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La dispersion fonénica en el La,CuO,, compuesto base de los superconductores de alta Tc, es analizadautilizando
un modelo de capas. Las cargas de las capas y las interacciones capa carozo- son consideradas anisotropicamente.
Potenciales de corto rango del tipo Born-Mayer simulan la interaccién entre capas de los distintos iones. El
apantallamiento anisotropico dela interaccion Coulombiana es incorporado para describir ladegeneracién observada
en los modos LO y TO polarizados paralelamente al plano CuQ,. Las energias fondnicas observadas a lo largo de
las tres principales direcciones de simetria son ajustadas por primera vez con un modelo de capas y una buena
simulacion es lograda con un nimero relativamente pequefio de pardmetros. Las interacciones Cobre-Oxigeno y
Lantano-Oxigeno son de magnitud comparable y mas fuertes que la interaccidon Oxigeno-Oxigeno. El modo blando
que lleva a la transicidn estructural tetragonal-ortorrdmbica es mas sensible a la interaccion La-O. Esto sugiere que
la anarmonicidad en esa interaccion puede ser responsable de la inestabilidad de la red.

I. INTRODUCCION

A pesar de resultados teéricos y experimentales
que indican la importancia de fuertes correlaciones
electronicas en los superconductores de alta tempera-
tura! (SAT), hay indicaciones de que la dinamica de
red puede ser importante”. Un valor de Tc para Ba,_
LK BiO,? tan alto como en La , Sr,CuO, sugiere que
un mecanismo de interaccion electron-fondn* o de
dindmica no lineal>” no deberia descartarse. La dina-
mica de red es también importante en transiciones
estructurales producidas por ablandamientos de fonones
anarmonicos®y anomalias observadas en el espectro
fonoénico del La,CuO,'*2,

Se han realizado varios célculos del espectro
fonénico del La,CuO,", algunos de primeros prin-
cipios'é!?, pero en ninguno se ha analizado los datos
experimentales fuera del centro de lazonade Brillouin.
Esta informacidn se obtuvorecientemente por scattering
de neutrones®.

En la dindmica de compuestos idnicos, las pola-
rizabilidades electronicas juegan un rol importante (en
particular O%), por esta razén usaremos un modelo de
capas. :
Experimentalmente'?, no se observa el desdobla-
miento LO-TOen T caracteristico de cristales idnicos,
para los modos con momento dipolar paralelo a los
planos CuO,. Si se observa para los modos polariza-
dos paralelamente al eje z. Consideraremos este efecto
introduciendo apantallamiento anisotrépico de las car-
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gas iénicas. Este tipo de comportamiento no ha sido
considerado en calculos previos'>15,

Analizaremos los datos de scattering de neutrones
medidos a temperatura ambiente” (La,CuO, fase
ortorrémbica). La distorsién con respecto a la fase
tetragonal es muy pequefia’®, luego consideraremos
una estructura pseudotetragonal con parametros

_(ag+by) _ _
a N 3814y c=13174
(a,b, parametros basales ortorrémbicos). Ademas,
consideramos z(O,) = 0.182c (con respecto al plano
basal) y z(La ) = 0.362c(® (ver Fig. 1).

sy

1 %La

& —O)- 0
OO0 Latuo,

Fig. 1: Celda convencional unitaria del La, CuO, tetragonal
centrado en el cuerpo. Por simplicidad, pequeiios
desplazamientos a lo largo del eje z de los iones La y O son
despreciados. Los resortes unen ionesvecinos que interactian
a través del potencial de Born-Mayer.
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II. MODELO

Consideramos un modelo de capas con constante
de acoplamiento capa-carozoy cargas de capas aniso-

trépicas KaB(K) = aaﬁKa(K)’ YaB(K) = SaBYa(K) y

cargas ionicas isotropicas Z,g(K) = SaBZ(K) . Por
consideraciones de simetriay por la estructura que ve
el ién K a su alrededor, tenemos: paraO, K, (O, =
K (O,)= Ky(Oz) # K (0,) = K(O,); para 0, Ky(Ox)
=K/(0)).

Obviamente, para Oy, Kx(Oy) = Ky(Ox) =K, (Oxy) y
K[(0,)=K (0) =K(O, ). AdemasK,(0)) #K (O, )y
K,(0)# K, (Oxy). Lo mismo para las cargas de
capas.

Los pares Cu-O, La-O y O-O interactuan entre
capasviael potencial de Born-Mayer v_, = aKK,e"b«
hasta 4A de alcance. Consideramos también interac-
ciones coulombianas entre capas a carozos de cada
i6n. El campo eléctrico macroscopico es apantallado
anisotrépicamente 19 asumiendo un potencial:

e2
(P(r,9)=TEXp [-K (8)r] M
donde K(8) = K sen’ 6, 6 eselanguloentreelejezy
el momento dipolar del modo.

Los parametros iniciales fueron tomados de Ref.14.
En el ajuste se considerd la desviacion cuadratica
media total y del centro de zona

(valores finales: AV< (Av)? >=0.8Thzy A(T') =
=0.6Thz).

III. RESULTADOS Y DISCUSIONES

El procedimiento de ajuste llevd a significantes
anisotropias paraK g, Y o de iones O y K5 de iones
La.Los otros tensores fueron considerados isotropicos
(ver Tabla 1).

Los parametros del potencial son mostrados en
Tabla 1. Al analizar las constantes de fuerza
A = Ve (T ) Y By = Ve (k) / (i) (ver Ta-
bla 1y resortes en Fig.1) vemos que las interacciones
Cu-=y La-O son comparables y mucho mas grandes
que la interaccion O-O. Comparamos las curvas de
dispersion con los datos experimentales en Fig.2. La
descripcion completa de las curvas de dispersion es
buena. Arribamosaestosresultados con 22 parametros
independientes. Esto es satisfactorio comparado con
34 variables necesarias para obtener un ajuste de

257 - ANALES AFA Vol. 4

calidad similar con un modelo de i6n rigido en
La,NiO,”. El mismo modelo aplicado a La,Cu0,,
envolvid aiin méas dificultades'.

Parametros Potencial
Pares afeV] b [A"]
Cu-O 437.93 2.45
0-0 399.82 3.27
La-O 18967.35 3.87
Cargas [e] Acopl. capa-carozo [(€)/(v,)]
;Eg;‘) f‘g’g K (Cu) 3007.20
Y(Cu) 2.00 KL(() o) 115'38
Y0, 343 K"((c'))) 35.24
Y, 0y -203 K, (Laj 105.83
zu((zz))) :;;g K, (La) 550.95
1\ .
Y(La) 3.19

Tabla 1: Parimetros del modelo de capas derivados del
ajuste a los datos experimentales en Fig. 2 v, es el volumen
de la celda primitiva.
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Fig. 2: Curvas de dispersion de fonones tedricas y experi-
mentales a lo largo de las direcciones principales de simetria
del La,CuO,. El vector de onda k esta en unidades de ((270)/
a,27t/b, 27t/c). Los modos en las direcciones (k,0,0) y (k,k,0)
son separados como sigue: (a) modos longitudinales, (b)
modos transversales L zy (c) modos transversales || z. Para
la direccion (0,0,k) en cada caso son mostradaslas ramas que
son compatibles con las ramas de las otras direcciones.
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Con el potencial (1), obtuvimos para Ks=0.51\'1 la
degeneracionde losmodos tranversales A ;, ¥, en k=0
con los longitudinales A, Z, (vermodosE , Fig.2a
y 2b).Porotrolado, losmodos A, polarizadoseneleje
z, muestran un desdoblamiento significante (Fig. 2 c).

Los modos mas energéticos (A, Z,)en(0.5,0,0)
y (0.5, 0.5, 0) son modos tipo “breathing’’ (respira-
cién) de los oxigenos del plano al rededor del Cu. El
pequefio ablandamiento de A, en (0.5, 0, 0) es repro-
ducido cualitativamente sin introducir un grado de
libertad “breathing’’ para la capa del Cu. Por otro
lado, la rama X, crece al acercarse a (0.5, 0.5, 0).

Los autovectores de los modos en I son similares
alosdeRef.15 salvo paralosmodos E (Fig.3). Estos
modos son afectados precisamente por el
apantallamiento anisotrdpico.

Un ablandamiento de la rama TA(Z,) con la
temperatura es observado experimentalmente cerca
delborde de lazona. La inestabilidad delmodo @ _ en
el borde de zona, cuyo patrén de desplazamiento
corresponde alarotacion del octaedro de oxigenos con
centro en el Cu, corresponde a la transicion tetrago-
nalortorrémbica 3°. En la Tabla 3 damos la variacion
relativa de los pardmetros que llevana @ = 0. Puede
verse que la influencia mas relevante proviene de la
interaccion transversal La-0. Notemos que @ _ es
mucho menos sensitivoa la variacion del acoplamien-

to capa-carozo K, (0). La renormalizacién de la
interaccion capa-carozo enel 0 debidoa interacciones
locales anarmoénicas electron-ion fue considerada en
un modelo unidimensional responsable de la inestabi-
lidad estructural -tetragonalortorrémbica?’. Nuestros
resultados sugieren que una interaccién capa’capa
anarmonica La-O seria mas factible de ser responsa-
ble de esta inestabilidad. Esta situacion parece ser la
inverca de la encontrada en las perovskitas de tipo
ABO, donde el modo blando ferroeléctrico es mas
sensible a variaciones de la interaccién capa-carozo
del oxigeno que a la interaccién metal de transicién-
oxigeno(B-0)?'. En concordanciacon lasituacién que
encontramos en La,CuQ,, el ablandamiento del modo
blando hasido descriptorecientemente con L. teoriade
perturbaciones anarmonicas para interacciones entre
varios pares de iones?. Las constantes de fuerza
anarmonicas fueron determinadas de propiedades
anarmonicasy la constante de fuerza La-O resulto ser
la mas importante.
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Fig. 3: Autovectores de los modos épticos E . Todos ellos
presentan una degeneracion LO-TO.

2 2
Pares A ['e—] B [e_] r[A]
a a
Cu-0_ 163.80 35.08 1.905
Cu—OZ' 49.05 -8.35 2.397
0.0, 427 -0.49 2.694
0-0. 1.28 0.13 3.062
Lal-O'l 195.88 -21.36 2.371
La0. 71.00 697 2633
La -0 44.15 414 2756

Tabla 2: Constantes de fuerza para los iones vecinos unidos por
resortes en Fig. 1 y distancias correspondientes r..

B(La0) B(Cu0) A(La-0) A (Cu0) K,(0,)

+0.0067 -0.0212 +0.0214 -0.0977 -0.3036

Tabla 3: Variaciones relativas de parametros que llevanala
inestabilidad del modo blando relacionado con la transicién
tetragonal-ortorrombica.
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