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Mody fononowe w ptaszczyznach CuO,
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doping-induced

zone-boundary sofiening
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Coincidence of softening
with I-M transition
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MAPS: neutronowy spektrometr czasu przelotu
ISIS Rutherford Appleton Laboratory
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Dynamiczny czynnik strukturalny

¥BCOB6.95 at 110K, Ei = 117 .5meV
slica: -0.1 < k=0.1
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YBa,Cu,0,

YBCO6.15 at 7K, Ei = 124.7meV
p=49° slice: -01<k<0.1
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Phonon Energy (meV)

Krzywe dyspersji
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Dynamika sieci — metody obliczeniowe

. Obliczenia modelowe - model powlokowy

® @

V(r;) = A exp(-ri/B) — CIr;

Il. Obliczenia ab initio
- metoda odpowiedzi liniowej
- metoda bezposrednia (matych wychylen)



Model powiokowy

S.L. Chaplot et al.,
Phys. Rev. B 52, 7230 (1995)

ADb initio

C.Z Wang et al.,
Phys. Rev. B 59, 9278 (1999)
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Model powiokowy

Ab initio
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Model Hubbarda
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Electron-phonon Hamiltonian
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Spectral properties

The energy spectrum of a given operator A can be calculated as

Iw) =) [{¢n]Alth)|6(w — En + Ey)

In order to evaluate I{w) we repeat the Lanczos procedure starting
with a vector

o} = )
V(o] AT Ao}
T w4+ Ey—ay— —z

By —a1— e T —

The intensity of each peak can be also written in terms of the first
component of each eigenvector |¢,) = > .. ch|Om)

Iw) =) |51 (ol ATAl0) 6w — En + Eq)



E (meV)

80 - ' ' '
75+ _
Np——————ecg-----_ == _
- cu—
\.\ = ~1
65 |- .\_
60 |- _
Ut=6 S LE RSl
N —n— x=1/4
55 L _
50 ' ' ' I
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
g

0.5

N(g=0.5,E)

0.01}

0.00

001t

0.00

0.01¢

0.00
0.

a=0 o =70 meV
ph

a=15 o =61.2meV
ph

a=2 Q)ph= 53.3 meV

05 1.0
E (eV)

15

2.0




E (eV)

1.2

|
0.75

1.00

E (eV)

1.8

1.4-—
1.2-—
1.0-—
0.8-—
0.6-—
0.4;

0.0

—u— x=1/6
—s— x=1/4

0.00

0.25

0.50
q (2n)

0.75

1.00



S(9.E)

o =0
a =2 q,,= 05
q=1/4n l
g=1/72n )
q=3/4n A LS A
q=rn
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
E (eV)

S(qa.E)

a =0
r a =2 A= 0.25 1
q=1/4n l
q=1/72n
q=3/4n A
q=n=
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0



03

0.2} '

04 F-------==-=--=°"""

000 005 010 045
u(a)

0.20




0.15

0.05

— no-phonon
— g=l5

0.6 0.8

0.4

x =0.25




S{q,E)

02t
0.1+

0.0

q=0.125 |

0.2-

0.1+

0.0

q=025

0.2}

0.1t

0.0

0.2+

0.1+

0.0

0.0

0.1 0.2 0.3

D4 0.5

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

0.00

—m— >0 =0

0.0




Fluktuacje tadunkowo-spinowe

J. Zaanen and O. Gunnarsson
Phys. Rev. B 40, 7391 (1989)

J.M. Tranquada et al., Nature 375, 561 (1995)
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Podsumowanie

Pomiary neutronowe w YBCO potwierdzity silng zmiane czestosci
tlenowych modéw optycznych w ptaszczyznie CuO w przejsciu
izolator-metal

Zaobserwowano anizotropie krzywych dyspersji
w kierunkach ai b

Poréwnane zostaly wyniki eksperymentalne z obliczeniami
modelowymi i ab initio

Obliczenia dynamiki sieci powinny uwzglednia¢
korelacje elektronowe w stanach d

Uporzadkowanie (fluktuacje) tadunkowo-spinowe
moga by¢ odpowiedzialne za nieciggtosci w krzywych
dyspersiji



