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Estudiames la dispersién fondnica de compuestos "infinite-layered” (IL) mediante un modelo de
capas. Los pardmetros del modelo son extrafdos iniciaimente de otros célculos en superconduc-
tores y fueron ajustados para reproducir los fonones infrarrojos medidos en el centro de1a Zona
de Brillouin para Cao.ss Sro.14 CuO2. Este wltimo compuesto no es un metal sino un semicon-
ductor con un ancho de banda pequefio. Se calculan propiedades integrales como la densidad
de estados total y también parcial para el oxigeno. Se muestran los autovectores de los modos
del centro de zona. Mediante la aproximacién de cristal virtual se obtiene también la dispersi6n
fonénica del compuesto superconductor: (Sry_z Nd:)CuO; (T ~ 40K). Se compara con los
resultados hallados en CaCuO,. Se observa una inestabilidad en una rama fonénica (Z£,0,k)
con k — Z donde a y ¢ son las constantes de red de la estructura tetragonal. La inestabil-
idad fondnica es mayor al pasar del compuesto IL semiconductor al material superconductor
(Sro.se Ndo.14)CuO;.

We study the phonon dispersion in the infinite-layered (IL) compounds with a shell model. The
model parameters are extracted from other superconductor calculations and were adjusted to
reproduce the measured infrated phonons in the Brillouin zone center of Cag.s6 Sr0.14Cu0O;.
This compound is not a metal but a narrow band semiconductor. We calculate integral prop-
erties like the total and oxygen projected phonon dendity of states. We also show the zone
center phonon eigenvectors. Using the virtual crystal approximation, we obtain the phonon
dispersion of the superconductor (Sry_; Nd:)CuO2 (T ~ 40K). We compare the results with
those found for CaCuO;. We observe an instability of a phonon branch (%,0, k) with k — £,
where a and c are the crystal parameters of the tetragonal structure. The phonon instability

Fn 1988 fue descubierto el "infinite-layered” (IL)
(Cap 86Sr0.14)Cu0; ! que consiste de planos Cu — O
separados por dtomos de Ca formando una estructura
tetragonal. La fase termodindmica CaCuO, 2 es un
aislante como el material anterior y de estructura or-
torrémbica. Las propiedades superconductoras fueron
por primera vez encontradas en el IL Sry_, Nd, CuO,
con T, ~ 40K 3, donde 0.14 < y < 0.186.

Calculos de estructura de bandas del IL conven-
cional muestran la presencia de una singularidad de
"van Hove” 0.2¢V debajo de Er 476. Ha habido cre-
ciente interés en estos hechos ya que acorde a la teoria
BCS, la superconductividad serfa mas éptima.

Estudiamos en este trabajo;, la dindmica de red
de los materiales IL aislante (CaCu0Q,) y supercon-
ductor (SrpggNdp 14Cu0,). Desde la experiencia,
solo se han medido fonones infrarrojos del centro
de zona en (Cag86Sr0.14)Cu0; 7. Desde el punto
de vista tedrico se han calculado fonones en T con
métodos ab-initio®€. En nuestro célculo utilizamos
un modelo de capas usado en otros superconduc-
tores Y Ba;Cu3O7 °, Bi,CaSraCuyOs '°, etc; aju-
stando algunos parimetros para mejorar el acuerdo
con los fonones infrarrojos medidos. Transferimos es-
tos potenciales junto con otros sacados de un ajuste
en NdyCuO4 que tiene una estructura (77) simi-
lar!! y usamos la aproximacién de cristal virtual
para obtener los parimetros del compuesto I, de
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is greather in the superconductor (Sro.s6 Ndo.14)CuO; than in the semiconductor IL.

Sr, SroseNdy14Cu0O,. Los valores finales de los
parametros son mostrados en Tabla 1. En Tabla 2
mostramos las frecuencias calculadas, en buen acuerdo
con la experiencia. Notamos que las constantes de
fuerza Cu~O no corresponden a un potencial de Born-
Mayer lo que indica un caracter covalente alto de la
ligadura (ver la constante de fuerza longitudinal en
Tabla 1).

Interaction a (ev) b (A~T) ¢ (A%) Ay ' By;
Cu-O 58272 4.27 1000 198.4 -8.7
Ca-0 2513 3.06 0 36.3 -4.7
0-0 1000 3.00 0 8.27 -1.01

Ton Z(e) V() R
Cu 2 2.2 275
Ca 2 0 oo
o -2 -3.1 69
Tabla 1: Pardmetros del modelo: a,b,c:

pardmetros del potencial; Z)Y: cargas idnicas y de
capas; K: constante de fuerza capa-carozo en el
silio; Aij, Bij: constaules de fuerza longitudinales y
transversales entre fones vecinos. A, B, y K estdn en

unidades de (e2/v,).
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Los desplazamientos relativos para los fonones en
' clasificados por simetria son mostrados en Fig. 1
(modos longitudinales E5, y transversales Aj,, Bay).
Confirmamos que los modos infrarrojos mas bhajos son
debidos principalmente a movimientos de los iones Ca
y Cu en contrafase a lo largo de z (A3,) y del plano x-
y (F24) como se especul6 en 7. El modo mas alto E,,
es el llamado "stretching” y el siguiente es "bending”
mezclado con desplazamientos de Ca. Estos resulta-
dos concuerdan con los hallados para otros cupratos
superconductores 101213 L03 desplazamientos encon-
trados son también similares a aquellos de un cilculo

de primeros pincipios 6.

Modo|Modelo de capas|LMTO®|Experimento’
E. 649(635) 619 | 663(597)
458(449) 609 | 407(306)
242(212) 311 | 240(230)
Aw | 457(121) 546 | 440(422)
178(178) 108 189(181)
By, | 193(193) 394

Tabla 2: Frecuenctas de los distintos modos lon-
gitudinales del centro de zona del CaCuO, (entre
parénlesis se muestran los modos transversales): para
el Modelo de capas, para un cdlculo de primeros prin-
cipios (LMTO) y para el experimento. Unidad: cm~!.

La densidad total de fonones (PDOS) es mostrada
en Figura 2. La linea sdlida corresponde al IL puro
mientras la linea a trazos es para el compuesto a base
de Sr, Srg.86Ndp 14Cu0;. En general se observa con
el aumento de Sr, un traspaso de peso espectral hacia
frecuencias mas bajas. Esto es debido a una inter-
accion k — O (k = Sr, Nd) menor que Ca — O como
también a una masa efectiva k mayor qune la de Ca.
En Fig. 2 se observa un "gap” de ~ 100em™~! que
aumenta 50cm™! al pasar al compuesto superconduc-
tor. Para este tiltimo se observa la apertura de un
segundo ”gap” a =~ 300cm~!. Esto estd relacionado
con la transferencia espectral de la banda de oxigeno
de baja frecuencia a una banda con poca dispersion ar-
riba del "gap” como puede verse en la figura 3 (PDOS
proyectada sobre el oxigeno). La banda mas altaen la
PDOS total es predominantemente de oxigeno como
puede deducirse de figuras 2 y 3.

Se obscrva una tendencia natural del sistema hacia
‘una inestabilidad con vector de onda (%, 0, k), donde
k — Z (ver Tabla 3). La misma inestabilidad es en-
contrada para los modos con (0, Z,k) que estin de-
generados con los anteriores por razones de simetria.
Observamos que el patrén de desplazamiento es un
”dimpling” parcial de uno de los oxigenos del plano.
La inestabilidad es mayor para el compuesto de St y es
removida al cambiar solo un 1% la constante de fuerza
transversal Cu — O. El patrén de desplazamientos de
esta inestabilidad sugiere una posible relacién con la
transicién tetragonal-ortorrémbica con el contenido de
Sr. Notemos que el vector de onda del fonén blando
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tiende a doblar la celda en las direcciones x y z que
recuerda la estructura ortorrombica centrada en las
caras 2,

650 450

FIG. 1. Frecuencias fondnicas calculadas por el modelo
de capas (en cm™') y desplazamientos relativos || al plano
x-y (A) y || 2l eje z (B), para los modos de q=0 en CaCxO;.

atomo| u, f|uy]| u,
Cu 0 0 ]-0.0653
Ca |0.0969|0 0
O, [-0.0013/0} O
O, 0 0 |-0.1321

Tabla 3: Desplazamientos relativos del fondn in-
estable en (5,0, %
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FIG. 2. Densidad total de estados fonénicos, lfnea con-

tinua: CaCuO; y linea a trazos: (Srg.e6 Ndo.14)CuO,.
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FIG. 3. Idem Fig. 2, para la densidad de estados de los
iones de oxigeno.

La singularidad de van Hove (SVH) mencionada
apatece cerca de la superficie de Fermi (SF) en el
punto R = (£,0,Z). Hemos encontrado el ablan-
damiento de una rama fonénica con el aumento de
la concentracién de Sr y con el maximo de la in-
estabilidad sobre el borde de zona (punto R). En los
célculos de estructura de bandas, se observa que la
banda "antibonding” cruza la SF cerca de los pun-
tos ' y R 6. Cuando el sistema es dopado con Sr
sc espera que la SVH esté localizada en la SF. Uno
esperaria una posible relacion de las propiedades de
"nesting” de la SF con la mencionada inestabilidad.
EL acoplamiento electrén-fonén aumentaria las tran-
siciones clectrénicas a través de la banda ”antibond-
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ing” (desde el cruce cerca de T, al punto R donde
ocurre la SVH). La inestabilidad de la rama fondnica
que-hemos encontrado, seria candidata para producir
el aumento en el acoplamlento electrénico efectivo
como se espera desde la teoria BCS.
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