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N=6.02.1023,	
  kB=1.3810-­23	
  (J/K),	
  me=9.110-­31	
  (kg),	
  e=1.610-­19	
  (C),	
  h=6.610-­34	
  (Js)	
  

	
  

A-­	
  Supraconducteurs	
  à	
  base	
  de	
  Fer	
  

	
  
Découverts	
  au	
  printemps	
  2008,	
   les	
  supraconducteurs	
  à	
  base	
  de	
  Fer	
  défrayèrent	
  

la	
   chronique	
   d’une	
   part	
   de	
   par	
   la	
   présence	
   du	
   Fer	
   (dont	
   les	
   propriétés	
   magnétiques	
  

semblaient	
  a	
  priori	
   incompatibles	
  avec	
   la	
   supraconductivité)	
  et	
  d’autre	
  part	
  du	
   fait	
  de	
  

leur	
  température	
  critique	
  particulièrement	
  élevée,	
  pouvant	
  dépasser	
  50K	
  pour	
  certains	
  

de	
  ces	
  composés.	
  Plusieurs	
   familles	
  ont	
  été	
  découvertes	
  (La(F,O)FeAs,	
   (Ba,K)Fe2As2,…)	
  

mais	
  pour	
  tous,	
   la	
  supraconductivité	
  se	
  développe	
  au	
  sein	
  de	
  plans	
  de	
  Fer	
   	
   (ici	
   le	
  plan	
  

Oxy)	
  et	
  on	
  supposera	
  dans	
  la	
  suite	
  que	
  l’on	
  peut	
  traiter	
  le	
  problème	
  à	
  2	
  dimensions.	
  

La	
  structure	
  cristallographique	
  de	
  tous	
  ces	
  composés	
  est	
  tétragonale.	
  Pour	
  ceux	
  traités	
  

ici	
  on	
  prendra	
  a=b=4.0A	
  (et	
  c=8.6A)	
  et	
  chaque	
  cellule	
  unité	
  contient	
  1	
  atome	
  de	
  Fer.	
  	
  

1. le	
   réseau	
   réciproque	
   associé	
   est	
  

représenté	
   sur	
   la	
   figure	
   ci-­‐contre.	
   Les	
   «	
  x	
  »	
  

correspondent	
   aux	
   différents	
   nœuds	
   de	
   ce	
  

réseau	
   et	
   on	
   note	
   Γ	
   le	
   point	
   de	
   coordonnées	
  

(0,0).	
   Le	
   carré	
   correspond	
   à	
   la	
   1ère	
   zone	
   de	
  

Brillouin.	
  Donnez	
  la	
  définition	
  de	
  cette	
  1ère	
  zone	
  

de	
  Brillouin	
   et	
   tracez	
   les	
   2ème	
   et	
   3ème	
   zone	
   (on	
  

précisera	
   brièvement	
   la	
  méthode	
   utilisée	
   pour	
  

tracer	
   ces	
   zones).	
   Quelles	
   sont	
   les	
   coordonnés	
  

des	
  points	
  X	
  et	
  M.	
  Quelle	
  est	
  la	
  valeur	
  de	
  L	
  ?	
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2.	
   Un	
   calcul	
   de	
   la	
   structure	
   électronique	
   (dans	
   La(F,O)FeAs)	
   est	
   présenté	
   sur	
   la	
  

figure	
  ci-­‐dessous.	
  

	
   a)	
  le	
  composé	
  est-­‐il	
  conducteur	
  ou	
  isolant	
  (au	
  dessus	
  de	
  la	
  température	
  critique	
  

correspondant	
   à	
   l’apparition	
   de	
   la	
   supraconductivité)	
   [justifiez	
   brièvement	
   votre	
  

réponse].	
  

	
   b)	
  Quelle	
  est	
  la	
  nature	
  des	
  porteurs	
  

aux	
   points	
   Γ	
   et	
  M.	
   Pour	
   chacun	
   d’entres	
  

eux	
   précisez	
   la	
   valeur	
   de	
   l’énergie	
   de	
  

Fermi.	
  	
  

	
   c)	
  La	
  direction	
  ΓZ	
  est	
  la	
  direction	
  kz,	
  

la	
   relation	
   de	
   dispersion	
   est-­‐elle	
  

compatible	
   avec	
   l’hypothèse	
   2D	
   faite	
   en	
  

introduction.	
  

3.	
   	
  Bien	
   que	
   la	
   surface	
   de	
   Fermi	
   soit	
  

composée	
  de	
  4	
  «	
  feuillets	
  »	
  (voir	
   figure	
  ci-­‐

dessus),	
  on	
  ne	
  considérera	
  dans	
  la	
  suite	
  que	
  2	
  «	
  doublets	
  »	
  centrés	
  respectivement	
  en	
  Γ	
  

et	
  M	
  (constitués	
  chacun	
  de	
  2	
  feuillets	
  supposés	
  identiques).	
  On	
  suppose	
  que	
  les	
  bandes	
  

correspondantes	
  peuvent	
  être	
  décrites	
  par	
  un	
  modèle	
  d’électrons	
  presque	
  libres.	
  	
  

a)	
  Ce	
  modèle	
  vous	
  semble-­‐t-­‐il	
  adapté	
  à	
  la	
  figure	
  de	
  dispersion	
  	
  présentée	
  ?	
  	
  

b)	
  Représentez	
  la	
  surface	
  de	
  Fermi	
  sur	
  la	
  figure	
  de	
  l’espace	
  réciproque	
  donnée	
  en	
  

1	
  (en	
  hachurant	
  les	
  régions	
  où	
  sont	
  présentes	
  les	
  porteurs	
  de	
  charge).	
  	
  

c)	
   En	
   vous	
   basant	
   sur	
   les	
   valeurs	
   de	
   EF	
   déterminées	
   en	
   2b,	
   estimez	
   la	
   masse	
  

effective	
  (m*)	
  des	
  différents	
  porteurs	
  de	
  charge	
  ?	
  Pourquoi	
  cette	
  masse	
  effective	
  est-­‐elle	
  

différente	
  de	
  la	
  masse	
  de	
  l’électron,	
  me	
  ?	
  Les	
  mesures	
  expérimentales	
  donnent	
  m*/me	
  ~	
  

1.8	
  pour	
  tous	
  les	
  porteurs,	
  conclusion	
  ?	
  

	
   d)	
   Estimez	
   la	
   valeur	
   de	
   la	
   densité	
   d’états	
   pour	
   chacun	
   des	
   2	
   «	
  doublets	
  »	
   de	
   la	
  

surface	
  de	
  Fermi	
  	
  en	
  états/J.m2	
  puis	
  en	
  états/eV.cellule-­‐unité.	
  

e)	
  Les	
  mesures	
  de	
  chaleur	
  spécifique	
  donnent	
  un	
  coefficient	
  de	
  Sommerfeld	
  ~	
  7	
  à	
  

12	
  mJ/molK2.	
  Ces	
  mesures	
  sont-­‐elles	
  en	
  accord	
  avec	
  3d	
  ?	
  



f)	
  Les	
  mesures	
  de	
  chaleur	
  spécifique	
  font	
  également	
  apparaître	
  un	
  terme	
  ~	
  0.4T3	
  

(mJ/molK).	
  Quelle	
  est	
  l’origine	
  de	
  ce	
  second	
  terme	
  ?	
  En	
  déduire	
  la	
  température	
  de	
  Debye	
  

de	
   ce	
   composé,	
   à	
   quoi	
   cette	
   température	
   correspond-­‐elle	
  ?	
   Quelle	
   autre	
   température	
  

associée	
  à	
  ce	
  type	
  d’excitation	
  pourrait-­‐on	
  définir	
  ?	
  

4.	
   On	
  mesure	
   l’évolution	
  de	
   la	
   taille	
  du	
  «	
  doublet	
  »	
  de	
   la	
   surface	
  de	
  Fermi	
   centrée	
  

sur	
   le	
   point	
  Γ	
   dans	
   le	
   système	
   Ba(Fe1-­‐xCox)2As2	
   en	
   fonction	
   du	
   taux	
   de	
   Co	
   (figure	
   ci-­‐

dessous).	
  Les	
  relations	
  de	
  dispersion	
  sont	
  très	
  similaires	
  à	
  celles	
  présentées	
  ci-­‐dessus	
  (à	
  

quelques	
  différences	
  quantitatives	
  près).	
  

a)	
   Expliquez	
   qualitativement	
  

l’évolution	
   de	
   cette	
   surface.	
   Comment	
   la	
  

surface	
  de	
  la	
  poche	
  centrée	
  en	
  M	
  évolue-­‐t-­‐

elle	
  avec	
  x	
  ?	
  	
  

b)	
  Comment	
  la	
  densité	
  électronique	
  

varie-­‐t-­‐elle	
   avec	
   x	
  ?	
   Donnez	
   l’expression	
  

reliant	
   la	
   taille	
   de	
   la	
   surface	
   de	
   Fermi	
   à	
  

cette	
  densité	
  électronique.	
  Comparez	
  cette	
  

expression	
   à	
   l’évolution	
   observée	
   ci-­‐

contre.	
  Conclusion.	
  	
  

c)	
   En	
   considérant	
   la	
   relation	
   de	
  

dispersion	
   au	
   point	
   Γ	
   est-­‐il	
   justifié	
   de	
   tracer	
   un	
   «	
  V	
  »	
   continu	
   pour	
   schématiser	
  

l’évolution	
  de	
  la	
  surface	
  avec	
  x	
  ?	
  (justifiez	
  votre	
  réponse)	
  

5.	
   Le	
   composé	
   est	
   supraconducteur	
   pour	
   0.03	
   <	
   x	
   <	
   0.17.	
   Le	
   champ	
   magnétique	
  

supérieur	
  (Hc2)	
  est	
  extrêmement	
  élevé	
  pour	
  tous	
  les	
  supraconducteurs	
  à	
  base	
  de	
  Fer.	
  Il	
  

est	
  de	
  l’ordre	
  de	
  ~	
  50T	
  (à	
  T=0K)	
  pour	
  le	
  composé	
  étudié	
  ici	
  (Tc	
  ~	
  20K).	
  Quel(s)	
  autre(s)	
  

champ(s)	
   caractéristique(s)	
   pourrait-­‐on	
   définir	
  ?	
   En	
   supposant	
   que	
   le	
   gap	
  

supraconducteur	
  est	
  relié	
  à	
  la	
  température	
  critique	
  par	
  la	
  loi	
  prédite	
  par	
  la	
  théorie	
  BCS,	
  

déduire	
  une	
  valeur	
  de	
   la	
  vitesse	
  de	
  Fermi	
  des	
  porteurs	
  de	
  charge.	
  Cette	
  valeur	
  est-­‐elle	
  

compatible	
  avec	
  la	
  structure	
  électronique	
  discutée	
  ci-­‐dessus.	
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distribution curves (EDC’s) in Fig. 2(i) to see that both the hole
band and the electron band shift to higher binding energies as
x increases. The shape of these bands remains the same during
the process. There is a small gap (∼40 meV) between these two
bands. At 0.195 < x < 0.27 the bottom of the electron band
moves above the chemical potential, as revealed in Fig. 2(j),
where energies of the top of the hole band are extracted from
Fig. 2(a)–2(h). At a lower doping level the top of the hole
pocket also moves above µ. Figures 2(a)–2(j) illustrate that at
the Z point of the Brillouin zone, the Lifshitz transition takes
place between 0.195 < x2Z < 0.27, higher than xoff ∼ 0.15.
We observe also from Fig. 2 that, among the three ! hole
pockets resolved by ARPES,18 the vanishing of the outermost
! pocket has a much closer relation to the disappearance
of superconductivity. One supporting observation is that the
strong pairing strength switches to the outer hole pocket in
Ba(Fe1−xCox)2As2 (Ref. 13).

The intrinsic three dimensionality of the electronic
structure19,20 results in different x2 values for different kz.
In Fig. 2(k) we investigate this effect by performing the
same analysis on the data taken with 49 eV photons (raw
data not shown). This incident photon energy corresponds to
kz ≃ 0, the central point of the Brillouin zone (!). We see
that indeed the Lifshitz transition shifts to x2! ∼ 0.11. This
observation also supports the theoretical prediction that three
dimensionality of the Fermi surface leads to a more gradual
decrease of Tc in the overdoped side.12

In Fig. 3 we perform a pocket size analysis at Z to further
pinpoint x2. This second procedure is independent from the
above energy extraction method. To do this we first find
the Z-pocket location for all doping levels studied (ranging
from x = 0.073 to x = 0.42) by fitting the momentum
distribution curves (MDC’s) at the chemical potential with
several Lorenzian functions. From Fig. 3(a) we see a clear
evolution of the Z-pocket size with doping. As x increases,
the hole pocket shrinks in size up to x = 0.195. Above this
doping an electron pocket appears and increases in size up
to the highest doping measured. As seen in Fig. 3(b), both
the hole and electron pocket size evolve in a linear fashion, a
signature of the validness of the rigid band-shifting scenario,21

and of the pockets being paraboloids in shape. The crossover
takes place around x = 0.2. This Lifshitz transition is best
visualized in Fig. 3(c), where data in Fig. 3(a) are plotted
against the cobalt doping x as a third dimension. This figure
reveals that as cobalt concentration increases, the Fermi sea
level rises and the Z hole bands gradually drop below it. At
x ∼ 0.2 the total occupation of the outer hole band marks the
Lifshitz transition. Beyond this point the Z pocket becomes
electron-like, and superconductivity vanishes.

Figure 4 summarizes our systematic ARPES survey on
the Fermi surface topology of Ba(Fe1−xCox)2As2 for 0 !
x ! 0.42 and compares it with TEP data over the same
doping range. The most important finding of this study
is that the low- and high-doping onset of the SC region
likely link to topological changes of the Fermi surface.
The first Lifshitz transition at the low doping onset of
superconductivity is described in detail in Refs. 8 and 10.
The second and third Lifshitz transitions occur for 0.11 "
x " 0.2 and likely correspond to the high doping offset
of superconductivity. x2! ≃ 0.11 corresponds to the doping
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FIG. 3. (Color online) Pocket size analysis for the Lifshitz
transition at upper zone boundary Z. (a) Z-pocket extraction for eight
doping levels, done by fitting the MDC’s at the chemical potential
with several Lorenzian functions. Positions of hollow circles are
symmetrized from experimental data points (solid circles), proposing
the band positions where ARPES intensity is suppressed by the
transition matrix element. (b) Evolution of Z-pocket area with cobalt
doping. Green shaded area indicates the boundary of the SC dome.
(c) Visualization of the Lifshitz transition. Data in (a) are plotted
against the cobalt doping x as a third dimension. Shaded areas are
approximate size and shape of the pockets. Panels (b) and (c) show a
Lifshitz transition at x2Z ∼ 0.2.

level where the shape of the quasicylindrical outer ! con-
tour changes to an ellipsoid centering at Z. As doping is
increased, this Z ellipsoid shrinks in size until it disappears
altogether at x2Z ≃ 0.2. On the other hand, superconduc-
tivity vanishes at xoff ≃ 0.15. At x > 0.2, the region of
the highest doping, the central pocket becomes electron-
like, and superconductivity does not exist. It is important
to emphasize that the Lifshitz transition need not exactly
coincide with SC transition for the two to be related. At
the Lifshitz transition, such as in our case, the carriers in
a particular Fermi surface sheet vanish from µ completely.
If those carriers contributed to a particular property (e.g.,
SC), one would expect the property itself to disappear at
a doping slightly lower than the Lifshitz transition. This is
simply because a finite number of electrons is necessary
to support macroscopic properties (especially SC). Such a
finite number of electrons exists only before the Lifshitz
transition takes place. Our TEP data, plotted as S(x)|T =const
for several temperatures in Fig. 4(b), show clear step-like or
change-of-slope anomalies at Co concentrations that are in
excellent agreement with those at which the Lifshitz transitions
were detected by ARPES [Fig. 4(a)]. These results, taken
together, confirm extreme sensitivity of TEP to the changes
in FS topology.22

Importantly, the above conclusion most likely also applies
to other electron-doped 122 systems. We are especially
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B-­	
  Transition	
  de	
  Mott	
  

	
  

A	
  la	
  fin	
  des	
  années	
  1940	
  Newill	
  Mott	
  a	
  proposé	
  un	
  modèle	
  décrivant	
  comment	
  un	
  

matériau	
   initialement	
   isolant	
  peut	
  devenir	
  métallique	
  sous	
   l’effet	
  de	
   la	
  pression	
  ou	
  du	
  

dopage.	
   Le	
   résultat	
   majeur	
   de	
   ce	
   modèle	
   est	
   l’existence	
   d’un	
   «	
  critère	
   de	
   Mott	
  »	
  

permettant	
   d’obtenir	
   la	
   concentration	
   (ou	
   la	
   pression)	
   critique	
   associée	
   à	
   cette	
  

transition.	
  On	
  se	
  propose	
  ici	
  de	
  retrouver	
  approximativement	
  ce	
  critère.	
  

1)	
  	
   Lorsque	
  le	
  système	
  est	
  métallique,	
  son	
  énergie	
  est	
  principalement	
  dominée	
  par	
  la	
  

partie	
  cinétique.	
  (électrons	
  presque	
  libres).	
  Exprimez	
  l’énergie	
  moyenne	
  (par	
  électron)	
  

en	
  fonction	
  de	
  la	
  densité	
  du	
  gaz	
  d’électrons,	
  n.	
  

2)	
  	
   A	
  l’opposée,	
  lorsque	
  le	
  système	
  devient	
  isolant,	
  les	
  fonctions	
  d’onde	
  des	
  électrons	
  

de	
   valence	
   deviennent	
   proches	
   d’orbitales	
   atomiques	
   et	
   l’interaction	
   électrostatique	
  

avec	
  le	
  noyau	
  joue	
  alors	
  un	
  rôle	
  important.	
  	
  

a).	
  Estimez	
  l’ordre	
  de	
  grandeur	
  de	
  l’énergie	
  potentielle	
  d’un	
  électron	
  en	
  fonction	
  

de	
  n	
  (en	
  supposant	
  que	
  chaque	
  électron	
  ne	
  subit	
  l’influence	
  que	
  d’un	
  proton).	
  	
  

b).	
  Estimez	
  l’énergie	
  cinétique	
  associée	
  en	
  écrivant	
  que	
  k~	
  π/r	
  ou	
  r	
  est	
  le	
  rayon	
  du	
  

volume	
   moyen	
   occupé	
   par	
   l’électron.	
   Justifiez	
   (brièvement)	
   l’origine	
   de	
   l’expression	
  

choisie	
  pour	
  k.	
  

3.	
   	
  Tracez	
  l’évolution	
  de	
  l’énergie	
  totale	
  pour	
  le	
  diamant	
  [dans	
  lequel	
  εr~6]	
  (en	
  eV)	
  

en	
  fonction	
  de	
  n	
  (en	
  cm-­‐3)	
  dans	
  les	
  deux	
  cas.	
  Commentez	
  les	
  différences	
  pour	
  n	
  petit	
  et	
  n	
  

grand.	
   En	
   déduire	
   qu’il	
   existe	
   une	
  

concentration	
   critique	
   (nc)	
   au	
   dessus	
   de	
  

laquelle	
  le	
  système	
  est	
  métallique.	
  Exprimez	
  

nc	
   en	
   fonction	
   du	
   rayon	
   de	
   Bohr	
  

a0=h2ε/πme2.	
  

4.	
   La	
   courbe	
   ci-­‐contre	
   représente	
  

l’évolution	
   de	
   nc	
   avec	
   a0	
   dans	
   plusieurs	
  

semi-­‐conducteurs	
   dopés.	
   Cette	
   courbe	
   est-­‐

elle	
  en	
  accord	
  avec	
  le	
  calcul	
  réalisé	
  en	
  3	
  ?	
  


