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新型镍基高温超导体的理论模型和超导特性
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新发现的双层镍氧超导体La3Ni2O7在高压下具有超过液氮沸点温度的约为80K的超导转变温度，最近又发现在薄膜样品中实现了常
压下的超导电性。通过密度泛函理论对电子能带进行分析，我们发现影响镍基高温超导体的主要是Ni的3dx2-y2和3dz2两个轨道，以
及O的p轨道。为了理论和实验研究的方便，我们提出La3Ni2O7在高压相下的双层两轨道模型，主要是基于Ni的3dx2-y2轨道和3dz2两
个轨道。如果进一步考虑O的p轨道，我们提出了高能下的11轨道模型，并给出了相应的电子跳跃和格点能等参数。我们发现层间
Ni的dz2轨道的强耦合对于超导转变十分重要。在此基础上，我们提出了双层两轨道t-J模型，并研究了其电荷转移。通过重整化
平均场理论 (RMFT)，我们发现双层镍氧化物La3Ni2O7块体的超导转变温度Tc可以接近实验上的80K，同时La3Ni2O7的高压母体相具
有显著的s±波对称性。另一方面，我们发现La3Ni2O7超导转变发生的位置恰好发生在最佳掺杂区域附近，一定程度上解释了为何
La3Ni2O7具有如此高的转变温度。我们还对三层镍基超导体La4Ni3O10进了了理论研究。通过第一性原理计算和分析，我们发现Ni-
dz2轨道在费米面附近形成成键态、非键态与反键态，其中，成键态对应的能带在压力的作用下可以穿过费米面，而非键态对超导
的产生起着一定的扰动作用。利用Wannier轨道投影，我们提出了La4Ni3O10的三层两轨道模型（6轨道模型）和高能量的16轨道模
型（含O-p轨道）。我们最新研究了La3Ni2O7和(La,Pr)3Ni2O7薄膜的电子能带和费米面，提出了0.5UC和1UC的双层两轨道模型（Ni
的3dx2-y2和3dz2轨道），以及考虑O的p轨道的高能模型。通过双层两轨道t-J模型的RMFT理论研究，我们发现双层镍基超导体薄膜
的s±波对称性能够完好解释ARPES实验上发现的超导能隙结果，层间反铁磁相互作用对其超导转变温度有显著的影响。
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