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Исследовано влияние спин-орбитального взаимодействия на зонную структуру и поверхность Ферми в пятиор-
битальной модели сверхпроводников на основе железа. Так как в элементарной ячейке находятся два иона Fe и 
их орбитали опосредованно связаны через орбитали As, в эффективной модели введены константы внутри- и 
межионного спин-орбитального взаимодействия, с целью исследования влияния соответствующих вкладов на 
зонную структуру. Показано, что внутриионная и межионная части спин-орбитального взаимодействия приводят 
к изменению топологии поверхности Ферми – расщеплению четырех контуров Ферми вокруг точки M = (π, π).
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1. Введение
В 2008 году был открыт новый класс сверхпроводящих слоистых соединений с вы-

сокими значениями критической температуры ⸻ слоистых соединений на основе железа и 
элементов V группы таблицы Менделеева, которые называют ферропниктидами [1, 2].  Они 
представляют собой системы с интригующей комбинацией различных состояний, куда также 
входят магнетизм, сверхпроводимость, нематическое состояние и некоторые сосуществующие 
состояния [3–5]. Многообразие экзотических фаз естественным образом является следствием 
многозонной природы этих систем [6].

Есть несколько экспериментальных результатов, указывающих на важную роль спин-ор-
битального взаимодействия в ферропниктидах. Одним из них является анизотропия спин-ре-
зонансного пика, нарушающая спин-вращательную инвариантность ‹S+S–› = 2‹SzSz›, которая 
должна иметь место в отсутствие магнитного порядка. Это наблюдалось в неупругом рассея-
нии нейтронов [7]. Было показано, что нарушение спин-вращательной инвариантности в рам-
ках трехорбитальной модели связано с эффектом спин-орбитального взаимодействия [8, 9]. 
Еще один результат связан с исследованиями сверхпроводящей щели с помощью многократ-
ных андреевских отражений [10, 11]. Ожидалось, что в LiFeAs присутствует две различные 
по амплитуде сверхпроводящие щели: одна на внутреннем листе поверхности Ферми вокруг 
точки Г, другая – на внешнем листе поверхности Ферми вокруг точки Г и, совпадающая с ней 
по величине, на поверхности Ферми вблизи точки M. Однако анализ андреевских спектров вы-
являет три различных щели [12, 13]. В добавок к этому, исследование сверхпроводящей щели 
осуществлялось методом фотоэлектронной спектроскопии с угловым разрешением (ФЭСУР), 
в котором также наблюдались три различные щели в LiFeAs [14]. Это наблюдение может быть 
объяснено изменением топологии поверхности Ферми из-за спин-орбитального взаимодей-
ствия: два пересекающихся листа вблизи точки M могут разделяться на два ⸺ внутренний и 
внешний листы с различными величинами амплитуд щелей на каждом из них. К такому выво-
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ду можно прийти, опираясь на экспериментальные работы, в которых исследовалось влияние 
спин-орбитального взаимодействия в пниктиде железа LiFeAs и халькогениде железа FeSe по-
средством фотоэмиссионной спектроскопии с круговой поляризацией и угловым разрешением 
[15, 16].

Поскольку влияние спин-орбитального взаимодействия на формирование поверхности 
Ферми и зонной структуры за рамками трехорбитальной модели [8, 9] исследовано недоста-
точно, цель данной работы ⸺ выяснить, к каким изменениям оно приводит в пятиорбитальной 
модели [17], часто используемой для описания сверхпроводимости в пниктидах железа [3, 6].

2. Пятиорбитальная модель ферропниктидов
Базовым элементом ферропниктидов является квадратная решетка ионов Fe. Над и под 

этой плоскостью располагаются ионы As, p-орбитали которых гибридизуются с d-орбиталями 
Fe. Можно записать эффективную модель, в которую будут входить только перенормирован-
ные перескоки между ионами железа. В общем виде гамильтониан пятиорбитальной модели 
ферропниктидов для d-орбиталей записывается в виде:

H d dk
lm

kl kmk lm0

 
, (1)

где dkmσ и d†
klσ ⸺ операторы уничтожения и рождения частиц с импульсом k, спином σ и орби-

тальными индексами l и m, μ ⸺ химпотенциал, рассчитываемый самосогласованно, εk
lm – па-

раметры пятиорбитальной модели, включающие одноэлектронные энергии и интегралы пере-
скока, функциональные зависимости от импульса и значения которых приведены в работе [17].
Гамильтониан спин-орбитального взаимодействия задается следующей формулой для одного 
атома Fe на ячейку [18]:
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где λ ⸺ константа спин-орбитального взаимодействия (физическая величина, имеющая раз-
мерность энергии и показывающая, насколько сильнó взаимодействие между спином частицы 
и ее орбитальным движением), S – оператор спина, который мы выражаем через матрицы Па-
ули. Модель (1) ⸺ эффективная, она не включает p-орбитали мышьяка, а построена только на 
пяти d-орбиталях железа. Поэтому оператор орбитального углового момента L представляет 
собой матрицу 5 × 5, описывающую d-орбитали в некотором базисе. Проще всего выразить ма-
трицу L в атомном базисе, а затем преобразовать в базис d-орбиталей. Они выражаются через 
сферические гармоники Yl

m следующим образом

Отсюда получаем преобразование из базиса  Yl
m в базис d-орбиталей, затем преобразуем 

матрицу L в этот базис, вычисляем прямое произведение в (2) и получаем следующую запись 
матрицы гамильтониана спин-орбитального взаимодействия размерности 10 × 10 (две проек-
ции спина на каждую из пяти орбиталей)
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Данная модель применима для железосодержащих сверхпроводников, относящихся 
к семейству типа 1111, например, LaOFeAs, а также типа 122, с родительским соединением 
BaFe2As2. В соответствии с кристаллической структурой пниктидов железа, в элементарной 
ячейке присутствует два атома Fe, даже в семействе типа 1111. Связано это с положением ато-
мов As, находящихся в вершинах тетраэдров, основания которых образованы атомами железа. 
Так, один из двух соседних атомов As расположен над плоскостью Fe, а другой ⸺ под ней. 
Неэквивалентность позиций двух близлежащих атомов мышьяка приводит к увеличению эле-
ментарной ячейки вдвое. В ней содержится два атома железа и два атома мышьяка [6, 19]. Для 
двух атомов Fe на элементарную ячейку размерность матрицы гамильтониана увеличивается 
вдвое. Для каждого из атомов, Fe1 и Fe2, гамильтониан спин-орбитального взаимодействия да-
ется формулой (3). Далее эту часть мы называем внутриионной. Однако, поскольку мы имеем 
дело с эффективной моделью где в явном виде не фигурируют p-орбитали As, но в реальном 
кристалле присутствует перекрытие орбиталей Fe1–As–Fe2, возможно возникновение «межи-
онного» матричного элемента спин-орбитального взаимодействия [9]. Коль скоро эффектив-
ная модель записана в базисе d-орбиталей, гамильтониан «межионного» спин-орбитального 
взаимодействия будет иметь такой же вид, что и формула (3). Для удобства анализа вкладов 
внутриионного и «межионного» взаимодействий, константу взаимодействия в последнем слу-
чае мы обозначим λ’.

Полный гамильтониан, описывающий пятиорбитальную модель ферропниктида с уче-
том спин-орбитального взаимодействия, записывается в виде:

3. Результаты для поверхности Ферми и зонной структуры
Поскольку эффективная модель описывает квадратную решетку ионов железа, мы име-

ем дело с квазидвумерной задачей, в квазиимпульсном пространстве характеризующейся ко-
ординатами kx и ky. Листы поверхности Ферми, в свою очередь, представляют собой контуры 
на двумерной плоскости kx и ky.

Сначала рассмотрим влияние спин-орбитального взаимодействия на зонную структуру. 
На рис. 1a она представлена без учета спин-орбитального взаимодействия (λ = λ’ = 0). При 
рассмотрении только внутриионной части спин-орбитального взаимодействия (λ = 100 мэВ, 
λ’ = 0) видно, что вдоль направлений Г − X, X − M и M − Г возникло расщепление ранее вы-
рожденных по спину зон, см. рис. 1b. При построении зонной структуры, показанной на рис. 1c, 

H H HSO� �
0

.
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учитывалась только межионная часть спин-орбитального взаимодействия (λ = 0, λ’ = 100 мэВ). 
Это привело к наиболее выраженному расщеплению зон в направлениях X − M и M − Г. Учет 
и внутриионной, и межионной составляющих (λ = λ’ = 100 мэВ) приводит к зонной структуре, 
которая представляет собой объединение двух предыдущих вариантов, см. рис. 1d. Видно рас-
щепление зон вдоль всех изображенных направлений.

Теперь перейдем к рассмотрению того, как спин-орбитальное взаимодействие влияет 
на поверхность Ферми. На рис. 2а она представлена без учета спин-орбитального взаимо-
действия (λ = λ’ = 0). Учет только внутриионной части спин-орбитального взаимодействия 
(λ = 100мэВ, λ’ = 0) приводит к небольшому изменению объема центрального контура вокруг 
Г-точки, а также к возникновению дополнительных контуров вокруг M и симметричных точек 
на поверхности Ферми, см. рис. 2b. Учет только межионной части спин-орбитального взаимо-
действия (λ = 0, λ’ = 100 мэВ) приводит к изменению топологии контуров поверхности Фер-
ми вокруг точки M и симметричных ей точек — вместо совпадающих контуров поверхности 
Ферми в направлении X −  M мы получаем четыре отдельных контура, см. рис. 2c. Учет обеих 
составляющих спин-орбитального взаимодействия (λ = λ’ = 100 мэВ) приводит к поверхности 
Ферми, показанной на рис. 2d. Она представляет собой объединенный вариант двух преды-
дущих случаев, а потому на ней наблюдаются и изменение формы контуров вокруг Г-точки, 
и возникновение дополнительных контуров вокруг точки M и симметричных ей точек на по-
верхности Ферми.

Рис. 1. Зонная структура, вычисленная в пятиорбитальной модели в зоне Бриллюэна, соответствующей двум ато-
мам железа на элементарную ячейку, при наличии спин-орбитального взаимодействия: (а) λ = λ’ = 0, μ = – 0.029 эВ; 
(b) λ = 100 мэВ, λ’ = 0, μ = – 0.0227 эВ; (c) λ = 0, λ’ = 100 мэВ, μ = – 0.0069 эВ; (d) λ = λ’ = 100 мэВ, μ = – 0.0129 эВ.
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Рис. 2. Поверхность Ферми, полученная в пятиорбитальной модели в зоне Бриллюэна, соответствующей двум 
атомам железа на элементарную ячейку, при наличии спин-орбитального взаимодействия: (а) λ = λ’ = 0, μ = – 0.029 
эВ; (b) λ = 100 мэВ, λ’ = 0, μ = – 0.0227 эВ; (c) λ = 0, λ’ = 100 мэВ, μ = – 0.0069 эВ; (d) λ = λ’ = 100 мэВ, μ = – 0.0129 
эВ. 

 
4. Выводы
В данной работе мы вводим константы внутри- и межионного спин-орбитального вза-

имодействия λ и λ’, что позволяет разделить влияние соответствующих взаимодействий на 
зонную структуру и поверхность Ферми. Показано, что спин-орбитальное взаимодействие 
приводит к расщеплению ранее вырожденных зон вдоль направлений Г − X, X − M и M − Г и к 
изменениям топологии поверхности Ферми. Данные изменения окажут существенное влияние 
на структуру параметра порядка при построении теории сверхпроводимости поскольку, на-
пример, результаты спин-флуктуационной теории куперовского спаривания в ферропниктидах 
сильно зависят от формы и, особенно, топологии поверхности Ферми [18, 20].
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The effect of spin-orbit coupling on the band structure and Fermi surface in the five-orbital model for iron-based 
superconductors is studied. Since there are two iron ions in the unit cell and their orbitals indirectly coupled through as 
orbitals, we introduce the constants of the intra- and inter-ion spin-orbit coupling in the effective model to separate the 
effect of the corresponding contributions on the band structure. We show that the intra- and inter-ion parts of the spin-
orbit coupling lead to Fermi surface topology change – splitting of the four contours of the Fermi surface around the point 
M = (π, π).
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