матриц 
Паули ̂ , †

la p  – оператор рождения элек- 

трона на орбитали l с импульсом p  и спи- 
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ном α. Для получения нулевого по взаимо- 
действию приближения расцепляем (1) по 
теореме Вика, вводим нормальные и ано- 
мальные функции Грина  

†( , ) = < ( ) (0) >,ml km klG k T a a        
† † †( , ) =< ( ) (0) >ml km klF k T a a        

и 
( , ) =< ( ) (0) >,ml km klF k T a a        

переходим к мацубаровским частотам n  и 
получаем для    компоненты восприимчи- 
вости в отсутствие спин-орбитального взаи- 
модействия 

,
0, ( ,i ) =ll mm 
 q  

,

= ( ,i ) ( ,i i )n nml l m

n

T G G   


      
p

p p q  

† ( , i ) ( ,i i ) .n nlm l m
F F  

       p p q        (2) 

Физическая (наблюдаемая) восприимчи- 
вость получается при совпадающих орби- 
тальных индексах двух функций Грина, 
входящих в вершину, т. е. при =l l  и 

=m m : ,

,

1
( ,i ) = ( ,i )

2
ll mm

l m    q q . 

В качестве взаимодействия мы возьмем 
двухчастичный гамильтониан с одноузель- 
ным взаимодействием общего вида [12; 13]: 

0
,

=
fm fm

f m

H H U n n    

† †

, < , < ,
fl fm fl fm fl fm

f m l f m l

U n n J d d d d    
 

      

† †

,

,
fl fl fm fm

f m l

J d d d d   


    (3) 

где =fm fm fm
n n n  , †=fm fm fmn d d    – опера- 

тор числа частиц на узле f; U  и U   – внутри- 
и межорбитальное Хаббардовское отталки- 
вание; J  – хундовский обмен; J   – парный 
перескок. Обычно параметры подчиняются 
спин-вращательной инвариантности (Spin-
Rotational Invariance, SRI), что приводит к 
уменьшению свободных параметров теории 
вследствие соотношений = 2U U J   и 

=J J . 
На основании взаимодействия в гамиль- 

тониане (3) можно построить приближение 
RPA для спиновой восприимчивости 

( ,i ) q  [13]. Чтобы получить решение, 
нужно перейти от тензоров к матрицам с 
индексами = Oi l l n  и = Oj m m n , где  

On  – число орбиталей. Тогда в матричном 

виде спиновая восприимчивость в RPA-при- 
ближении есть   

  1

0, 0,
ˆ ˆˆ ˆ ˆ= 1 ,U




                  (4) 

где Û   – матрица взаимодействий в    
канале. Отметим, что необходимость строить 
теорию в орбитальном представлении вы- 
звана тем, что именно в нем взаимодействие 
Хаббардовского типа, содержащееся в (3), 
остается локальным. 

 
Спин-резонансный пик  
в неупругом рассеянии нейтронов 
 
Так как 0 ( , ) q  описывает возбуждения 

частица-дырка, а в сверхпроводящем со- 
стоянии все возбуждения примерно до 02  

(при = 0T ) отсутствуют, то только выше 
этого значения 0Im ( , ) q  становится нену- 
левой. Из аномальных функций Грина в вы- 
ражении (2) возникают члены, пропорцио- 
нальные  

1 .
E E





  
 

  

k k q

k k q

 

Эти множители называются аномальными 
факторами когерентности. На уровне Ферми 

2 2 =| |E     k k k k . Если у k  и k q  оди- 

наковый знак, то факторы когерентности 
будут равны нулю, что приведет к плавному 
возрастанию спиновой восприимчивости с 

частотой после  = min | | | |c    k k q , до 

которой 0Im ( , ) = 0 q . Это видно на рис. 2 
для классического s-типа сверхпроводи- 
мости ( s -состояние). Если же, как это 

происходит для s - и d-состояний в соеди- 

нениях железа, вектор = = ( ,0)q Q  со- 
единяет Ферми-поверхности с различными 
знаками щели,    sgn sgn


  

k k q
, то фак- 

торы когерентности ненулевые и в мнимой 
части 0  возникает скачок при = c  . В со- 
ответствии с соотношениями Крамерса – 
Кронига действительная часть испытывает 
логарифмическую сингулярность. Для опре- 
деленного набора параметров U , U  , J , 

J  , входящих в матрицу Û  , ненулевое 
значение 0Re  и 0Im = 0  приводит к рас- 
ходимости в мнимой части восприимчи- 
вости в RPA (4). Соответствующий пик в 
Im ( , ) Q  и есть спиновый резонанс, ко-
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Рис. 2. Слева показана вычисленная в модели [13] частотная зависимость Im ( = , ) q Q   

в нормальном состоянии (non-SC) и в сверхпроводящем с s ( s ), 2 2x y
d


 и s  симметриями 

параметра порядка. В последнем случае возникает резонансный пик при 0< 2  . Справа 

схематично показаны структуры параметров порядка s - и 2 2x y
d


-типов на Ферми-

поверхности, а также показан вектор = ( ,0)Q , соединяющий электронные и дырочные 
карманы 

 
 
 
торый появляется при частоте res c  . 
Внутризонные вклады в восприимчивость 
на этом векторе малы из-за прямой щели, 
т. е. нет таких состояний на уровне Ферми, 
которые могли бы участвовать во внутри- 
зонном рассеянии с вектором Q . Следова- 
тельно, возникает единственный полюс во  
всех компонентах спиновой восприимчиво- 
сти в RPA при res c  , что и есть спи- 
новый экситон. 

На рис. 2 спиновый резонанс хорошо ви- 
ден для s -состояния. Для 2 2x y

d


, хоть 

резонанс и мог в принципе возникнуть из-за 
знакопеременности щели, но вектор Q  со- 
единяет состояния на дырочной Ферми-по- 
верхности вблизи нулей щели k , и полная 

щель в 0Im , определяемая c , очень мала. 

Так как 0c  , то скачок в 0Im  исче-
зающе мал и восприимчивость в RPA пока- 
зывает небольшое увеличение по сравнению 
с нормальным состоянием (см. рис. 2). То 
же самое справедливо для xyd  и 2 2 i xyx y

d d


  

симметрий [16] и для триплетного p -типа 
[17]. Таким образом, наличие спинового ре-
зонанса вблизи антиферромагнитного вол- 

нового вектора является эксклюзивным 
свойством s -состояния [18]. Естественно, 
спиновый резонанс может возникнуть не 
только для s -типа, но он будет на других 
волновых векторах, соединяющих Ферми-
поверхности с различными знаками пара- 
метра порядка. Например, для d -типа были 
даны указания на спиновый резонанс на 
волновом векторе ( , )  q , соединяющем 
два электронных кармана [19]. 

 
Обсуждение 
 
Исторически, для соединений железа 

спиновый резонанс сначала был предсказан 
теоретически [16; 17], а затем обнаружен 
экспериментально вблизи точки ( ,0)  в 
1111, 122, и 11 семействах пниктидов и 
халькогенидов [20–24]. Хотя соотношение 

02 / cT  меняется от материала к материалу 
[25], общие свойства спиновых возбужде- 
ний следующие: имеется щель при низких 
энергиях и < cT T  и присутствует увели- 

чение отклика на res , которое исчезает на 

температурах выше cT . Существует не- 
сколько загадок, связанных со спиновым 
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резонансом. Поскольку условие нестинга 
очень чувствительно к изменениям q  отно- 

сительно Q , то уже при 0,995q Q  величи- 

на 0Re ( , )res q  становится значительно 
меньше, чем было на векторе Q . Как ре- 
зультат, резонансный пик ограничен вол- 
новым вектором нестинга и практически не 
диспергирует, в отличие от случая ВТСП 
купратов. Следовательно, можно ожидать, 
что, когда система при допировании уходит 
от условия идеального нестинга, спиновый 
резонанс должен стать несоизмеримым с 
q Q . Это, однако, не наблюдается в се- 

мействах 1111, допированных кобальтом 
122, где резонанс всегда остается на векторе 
Q  независимо от допирования (в пределах 
экспериментального разрешения) [21–23].  
С другой стороны, несоизмеримость была 
обнаружена в системе Fe(Se,Te) [20] и в 
допированной калием системе 122 [24]. В по- 
следнем случае концентрация допирования 
K была далека от оптимального, в отличие 
от работы [22], что может объяснить, поче- 
му легче было уловить несоизмеримость. 
Однако сейчас нет четкого понимания, по- 
чему резонанс в некоторых случаях возни- 
кает на соизмеримых векторах, а в других – 
на несоизмеримых. 

Другая загадка связана с анизотропией в 
спиновом пространстве, наблюдаемой в не- 
магнитной фазе Ba(Fe1–xNix)2As2 с помощью 
поляризованных нейтронов [26]. Было обна- 
ружено, что Im   и 2Im zz  отличаются, 
показывая различные частоты и интенсив- 
ности спиновых резонансов. Это противо- 
речит условию спин-вращательной инвари- 
антности = 2 z zS S S S  , которое должно 

соблюдаться в парамагнитной системе. Со- 
отношение Im > 2Im zz   также подтверж- 
дается измерениями скорости спин-реше- 
точной релаксации в ЯМР при помощи 
перпендикулярных магнитных полей [27]. 
Одним из решений этой загадки может быть 
присутствие спин-орбитального взаимодей- 
ствия, которое нарушает спин-вращатель- 
ную инвариантность [28]. 

Не так давно было высказано мнение, что 
теоретически предсказанный пик для изо- 
тропного s -состояния слишком узкий и 
обладает слишком большой интенсивно- 
стью по сравнению с экспериментально 
наблюдаемым [29]. Авторы работы [29] 

предложили альтернативное объяснение 
наблюдаемому пику, которое не опирается 
на изменяющий знак параметр порядка. Они 
отметили, что если присутствует коллапс 
рассеяния (1 /  ) ниже границы разрушения 
пар, то перераспределение спектрального 
веса при входе в сверхпроводящую фазу 
может привести к увеличению спинового 
отклика ниже cT  по сравнению с нормаль- 
ной фазой. Этот эффект не является на- 
стоящим спиновым резонансом в том смыс- 
ле, что отсутствует расходимость в Im , но 
в зависимости от параметров можно до- 
биться существенного усиления спинового 
отклика. Наблюдаемое уширение спиновых 
возбуждений может быть обязано множе- 
ству причин, одна из наиболее очевидных – 
это существенная анизотропия s -щели. 
Другая проблема в объяснении, выдвинутом 
в работе [29]: требуется вполне определен- 
ный вид рассеяния в нормальном состоянии, 
Im ( , ) = ( )A T   q , а также необходимо 
тщательно подбирать параметр A . Тот факт, 
что чрезвычайно похожие свойства спино- 
вых возбуждений наблюдаются во всех се- 
мействах соединений железа, может гово- 
рить против возможности изотропной щели 
s -типа. С точки зрения эксперимента важ- 
но отличать ситуацию с резонансным пиком 
на res c   от ситуации с увеличением вос- 

приимчивости при > c  . Первый случай 

относится к s -состоянию и косвенно под- 
тверждает спин-флуктуационный механизм 
сверхпроводимости, второй – к s  и теории 
сверхпроводимости за счет орбитальных 
флуктуаций или электрон-фононного вза- 
имодействия. Пока точного ответа нет, но 
совокупность экспериментальных данных 
как по спиновому резонансу, так и по 
интерференции квазичастиц (quasiparticle 
interference scattering, QPI), глубине проник- 
новения, теплоемкости и многим другим 
наблюдаемым характеристикам, свидетель- 
ствует в пользу s -состояния [3]. 
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INTERPLAY OF SUPERCONDUCTIVITY AND MAGNETIC EXCITATIONS  

IN MULTIORBITAL SYSTEMS 
 

 
We have considered the impact of the nontrivial superconducting order parameter on the mag-

netic susceptibility within the multiorbital model for the iron-based materials. The formation of the 
spin-resonance peak is demonstrated and its connection to the experimental data on the inelastic 
neutron scattering is discussed. 
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