Исследование свойств сверхпроводящего MgB2
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Магний-диборид (MgB₂) является уникальным двухзонным сверхпроводником с высокой критической температурой Tc=39К, обусловленной сильным электрон-фононным взаимодействием (ЭФВ) и наличием двух зон проводимости [1, 3]. Основной механизм сверхпроводимости в MgB₂ связан с взаимодействием электронов с высокочастотной фононной модой E2g, которая играет ключевую роль в формировании куперовских пар [2].

Одним из важных факторов, влияющих на сверхпроводимость MgB₂, является внешнее давление, так как оно изменяет электронную структуру, плотность состояний и фононные спектры. В данной работе исследуется влияние давления на критическую температуру Tc и параметры ЭФВ с использованием методов теории функционала плотности (DFT), реализованных в Quantum ESPRESSO [3].

В результате проведённого исследования было обнаружено, что сжатие кристаллической структуры под давлением приводит к изменению расстояний между атомами Mg и B, что влияет на электронные зоны и распределение плотности состояний на уровне Ферми. Также наблюдается изменение спектральной функции Элиашберга α²F(ω): сдвиг спектра в область более высоких частот уменьшает вклад низкочастотных фононных мод в ЭФВ. Это сопровождается снижением константы электрон-фононного взаимодействия λ, что приводит к падению критической температуры Tc. Экспериментально подтверждено, что при увеличении давления с 0,5 до 2 GPa критическая температура MgB₂ уменьшается с 27,76 K до 21,10 K, что согласуется с расчётами [1, 2].
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